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En esta Memoria bianual presentamos las actividades llevadas a cabo en el Instituto de Quimica Organica General (IQOG) del CSIC de los afos
2019-2020.

El IQOG realiza investigacion basica y orientada en distintos aspectos de la quimica que con frecuencia interacciona con otros campos como
biologia, medicina, medioambiente, tecnologia de alimentos y materiales. Dentro de las areas globales con las que se estructura la investigacion
del CSIC (Sociedad, Vida y Materia), las lineas fundamentales de investigacion del IQOG se situan dentro del area global Materia y el inter-area
Materia-Vida.

Actualmente nuestras lineas de investigacion se enmarcan en diferentes tematicas que incluyen el desarrollo de herramientas de sintesis,
catalizadores y nuevos materiales; el diseno y sintesis de moléculas con aplicaciones potenciales en el area de la salud; estudios de reconocimiento
molecular; y el desarrollo de metodologias analiticas innovadoras con aplicaciones en salud, alimentos y medioambiente. El IQOG desarrolla
una actividad cientifica de calidad, avalada con trabajos publicados mayoritariamente en revistas de impacto situado en el primer cuartil. La
actividad cientifica de los distintos Grupos de Investigacion del IQOG durante el bienio 2019-2020 se recoge en esta Memoria agrupada por los
Departamentos de Investigacion configurados en el Instituto: Andlisis Instrumental y Quimica Ambiental (AIQA), Quimica Bio-Organica (QBO) y
Sintesis, Estructura y Propiedades de los Compuestos Organicos (SEPCO).

EllQOG cuenta ademas con los Servicios Cientifico-Técnicos que proporcionan apoyo a la investigacion de los diferentes Grupos y Departamentos
del Instituto, asi como a otros Institutos del CSIC, a Organismos Publicos de Investigacion y a empresas privadas.

Realizamos ademas numerosas actividades de divulgacion y difusion. En 2019 el Instituto ha participado muy activamente en labores divulgativas
como en la Semana de la Ciencia, en la que ademas de las visitas guiadas a laboratorios, organizamos distintos talleres. Asimismo, participamos
en el programa de la Comunidad de Madrid “4° de la ESO+empresa”. Cabe destacar también el curso de divulgacion “Los Avances de la Quimica
y su Impacto en la Sociedad”, que viene celebrandose ininterrumpidamente desde el afio 2009. Sin embargo, muchas de estas actividades
tuvieron que suspenderse en el afno 2020 debido a la pandemia global de coronavirus (Covid-19).

En otro orden de cosas, en este periodo hemos avanzado en el proyecto de traslado de la sede actual en Juan de la Cierva al campus de la
Universidad de Alcala, que ha de considerarse como una extraordinaria oportunidad para superar las deficiencias actuales y fortalecer la calidad
de nuestra investigacion. Durante el afio 2019 hemos elaborado una Memoria Cientifica que recoge las lineas de investigaciéon que realizaremos
en la nueva sede. En febrero de 2020 se firmo el Protocolo de Intenciones entre el CSIC y la Universidad de Alcala para la creacién de un instituto
mixto de investigacion en quimica.

Finalmente, quiero agradecer el apoyo del personal técnico y administrativo, asi como del personal contratado y en formacién para ayudar en las
tareas de laboratorio. Sin todos ellos, no seria posible la realizacién de nuestros proyectos.

Alfonso Fernandez-Mayoralas
Madrid, mayo de 2021
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CONCEPTO

Presupuesto ordinario
Proyectos
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Contratos de personal
Costes indirectos 1QOG
Costes indirectos CENQUIOR
TOTAL

Recursos Economicos

2019

6.414¢
387.965¢

2020

72.811¢
160.814¢
46.708¢
41.814¢
716.529¢

713.160¢
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Grupo de Anadlisis Instrumental en Medio
Ambiente, Alimentos y Salud

El grupo desarrolla técnicas y metodologias analiticas innovadoras,
fundamentalmente de separacién (cromatografia de gasesy liquidos
de alta resolucion y electroforesis capilar), para su aplicacion en
estudios dentro de los campos medioambiental, alimentario y de
salud.

Su investigacion comprende los siguientes aspectos:

- Extraccion y andlisis de compuestos bioactivos y volatiles en
alimentos, plantas y suelos.

- Cromatografia de liquidos, electroforesis en capilares y en micro-
chips, e inmuno-reconocimiento para el estudio de proteinas de
interés farmacéutico, clinico y alimentario.

- Determinacion de contaminantes organicos persistentes,
bioacumulables y toxicos y estudio de su comportamiento en el
medio ambiente y el hombre.

(AIMAS)

Personal investigador

José Carlos Diez Masa
Mario A. Fernandez Martin
Mercedes de Frutos Gémez
Belén Gomara Moreno
Begoiia Jiménez Luque
Lourdes Ramos Rivero
Maria Luz Sanz Murias

Ana Cristina Soria Monzén
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Carlos Fernandez Ramos
Samuel Garrido Vidales
Laura Gémez Ruiz
Ignacio Jiménez Amezcua
Inmaculada Luque Jurado

Postdoctorales

Juan Mufnoz Arnanz
José Luis Roscales Garcia
Ana Isabel Sanchez Blanco

Personal de apoyo

Laura Herrero Collantes
Angel de la Puerta Garcia-Barroso
Ana Isabel Ruiz Matute

Andrea Martin Ortiz

Adal Mena Garcia

Estela Nogales Valenciano
Sergio Rivas Blas

Maria Begona Ros Rodriguez
Belen Ruiz Suarez de Puga
Raquel Saez Brox
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Caracterizacion de los compuestos volatiles y semi-volatiles
con capacidad para migrar desde recipientes de polipropileno
empleados para la conservacion de alimentos

Los recipientes de plastico destinados a contener alimentos
(comunmente conocidos como taperes) tienen como objetivo
protegerlos frente a posibles contaminantes externos. Sin embargo,
esos materiales no son completamente inertes. Durante su sintesis,
aparte de los correspondientes mondmeros, suelen anadirse
distintos reactivos, como aditivos, estabilizadores, plastificantes
0 agentes entrecruzantes, con el fin de mejorar las propiedades
y durabilidad del material final. La Unién Europea (EU) establece
mas de 150 substancias que pueden ser empleadas para este
fin (EU/No10/2011), asi como las cantidades maximas que de las
mismas pueden migrar a los alimentos desde el envase. Existen, no
obstante, otras substancias, como impurezas anadidas de manera
no intencionada (NIAS), productos o intermedios de reaccion
del proceso de sintesis, u otras sustancias formadas durante los
tratamientos posteriores de esterilizacion del plastico, que también
pueden estar presentes en los recipientes comercializados. En
general, estas substancias no estan reguladas, pero dada la
toxicidad de muchas de ellas, su identificacion y regulacién es
primordial.

Enesteestudio, enelque se simularon condiciones de uso prolongado
de taperes de distintos proveedores, se identificaron un total de 109
compuestos volatiles y semi-volatiles con capacidad para migrar
desde los recipientes hacia los simulantes alimentarios evaluados.
El proceso y volumen de la migracién de estos compuestos dependia
no sélo del proveedor (es decir, de los procesos de produccién y
esterilizacion empleados), sino de las caracteristicas del alimento
conservado en el recipiente, como su contenido acuoso, lipidico o
acidez. Para el desarrollo del estudio se empled una estrategia no-
orientada y una técnica analitica tridimensional, la cromatografia de
gases completa en dos dimensiones acoplada a espectrometria de

masas de tiempo de vuelo (GCxGC-ToF MS). Los datos obtenidos,
que incluian diferentes compuestos no descritos con anterioridad,
se organizaron en una base de datos cuyo objetivo era facilitar el
trabajo de identificacién de todas estas substancias quimicas a
otros investigadores involucrados en este tipo de estudios.

Separacion electroforética en microchips con deteccion
por fluorescencia inducida por laser (LIF) de glicoproteinas
glicosiladas y desglicosiladas

Sehalogrado separaren menos de 6 minutos una proteina glicosilada
(pico 2 en la figura), de la proteina sin glicosilar (pico 1) y de las
formas parcialmente glicosiladas de la proteina (picos 3, 4 y 5). Este
analisis ha sido posible al realizar la separacion electroforética en
un microchip empleando para ello el dispositivo (holder) disefiado y
construido en el laboratorio. El marcado fluorescente de la proteina
posibilita la deteccion mediante fluorescencia inducida por laser
(LIF).



La dlicosilacion es una de las principales modificaciones
postraduccion (PTMs) de las proteinas. Esta PTM esta relacionada
con diferentes enfermedades, especialmente diversos canceres.
Por otra parte, en las glicoproteinas terapéuticas producidas
mediante técnicas de ingenieria genética, la glicosilacion esta
reconocida como un Atributo Critico de la Calidad (CQA), que debe
ser rigurosamente controlado. Por tanto, este hito es relevante para
proteinas biomarcadoras de enfermedades (como la AGP mostrada
en la figura), asi como para biofarmacos.
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Nueva aplicacién de las columnas capilares para Cromatografia
de Gases basadas en liquidos idnicos

En este estudio, realizado en colaboracion con investigadores
del Instituto de Quimica Fisica Rocasolano, se evalud la utilidad
de cinco columnas con fases estacionarias basadas en liquidos
idnicos (IL), proporcionadas por la empresa Sigma-Aldrich (grupo
Merck), para el analisis de carbohidratos de bajo peso molecular
(mono-, di- y trisacaridos, inositoles e iminoazucares). Entre las
columnas IL empleadas, la SLB™-IL82 permitié la elucién de
todos los carbohidratos estudiados, ofreciendo una selectividad
distinta a la proporcionada por las columnas de fases estacionarias
convencionales. Esta columna fue utilizada con éxito para separar
mezclas complejas de carbohidratos en extractos de jacinto y
morera, resultando una interesante alternativa a las columnas
utilizadas habitualmente para el analisis de estos compuestos.

Mulberry leaves Hyacinthus sp.
(Morus sp.) bulb

Presencia de sustancias poly- y perfluoroalquiladas (PFAS) en
agua, microcapa y aerosoles del océano Antartico

Las sustancias perfluoroalquiladas son un grupo muy diverso
de sustancias con aplicaciones industriales y comunmente
empleadas en productos de consumo debido a su alta estabilidad
quimica y propiedades tensoactivas. Son usados, por ejemplo, en
componentes electrénicos o, debido a su capacidad para repeler
el agua y la grasa, en la industria textil o envasado de alimentos.
Sin embargo, muchos de estos compuestos han sido declarados
como toxicos en las redes alimentarias terrestres y acuaticas e
incluidos recientemente en el Convenio de Estocolmo en la lista
de Contaminantes Organicos Persistentes a eliminar o cuyo uso y
produccién ha de minimizarse.

La publicacion de este estudio (Enrichment of perfluoroalkyl
substances in the sea-surface microlayer and sea-spray aerosols in
the Southern Ocean) supone el primer trabajo que mide la presencia
de estas sustancias simultdaneamente en agua de mar, la microcapa
de la superficie del mar y los aerosoles marinos. De esta forma,
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se ha podido estudiar la dinamica de estos contaminantes entre
distintos compartimentos del ecosistema marino y asi avanzar en
nuestro conocimiento sobre su dinamica y transporte hasta regiones
remotas como la Antartida. Se concluye que la transferencia de
sustancias perfluoroalquiladas desde el océano a la atmdsfera
mediante la formacion de aerosoles marinos (pequefas burbujas
que se forman cuando el viento incide sobre el océano produciendo
olas e incorporandose a las masas de aire), puede ser relevante
para el transporte atmosférico a larga distancia de estas sustancias
en la Antartida y el océano global.
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Environmental Research.

DOI: 10.1016/j.envres.2020.110344

Escobar-Arnanz, J., Sanz, M.L., Ros, M., Sanz, J., Ramos, L.

Potential of topological descriptors to model the retention of
polychlorinated biphenyls in different gas chromatography stationary
phases, including ionic liquid-based columns. (2020) Journal of
Chromatography A, 1616, pp. 460844.
DOI: 10.1016/j.chroma.2019.460844

Martin-Ortiz, A., Carrero-Carralero, C., Hernandez-Hernandez,
O., Lebrén-Aguilar, R., Moreno, F.J., Sanz, M.L., Ruiz-Matute
A.l. Advances in structure elucidation of low molecular weight
carbohydrates by liquid chromatography-multiple-stage mass
spectrometry analysis. (2020) Journal of Chromatography A, 1612,
pp. 460664-460673.

DOI: 10.1016/j.chroma.2019.460664

Megias-Pérez, R., Hahn, C., Ruiz-Matute, A.l., Behrends, B., Albach,
D.C., Kuhnert, N. Changes in low molecular weight carbohydrates
in kale during development and acclimation to cold temperatures
determined by chromatographic techniques coupled to mass
spectrometry. (2020) Food Research International, 127, pp. 108727-
108735.

DOI: doi.org/10.1016/j.foodres.2019.108727

Mena-Garcia, A., Rodriguez-Sanchez, S., Ruiz-Matute, A.l., Sanz,
M.L. Exploitation of artichoke byproducts to obtain bioactive extracts
enriched in inositols and caffeoylquinic acids by Microwave Assisted
Extraction. (2020) Journal of Chromatography A, 1613, pp. 460703-
460710.

DOI: 10.1016/j.chroma.2019.460703

Mukhopadhyay, M., Sampath, S., Mufoz-Arnanz, J., Jiménez, B.,
Chakraborty, P. (2020) Plasticizers and bisphenol A in Adyar and
Cooum riverine sediments, India: Occurrences, sources and risk
assessment. Environmental Geochemistry and Health, 42, pp
2789-2802.

DOI: 10.1007/s10653-020-00516-3

Quintanilla-Lépez, J.E., Galindo-lranzo, P., Lebrén-Aguilar, R.,
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Gdémara, B. Congener-specific determination of hydroxylated
polychlorinated biphenyls by polar-embedded reversed-phase liquid
chromatography-tandem mass spectrometry. (2020) Journal of
Chromatography A, 1626, pp. 461353.
DOI: 10.1016/j.chroma.2020.461353

Saini, A., Harner, T., Chinnadhurai, T., Schuster, J., Yates, A.,
Sweetman, A.J., Aristizabal Zuluaga, B.H., Jiménez, B., Manzano,
C.A,, Gaga, E.O,, Stevenson, G., Falandysz, J., Ma, J., Miglioranza,
K., Kannan, K., Tominaga, M.Y., Jariyasopit, N., Rojas Roa, N.Y.,
Amador, O., Sinha, R., Alani, R., Suresh, R., Nishino, T., Shoeib,
T. (2020) GAPS-Megacities: A new global platform for investigating
persistent organic pollutants and chemicals of emerging concern in
urban air. Environmental Pollution, 267, pp. 115416.

DOI: 10.1016/j.envpol.2020.115416

Zuluaga, A.M., Mena-Garcia, A., Chito, D.M., Rada-Mendoza, M.,
Sanz, M.L., Ruiz-Matute, A.l. Development of a Microwave-Assisted
Extraction method for the recovery of bioactive inositols from lettuce
(Lactuca sativa) byproducts. (2020) Electrophoresis, 41, pp. 1804-
1811.

DOI: 10.1002/elps.202000201

Zuluaga, A.M., Mena-Garcia, A., Soria, A.C., Rada-Mendoza, M.P,,
Chito, D.M., Ruiz-Matute, A.l., Sanz, M.L. Microwave-assisted
extraction of inositols for the valorization of legume by-products.
(2020) LWT - Food Science and Technology, 133, pp. 109971.
DOI: 10.1016/j.lwt.2020.109971

Conferencias invitadas

Non-targeted characterization of the aromatic fraction in pyrogenic
samples by GCxGC-ToF MS. L. Ramos. Conferencia invitada en el

“‘GCxGC Symposium and Workshop”. Berlin. Alemania, 16-18 de
septiembre de 2019.

Relevant glycoproteins in health and food: cooperation of liquid
chromatography and capillary electrophoresis for analysis of their
isoforms. M. de Frutos, A. Puerta, S. Lopez-Duque, L. Gomez-Ruiz,
R. Saez-Brox. Conferencia invitada en el “7" Workshop CSIC-
CNRS”. Madrid. Espafa. 22-23 de julio de 2019.

La Antartida como centinela de la contaminacion global. B. Jiménez.
Conferencia invitada en el “Primer seminario cientifico del Trineo de
Viento”. MNCN, CSIC. Madrid. 12 de junio de 2019.

Contaminantes Organicos Persistentes en la Antartida: situacion
actual y futura. B. Jiménez. Conferencia invitada en la “Jornada
Cientifica: Impactos emergentes de la presencia humana en la
Antartida”. Universidad Rey Juan Carlos, Campus de Méstoles,
Madrid. 7 de octubre de 2019.

Vigilancia de contaminantes organicos persistentes y otras
sustancias en algunas matrices y zonas de interés. B. Jiménez.
Conferencia invitada en las “XV Jornadas de Investigacion en la Red
de Parques Nacionales. La investigacion en el Parque Nacional de
Dofana en su 50 aniversario. OAPN”. Matalascanas, Huelva. 29-30
de noviembre de 2019.

Showcasing the suitability of the Agilent 7010B GC-MS/MS for
Environmental Pollutant Analysis. J. Mufioz-Arnanz. Conferencia
invitada en “International Food & Environmental Analysis Summit”.
Toledo, Espana. 4 de abril de 2019.

Electroforesis capilar de biofarmacos. M. de Frutos, A. Puerta, J.C.
Diez-Masa. Conferencia invitada en las “ll Jornadas de Bioanalisis
Instrumental de Medicamentos Bioldgicos”. Formato virtual. 15-17
de diciembre de 2020.
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Espectrometria de Masas. Fundamentos. A. Puerta. Conferencia
invitada en las Il Jornadas de Bioanalisis Instrumental de
Medicamentos Biologicos. Formato virtual. 15-17 de diciembre de
2020.

Andlisis de medicamentos bioldgicos por CE-MS. A. Puerta.
Conferencia invitada en las Il Jornadas de Bioanalisis Instrumental
de Medicamentos Biolégicos. Formato virtual. 15-17 de diciembre
de 2020.

Otras participaciones destacadas en congresos, seminarios
y jornadas cientificas

Organizadores:

- 7" Workshop CSIC-CNRS. 2019.

-1l Jornadas de Bioanalisis Instrumental de Medicamentos
Bioldgicos. 2020.

Miembros de Comités Cientificos:

- 7" Workshop CSIC-CNRS. 2019.

- 25" Latin-American Symposium on Biotechnology, Biomedical,
Biopharmaceutical, and Industrial Applications of Capillary
Electrophoresis and Microchip Technology LACE 2019. 2019.

- 39" International Symposium on Halogenated Persistent Organic
Pollutants (POPs), Dioxin 2019. 2019.

- 18t Iberian Meeting in Separation Sciences & Mass Spectrometry.
Santiago de Compostela (Espafa). 8-11 de octubre de 2019.

-1l Jornadas de Bioanalisis Instrumental de Medicamentos
Biolégicos. Formato virtual. 15-17 de diciembre de 2020.

Miembros de Comités Organizadores:

- 7" Workshop CSIC-CNRS. Madrid (Espafa). 2019.

- Il Jornadas de Bioanalisis Instrumental de Medicamentos
Bioldgicos. 2020.

Miembros de jurado de concesién de premios:

- 25" Latin-American Symposium on Biotechnology, Biomedical,
Biopharmaceutical, and Industrial Applications of Capillary
Electrophoresis and Microchip Technology LACE 2019. 2019.

Moderadores de sesiones (chairperson):

- 7" Workshop CSIC-CNRS. 2019.

- 39" International Symposium on Halogenated Persistent Organic
Pollutants (POPs), Dioxin 2019. 2019.

- 1t Iberian Meeting in Separation Sciences & Mass Spectrometry.
2019.

-1l Jornadas de Bioanalisis Instrumental de Medicamentos
Biologicos. 2020.

- SETAC Europe 30" Annual Meeting. 2020.

Desarrollode unaestrategiaanaliticaintegradoraparaladeteccion
rapida de fraudes de calidad y seguridad en complementos
alimenticios derivados de plantas para el control del sobrepeso
Referencia: AGL2016-80475-R.

Entidad financiadora: Ministerio de Economia y Competitividad.
Entidades participantes: IQOG-CSIC.

Duracion: diciembre 2016 — diciembre 2019 (prorrogado hasta
diciembre 2020).

Investigador/es principal/es: Ana Cristina Soria y M? Luz Sanz.

Obtencion de compuestos bioactivos mediante técnicas
avanzadas de extracciéon a partir de legumbres, soja verde y
alfalfa

Referencia: 4806.

Entidad financiadora: Universidad del Cauca (Colombia). X
convocatoria programa de apoyo a proyectos de investigacion,
desarrollo e innovacion en el marco de maestrias, doctorados y
especialidades médico quirurgicas.

Duracion: 2018-2019.

Investigador/es principal/es: Maite.P. Rada Mendoza.



BLUESHARKER - BLUE. SHark as biomonitor of Atlantic waters
through an integrated biomarker Assessment

Referencia: 02/SAICT/2017.

Entidad financiadora: Fundagdo para a Ciéncia e Tecnologia.
Projetos de Desenvolvimento e Implementacao de Infraestruturas
de Investigacao inseridas no RNIE. Programa Operacional Regional
do Centro.

Entidades participantes: Instituto Politécnico De Leiria (Peniche —
Portugal); CSIC (1QOG).

Duracion:2018-2020.

Investigador Principal del Proyecto: Sara Cal¢cada Novais.

Transporte y biogeoquimica de contaminantes emergentes y
materia organica antropogénica en el océano austral. ANTOM
Referencia: PGC2018-096612-B-100.

Entidad financiadora: Ministerio de Ciencia, Innovaciéon vy
Universidades.

Entidades participantes: CSIC (IDAEA e 1QOG).

Duracion: 2019-2021.

Investigador Principal del Proyecto: Jordi Dachs Marginet.

Co-IP: Begona Jiménez.

Estrategias integradas para la mejora de la calidad, la seguridad
y la funcionalidad de los alimentos: hacia una alimentacién
saludable (AVANSECAL-II-CM)

Referencia: S2018/BAA-4393

Entidad financiadora: Programas de Actividades de 1+D entre grupos
de investigacion de la CM en Tecnologias 2018.

Entidades participantes: IQOG-CSIC, ICTAN-CSIC, UAH, UCM,
URJC.

Duracién: enero 2019 — diciembre 2022.

Investigador/es  principal/es: Maria Luisa Marina (UAH,
coordinadora). Belén Gémara (IP del Grupo CSIC-Al).

Procesos analiticos mas sostenibles mediante el uso de
disolventes modulables (Greening the Analytical Process with
tunable SOLVEnts, GAPSOLVE)

Referencia: PID2019-106405GB-100/AEI/10.13039/501100011033.
Entidad financiadora: Ministerio de Ciencia, Innovaciéon vy
Universidades.

Entidades participantes: IQOG e IQFR.

Duracién: junio 2020 — mayo 2022.

Investigador/es principal/es: Lourdes Ramos y Belén Gémara.

Analisis de Dioxinas en muestras de aire
Empresa/administracién financiadora: Biodonostia.
Centro de ejecucion: IQOG (CSIC).

Duracion 2017-2019.

Investigador responsable (CSIC): Begofia Jiménez.

Acuerdo de encomienda de gestion entre la direccién general
de calidad ambiental y medio natural y el Consejo Superior
de Investigaciones Cientificas (CSIC) para el desarrollo de
actividades sobre compuestos bromados, PFOS y otras
nuevas sustancias consideradas en el convenio de Estocolmo,
el Reglamento (CE) N° 850/2004 y el Plan Nacional sobre
Contaminantes Organicos Persistentes (COP)

Ref. 177CAES004.

Empresa/administracion financiadora: MITERD.

Centro de ejecucion: IQOG (CSIC).

Duracion: 2017-2020.

Investigador responsable (CSIC): Begofia Jiménez.

Analisis de Dioxinas, Furanos y DI-PCB en Muestras de Aire en
el Area de Exposicién de la Planta de Valorizacién Energética
que forma parte del Complejo Medioambiental de Guipuzcoa
(PVECMG)

Empresa/administracién financiadora: Biodonostia.

Centro de ejecucion: IQOG (CSIC).

Duracién DESDE: 2020-2023.

Investigador responsable (CSIC): Begofia Jiménez.
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Analisis de enantiomeros por electroforesis capilar en muestras
de farmacos

Entidad financiadora: Farmasierra Manufacturing S.L.

Duracion: Prérroga anual.

Investigador/es principal/es: José Carlos Diez-Masa (2019) y Angel
de la Puerta (2020).

Libros

“Advances in the determination of xenobiotics in foods”, en
Belén Gémara and Maria Luisa Marina (eds.), Bentham Science
Publishers, 2019. ISBN: 9789811421570. ISBN: 9789811421587.

Capitulos de libro

Sanz, M.L., Ramos, L. “Sample preparation for the gas
chromatography analysis of semi-volatiles and non-volatile
compounds in food samples” en P.Q. Tranchida (ed.), Advanced
Gas Chromatography in Food Analysis, Cap. 2. Royal Society of
Chemistry, UK. 2019, pp. 38-80. ISBN: 978-1-78801-127-3.

Ramos, L. “Basics and advances in sampling and sample
preparation” enY. Picé (ed.), Chemical Analysis of Food. Techniques
and Applications (2" edition), Cap. 1. Elsevier, The Netherlands.
2020, pp 3-32. ISBN: 978-0-12-813266-1.

Ramos, L. “Greening sample preparation: new solvents, new
sorbents” en S. Garrigues and M. de la Guardia (eds), Challenges
in Green Analytical Chemistry. Green Chemistry Series, Vol 13 (2™
edition). Royal Society of Chemistry, UK. 2020, p. 114-153. ISBN:
978-1-78801-537-0.

Angie J. Bellaizac Riascos.

Periodo de la estancia: noviembre 2018-abril 2019.
Institucion origen: Universidad del Cauca (Dpto. Quimica).
Pais: Colombia.

Daniela Alejandra Solarte Sarasati.

Periodo de la estancia: septiembre 2018-marzo 2019.
Institucidn origen: Universidad del Cauca (Dpto. Quimica).
Pais: Colombia.

Héctor Alonso Miguel.

Periodo de la estancia: 17 junio-31 julio de 2019.

Institucion origen: Universidad Complutense de Madrid (Fac.
Biologia).

Pais: Espana.

David Varela Sanchez.

Periodo de la estancia: 17 junio-31 julio de 2019.

Institucion origen: Universidad Complutense de Madrid (Fac.
Biologia).

Pais: Espana.

Naima Belgued;.

Periodo de la estancia: diciembre de 2019.

Institucion origen: Center for Scientific and Technical Research on
Arid and Semi-arid Regions (CRSTRA) of Biskra.

Pais: Argelia.

Gemma Casas Papell.

Periodo de la estancia: enero-febrero 2020.
Institucion origen: IDAEA-CSIC.

Pais: Espana.



Raquel Ruiz Lozano.

Periodo de la estancia: octubre-diciembre 2020.

Institucion origen: Universidad de las Palmas de Gran Canaria.
Pais: Espana.

Desarrollo de nuevas metodologias en GC y GCxGC para el
analisis de microcontaminantes organicos persistentes en
muestras biolégicas

Juan Escobar Arnanz.

Universidad Complutense de Madrid. Departamento de Quimica
Analitica. Facultad de Ciencias Quimicas. 2019.

Direccion: Lourdes Ramos.

Estrategias analiticas avanzadas de obtenciéon y andlisis de
compuestos bioactivos en muestras de origen vegetal

Maria Jesus Garcia Sarrio.

Universidad Complutense de Madrid. Departamento de Quimica
Analitica. Facultad de Quimicas. 2019.

Direccion: M? Luz Sanz y Ana Cristina Soria.

Desarrollo de nuevas metodologias avanzadas para el analisis
de oligosacaridos bioactivos

Andrea Martin Ortiz.

Universidad Complutense de Madrid. Departamento de Quimica
Analitica. Facultad de Quimicas. 2019.

Direccion: M? Luz Sanz, Javier Moreno y Ana Isabel Ruiz-Matute.

Nuevas metodologias analiticas para la determinacion de
contaminantes organohalogenados legislados y emergentes
en alimentos

Angel Garcia-Bermejo Pérez.

Universidad de Alcala. Departamento de Quimica Analitica,
Quimica-Fisica e Ingenieria Quimica. Facultad de Ciencias. 2020.
Direccion: Belén Gémara.

Acoplamiento de columnas de HPLC de afinidad para purificar
antigeno especifico de préostata (PSA) como etapa previa a su
analisis por electroforesis capilar

Sergio Lopez-Duque Garcia-Alcala.

Universidad Autonoma de Madrid. Departamento de Quimica
Analitica y Andlisis Instrumental. Facultad de Ciencias. 2019.
Direccion: Mercedes de Frutos y Angel de la Puerta.

Prime evidenze sul bioaccumulo di POP in esemplari di poriferi
antartici e confronti tra Mare di Ross e Peninsola Antartica
Nicolas Pala.

Universita degli Studi di Siena, Dipartimento di Scienze fisiche, della
Terra e del’ambiente, 2019.

Simonetta Corsolini.

Direccion: Begona Jiménez y José Luis Roscales.

Presencia de Contaminantes Organicos Persistentes (COP) en
dos especies de pingiiino de la Antartida

Patricia Morales Rioja.

Universidad Complutense de Madrid, Facultad de Ciencias
Bioldgicas, 2019.

Direccion: Begofia Jiménez y José Luis Roscales.

Evaluacion no orientada de la presencia de contaminantes
organohalogenados en muestras biéticas

Jorge Bintanel Cenis.

Universidad Auténoma de Madrid. Departamento de Quimica
Analitica y Analisis Instrumental. Facultad de Ciencias. 2020.
Direccion: Lourdes Ramos y Belén Gémara.

Evaluacion del potencial de la cromatografia de gases completa
en dos dimensiones para la caracterizacion de contaminantes
organohalogenados en sangre de aves

Lucia Aguilera Nunez.

Universidad Autonoma de Madrid. Departamento de Quimica
Analitica y Andlisis Instrumental. Facultad de Ciencias. 2020.
Direccion: Belén Gomara y Lourdes Ramos.
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Revision de técnicas analiticas para la caracterizacion del
aroma del té

Fernando Garcia Moreno.

Universidad Autonoma de Madrid. Facultad de Ciencias. 2020.
Direccion: Jesus E. Quintanilla y Ana Cristina Soria.

Desarrollo de nuevos métodos por cromatografia de gases
acoplada a espectrometria de masas para la deteccién de
fraudes en complementos alimenticios para el control del
sobrepeso (G. cambogiay C. forskohlii)

Ane Telleria Lezcano.

Universidad Auténoma de Madrid. Facultad de Ciencias. 2020.
Direccion: M? Luz Sanz y Ana Isabel Ruiz-Matute.

Optimizacion del proceso de extraccion de inositoles asistido
por microondas (EAM) a partir de alfalfa (Medicago sativa L.)
Alejandra Daniela Solarte Sarasty.

Universidad del Cauca (Colombia). Departamento de Quimica.
2020.

Directores: Maite P. Rada Mendoza, Ana Cristina Soria, Ana Isabel
Ruiz-Matute y M? Luz Sanz.

Determinaciénde (-)acido hidroxicitrico(HCA)encomplementos
alimenticios para el control de sobrepeso basados en tamarindo
malabar (Garcinia cambogia)

Angie J. Bellaizac Riascos.

Universidad del Cauca (Colombia). Departamento de Quimica.
2019.

Direccion: Maite P. Rada-Mendoza, Diana M2 Chito, Adal Mena, Ana
Cristina Soria, Ana Isabel Ruiz-Matute y M? Luz Sanz.

Desarrollo de un método por cromatografia de gases acoplada
a espectrometria de masas para la deteccion de fraudes
en complementos de Garcinia cambogia para el control del
sobrepeso

Francisco de Borja Ramirez Gonzalez.

Universidad Rey Juan Carlos, Escuela Superior de Ciencias
Experimentales y Tecnologia, Ciencia y Tecnologia de los Alimentos,
2020.

Direccion: Adal Mena y M? Luz Sanz.

Estancia de formacion sobre técnicas de preparacion de muestra
y cromatograficas de uso en laboratorios ambientales. Direccién
a Samuel Garrido Vidales (Técnico Superior de Laboratorio) en el
marco del Programa de Garantia Juvenil de la CM. Consejeria de
Educacion, Juventud y Deporte de la Comunidad de Madrid. 2017-
2019. Directora: Lourdes Ramos.

Estancia de formacion sobre técnicas de preparacion de muestra
y cromatograficas de uso en laboratorios ambientales. Direccién a
Estela Nogales Valenciano (Técnico Superior de Laboratorio) en el
marco del Programa de Garantia Juvenil de la CM. Consejeria de
Educacion, Juventud y Deporte de la Comunidad de Madrid. 2017-
2019. Director: Mario Fernandez.

Estancia de formacién sobre analisis mediante electroforesis capilar
de moléculas de alto peso molecular. Direccion a Raquel Saez Brox
(Técnico Superior de Laboratorio) en el marco del Programa de
Garantia Juvenil de la CM. Consejeria de Educacién, Juventud y
Deporte de la Comunidad de Madrid. 2018-2020. Directores: José
Carlos Diez-Masa y Mercedes de Frutos.

Estancia de formacion sobre andlisis de contaminantes organicos
persistentes en muestras ambientales. Direccion a Belén Ruiz
Suarez de Puga (Ayudante de Investigacion) en el marco del



Programa de Garantia Juvenil de la CM. Consejeria de Educacion,
Juventud y Deporte de la Comunidad de Madrid. 2018-2020.
Directora: Begona Jiménez.

Estancia de formacidon sobre analisis de proteinas relevantes en
salud y alimentacion. Direccion a Laura Gomez Ruiz (Ayudante de
Investigacién) en el marco del Programa de Garantia Juvenil de la
CM. Consejeria de Educacion, Juventud y Deporte de la Comunidad
de Madrid. 2019-2021. Directora: Mercedes de Frutos.

Estancia de formacion sobre técnicas de preparacién de muestra
y cromatograficas de uso en laboratorios ambientales. Direccién
a Carlos Fernandez Ramos (Ayudante de Investigacion) en el
marco del Programa de Garantia Juvenil de la CM. Consejeria de
Educacion e Investigacion de la Comunidad de Madrid. 2020-2021.
Directora: Lourdes Ramos.

Estancia de formacién sobre el desarrollo de estrategias
multianaliticas para la autentificacion de complementos alimenticios
basados en té verde. Direccién a Inmaculada Luque Jurado
(Ayudante de Investigacién) en el marco del Programa de Garantia
Juvenil de la CM. Consejeria de Educacién e Investigacion de la
Comunidad de Madrid. 2020-2021. Directora: Ana Cristina Soria.

Estancia de formacion sobre analisis de compuestos bioactivos
mediante técnicas cromatograficas y espectrométricas para la
evaluacion de la calidad de complementos alimenticios. Direccion
a Ignacio Jiménez Amezcua (Ayudante de Investigacién) en el
marco del Programa de Garantia Juvenil de la CM. Consejeria de
Educacion e Investigacion de la Comunidad de Madrid. 2020-2021.
Directora: Ana Isabel Ruiz Matute.

Estancia de formacion sobre analisis por SPME GC-MS de muestras
de té (Camellia sinensis). Direccion a Marcos Fernandez Cervantes
(Graduado) en el marco del Programa JAE-Intro del CSIC. 2019-
2020. Directora: M? Luz Sanz.

Estancia de formacién sobre extraccion de compuestos bioactivos a
partir de residuos agroalimentarios. Direccién a Adal Mena Garcia /
Manuel Ignacio Lopez Martinez (ambos Ayudantes de Investigacion)
en el marco del Programa de Garantia Juvenil de la CM. Consejeria
de Educacion e Investigacion de la Comunidad de Madrid. 2020-
2021. Directora: M? Luz Sanz.

Estancia de formacion sobre desarrollo de un método de HPLC-
DAD-MS para la evaluacion de la calidad de complementos de
guarana (Paullinia cupana). Direccion a Belén Gonzalo Martinez
correspondiente a las practicas externas en empresa. Universidad
Autéonoma de Madrid, Facultad de Ciencias, 2019. Directora: M2 Luz
Sanz.

Estancia de formacion sobre analisis del acido hidroxicitrico (HCA)
en complementos alimenticios de G. cambogia por cromatografia
de liquidos con detector de ultravioleta acoplada a espectrometria
de masas. Direccion a Francisco de Borja Ramirez Gonzélez
correspondiente a las practicas externas en empresa. Universidad
Rey Juan Carlos, Escuela Superior de Ciencias Experimentales y
Tecnologia, Ciencia y Tecnologia de los Alimentos, 2020. Directora:
M? Luz Sanz.

Estancia de formacién sobre quimica ambiental. Direccion a
José Luis Sanjurjo correspondiente al Ciclo formativo de Quimica
Ambiental. IES Virgen de la Paloma. Directora: Begona Jiménez.

BECA CSIC - JAE INTRO. Patricia Morales Rioja. Septiembre 2019
a febrero 2020.

Desde el curso académico 2013/14 hasta la actualidad, la Dra. Ana
Cistina Soria ha sido nombrada “Colaboradora Honorifica de la Univ.
Complutense de Madrid (Fac. CC. Bioldgicas, Dpto. Biologia Vegetal
1), por su colaboracién en la actividad docente e investigadora de la
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Dra. M? José Pérez Alonso, profesora de este departamento, en el
Master en Biologia Vegetal Aplicada.

Articulos

Contribucion a la revista Cromatografia y Técnicas Afines (CTA) de
la SECyTA. Estadisticas de funcionamiento de la web de la SECyTA
(2019) CTA 40(2) 76-77.

Post “;Qué son las alertas RASFF?” en la web del programa
AVANSECAL-Il de la CM (http://www3.uah.es/avansecal_ll/que-
son-las-alertas-rafss/). 21 de diciembre de 2020.

Ponencias

Participaciéon en dos conferencias del Catalogo de Actividades
(Conferencias /Visitas) para Centros de Bachillerato de Excelencia
en Madrid impartidas por el personal del CSIC de los cursos
académicos 2018-2019. Titulo de la conferencia (IQOG-1):
“Contaminacion quimica: contaminantes persistentes y
emergentes”. Conferencias impartidas en el IES San Fernando de
Madrid (15 de noviembre de 2019) y el IES Lope de Vega de Madrid
(28 de noviembre de 2019).

Participacion en la COP 25.

Conferencia “Investigando areas polares como escenario de
cambio climatico: PTI POLARCSIC”.

Ponencia: La Antartida como centinela de la contaminacién global.
Ponentes: Begona Jiménez y Jose Luis Roscales (IQOG-CSIC).
10 diciembre 2019.

Debate sobre los efectos del Cambio Global en las zonas polares,
con la participacion de B. Jiménez (IQOG-CSIC), J.L. Roscales
(IQOG-CSIC), C. Pedros-Alié (CNB-CSIC), A. de los Rios (MNCN-
CSIC) y A. Pintado (UCM). MNCN, Madrid.

Programa: IX SCIENCE FAIR. IES La Senda.

Ponencia: Ciencia polar: exploracion antartica y contaminacion
global.

Ponentes: Begona Jiménez y José Luis Roscales (IQOG-CSIC).
Centro educativo: IES La Senda, Getafe, Madrid.

3 febrero 2020.

Programa: Conferencias cientificas del CSIC dirigidas al sistema
educativo de la Comunidad de Madrid.

Ponencia: La Contaminacion también viaja.

Ponentes: Begona Jiménez y José Luis Roscales (IQOG-CSIC).
Centro educativo: Centro de Formacién Ambiental GE La Chimenea
Real Cortijo de San Isidro, Aranjuez, Madrid.

10 febrero 2020.

Sitios en internet

Webmaster de la web secyta.es de la Sociedad Espafola de
Cromatografia y Técnicas Afines (SECyTA).

https://www.lavanguardia.com/vida/20201215/6122635/cientificos-
espanoles-estudian-llegan-contaminantes-antartida.htmi

https://www.dicat.csic.es/es/noticias-2020/1088-una-expedicion-
estudiara-el-transporte-de-contaminantes-de-origen-humano-
hacia-el-oceano-austral

Radio/TV

Intervencién de Begofia Jiménez en RNE, en el Programa A hombros
de gigantes. Y en TVE, en Informe Semanal de TVE1.

Intervenciéon de Begofia Jiménez en 30 medios de comunicacién
(siendo 4 medios televisivos, 6 de radio y 20 en periddico). También
en la rueda de prensa ofrecida por el Departamento de Salud del
Gobierno Vasco, y participacién en la mesa técnica que gestiono
la crisis generada por el derrumbe producido en un vertedero en el
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pueblo vizcaino de Zaldibar, en el cual llevé a cabo la investigacion - Noticias de Bizkaia - Deia.

sobre la contaminacion del aire, su toxicidad y los problemas de m I e i
salud para la poblacion afectada. VR ki
Enlaces a videos, audios y fotos de periodicos: omadimine: f
&) li iﬁt_émlt'taci(’)n
- Cadena Cope - HERRERA EN COPE (TERTULIA). iesquenoseha
Entrevista a Begofia Jiménez Luque, investigadora del CSIC, 0'5-)“?"’-1-(;::@3_. )
sobre los datos que arrojan las muestras obtenidas en la zona del ’mﬂ :
vertedero de Zaldibar. il - El Diario Vasco.
https://s3-eu-west-1.amazonaws.com/kmplus-account- e

files/1001083/2020/2/19/tAA10r37EOhAR84tRpZjg.mp4

- Cadena Ser - HOY POR HOY EUSKADI.
Hoy los vecinos de Zaldibar, Ermua o Eibar esperan los resultados
del CSIC de las ultimas muestras recogidas hace cinco dias.
https://s3-eu-west-1.amazonaws.com/kmplus-account-
files/1001083/2020/2/20/n4eB7vBR8kODvTe4d96qRQ.mp4

El C5IC no ve necesario ampliar el andlisis
de contaminacion del aire a mds zonas

- RNE-1 - BESAIDE.
Una investigadora del Consejo Superior de Investigaciones
Cientificas se va a sumar a la mesa técnica que gestiona la crisis
generada por el derrumbe del vertedero de Zaldibar.
https://s3-eu-west-1.amazonaws.com/kmplus-account-files/10010
83/2020/2/17/500AGgCkdEG9gVPgREZOXA.mp4

-ANTENA 3 - ESPEJO PUBLICO.

Entrevista a Begofna Jiménez, investigadora del CSIC, en cuyo

laboratorio se detectaron dioxinas que han causado la alarma en
la zona del vertedero de Zaldibar.
https://s3-eu-west-1.amazonaws.com/kmplus-account- EEr=r :
files/1001083/2020/2/18/HMQOQ9vJOKrSxEeECIMSQ.mp4 === 3 :::';'ﬂ:}*};:'::t
- TVE1 - TELENORTE.

En Zaldivar avanzan los trabajos.
https://s3-eu-west-1.amazonaws.com/kmplus-account-
files/1001083/2020/2/18/QLURPvVIY UKIWJLGtEMTZzA.mp4
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- Imagen de la rueda de prensa del Departamento de Salud.

- Otros enlaces:
- https://www.rtve.es/alacarta/videos/informe-semanal/informe-

semanal-22-02-20/5520830/

- https://www.rtve.es/noticias/20200220/gobierno-vasco-levanta-

medidas-preventivas-entorno-del-vertedero-zaldibar/2003174.
shtml

- https://lwww.elmundo.es/pais-vasco/2020/02/19/5e4d104b21ef

a042428b465d.html

- https://elpais.com/politica/2020/02/18/actualidad/1582049572_023872.

html

- https://www.lavanguardia.com/vida/20200218/473649836286/

investigadora-del-csic-ve-exagerada-e-innecesaria-la-alarma-
en-zaldibar.html

- https://lwww.europapress.es/euskadi/noticia-levantan-medidas-

preventivas-entorno-vertedero-zaldibar-descenso-dioxinas-
furanos-20200220175549.html

- https://lwww.irekia.euskadi.eus/es/news/60331

- https://bideoak2.euskadi.eus/2020/02/18/news_60331/
jimenez_medidas_garantistas_es.mp3

- https://bideoak2.euskadi.eus/2020/02/18/news_60331/
jimenez_niveles_bajos_es.mp3

- https://bideoak2.euskadi.eus/2020/02/18/news_60331/
jimenez_resultados_es.mp3

- https://www.deia.eus/bizkaia/2020/02/18/interpretacion-corrido-
riesgo-grave/1018717.html

- https://maldita.es/maldita-te-explica/2020/02/19/dioxinas-
furanos-efectos-salud-que-son-2/

- http://atres.red/ajle2

- https://www.eitb.eus/es/television/programas/en-jake/videos/
detalle/7042239/video-begona-jimenez-csic-mediciones-
furanos-dioxinas-aire/

- https://www.eitb.eus/es/noticias/sociedad/videos/
detalle/7038470/begona-jimenez-csic-efectos-negativos-
vecinos-zaldibar/

- https://lwww.irekia.euskadi.eus/es/news/60331

- https://www.newtral.es/un-incendio-contaminantes-en-el-
aire-y-dos-personas-desaparecidas-que-ha-sucedido-en-el-
vertedero-de-zaldibar/20200218/

- https://www.naiz.eus/es/actualidad/noticia/20200220/nuevas-
mediciones-de-furanos-y-dioxinas

- https://www.rtve.es/noticias/20200220/gobierno-vasco-levanta-
medidas-preventivas-entorno-del-vertedero-zaldibar/2003174.
shtml

- http://www.carlosherrera.com/web/noticias1.asp?ld=10002
- https://www.elindependiente.com/espana/2020/02/20/levantan-

las-recomendaciones-por-dioxinas-en-zaldibar-tras-descender-
su-presencia/
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- https://www.eldiario.es/politica/Investigadora-CSIC-exagerada-
innecesaria-Zaldibar_0_997050762.html

- https://dotb.eus/dotb-eus-salud-levanta-la-alerta-
medioambiental-tras-mejorar-la-calidad-del-aire-en-zaldibar/

- https://www.publico.es/sociedad/contaminacion-gobierno-
vasco-levanta-medidas-preventivas-vertedero-zaldibar.html

- http://www.durangon.com/el-gobierno-vasco-levanta-las-
medidas-preventivas-en-el-entorno-del-vertedero-de-zaldibar/

- https://www.noticiasdegipuzkoa.eus/actualidad/
sociedad/2020/02/19/extinguidos-fuegos-seguiran-vigilancia-
seguridad/1014270.html

- https://eiberri.eus/eiberri-eus-los-focos-de-los-incendio-se-han-
extinguido-pero-hay-un-reten-por-precaucion/

- https://www.antena3.com/noticias/sociedad/los-tecnicos-no-
ven-peligro-para-los-vecinos-proximos-al-vertedero-de-zaldibar
_202002185e4c201f0cf224f238c7056e.html

Actividades

Miembro de la Comisién de Seleccidén del Concurso “Elige un
Elemento” organizado por la RSEQ-Madrid en colaboracién con
la Delegacion Institucional del CSIC en la Comunidad de Madrid.
Noviembre-diciembre de 2019.

Miembro del jurado del Concurso “Tesis en 3 minutos”, organizado
por el Programa de Investigacion AVANSECAL-Il Estrategias
integradas parala mejorade la calidad, la seguridad y lafuncionalidad
de los alimentos: hacia una alimentacion saludable, financiado por
la Comunidad de Madrid y el Fondo Social Europeo. 1 de diciembre
de 2020 (via telematica).

Comité Editorial de la revista Cromatografia y Técnicas Afines
(CTA) de la Sociedad Espanola de Cromatografia y Técnicas Afines
(SECyTA).

Docencia Universitaria

Profesores en:

- Master en Técnicas Cromatograficas en el sector Quimico
Farmacéutico de la Universidad de Alcala (2019 y 2020).

- Curso de Verano “Controlando y mejorando la calidad y la
seguridad de los alimentos” de la Universidad de Alcala 2019).

- Master en Quimica Aplicada de la Universidad Auténoma de
Madrid (2019 y 2020).

- Master Universitario en Biologia Vegetal Aplicada (Facultad de
Bioldégicas, UCM) (2019 y 2020).

- Master en Toxicologia Ambiental y Evaluacion de Riesgos de la
Universidad Rey Juan Carlos de Madrid. (2019).

- Curso “Observando los polos: pasado, presente y futuro” de la
Universidad Internacional Menéndez Pelayo. (2019).

- Master en Ciencias Agroambientales y Agroalimentarias de UAM
UNED. (2020).

Calidad y certificacion de laboratorios

Mantenimiento de la certificacion del laboratorio de HPLC-CE bajo
la norma ISO9001 para la actividad “Identificacion de enantiomeros
por electroforesis capilar en farmacos” (2019-2020).

Cursos de especializacion

Titulo: Avances en Cromatografia de Gases acoplada a
Espectrometria de Masas. Aplicaciones practicas.

Dos ediciones: abril y mayo de 2019.

Entidades organizadoras: IQOG (CSIC)-Gabinete de Formacion del
CSIC. Enmarcado en el programa de Formacion Interna del CSIC y
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en el Programa AVANSECAL-I1 S2018/BAA-4393 de la CM.
Numero de investigadores del centro involucrados: 6 (coordinacion
del curso: 3).

Numero de alumnos: 12 en abril y 17 en mayo.

Titulo: Cromatografia de Liquidos acoplada a la Espectrometria de
Masas.

Octubre de 2019.

Entidades organizadoras: IQFR (CSIC)-Gabinete de Formacion del
CSIC. Enmarcado en el programa de Formacion Interna del CSIC y
en el Programa AVANSECAL-Il S2018/BAA-4393 de la CM.
Numero de investigadores del centro involucrados: 3.

Numero de alumnos: 12.

Titulo: Prebidticos. Ultimos avances en su obtencion, analisis y
evaluacion de la bioactividad.

Septiembre de 2019.

Entidades organizadoras: CIAL (CSIC)-Departamento de Postgrado
del CSIC.

Numero de investigadores del centro involucrados: 3.

Numero de alumnos: 10.

Titulo: Analisis de compuestos volatiles en alimentos.

Octubre de 2019.

Entidades organizadoras: ICTAN e IQOG (CSIC)-Gabinete de
Formacién del CSIC.

Numero de investigadores del centro involucrados: 3.

Numero de alumnos: 12.

Titulo: Investigacion de frontera en biomedicina y salud y nuevas
capacitaciones.

Julio de 2019.

Plan de Formacion del Profesorado de la CM. Plan de formacion
lineas prioritarias especificas Afio 2019. Profesores de Secundaria
y de FP Sanitarias.

Centro de Investigaciones Biologicas, Consejo Superior de
Investigaciones Cientificas.

Seminarios

Webinar: Exhaustive Characterization of Pyrogenic Environmental
Samples using GCxGC-ToF MS. L. Ramos. Conferenciante invitado
en la serie de e-Seminars “The power of GC-ToF MS for food and
environmental applications”. https://bit.ly/3qokXFI.

Participacion en la elaboracién de Libros Blancos de los
siguientes Desafios Cientificos en Tematicas estratégicas del
CSIC

Tematica 3 - GENOME & EPIGENETICS.
3.6 Environmental Genomics and Epigenomics.
3.7 Epigenomics and Life Style.

Tematica 4 - CHALLENGES IN BIOMEDICINE AND HEALTH.
4E. Food allergy.
4H. New methods for diagnostic tools and prevention.

Tematica 6 - SUSTAINABLE PRIMARY PRODUCTION.
6. Sustainable production in the food industry.
7. Food security.

Tematica 7 - GLOBAL CHANGE IMPACTS.
4. Global change at the polar regions.

Tematica 13 - OCEANS.
4: Ocean Health.
6. Polar oceans.

Participacion en Plataformas Tematicas Interdisciplinares
(PTI) del CSIC

- PTI Salud Global.
- PTI Polar.



Otra financiacion obtenida en convocatorias competitivas

- Ayudas para la contratacion de Personal Investigador predoctoral,
Ayudantes de Investigacion y Técnicos de Laboratorio financiadas
por la Comunidad de Madrid y el FSE a través del programa
operativo de empleo juvenil y la iniciativa de empleo juvenil (YEI)
en las convocatorias de 2019 y 2020.

-Ayuda para la formalizacion de un contrato para la formacion
de investigadores en empresas (Doctorados industriales,
Convocatoria 2019, MICINN) junto con la empresa Pharmactive
Biotech Products S.L.

Entidad financiadora: MICINN.
Duracion: 2020-2023.

-Ayuda para la realizacion de doctorados industriales en la
Comunidad de Madrid (convocatoria 2020).
Empresa: Pharmactive Biotech Products S.L.
Duracion: 2021-2023.

-Ayuda para la realizaciéon de las Il Jornadas de Bioanalisis
Instrumental de Medicamentos Bioldgicos (convocatoria 2019 para
actividades en 2020).Entidad financiadora: FGCSIC.

Asesoria cientifica

Asesoria cientifica y apoyo en la comunicacion publica sobre el
impacto que tienen en la Salud los niveles de dioxinas detectados
en el captador de Ermua al Departamento de Salud del Gobierno
Vasco en la gestion del problema de Salud Publica generado a
consecuencia del desprendimiento e incendio del vertedero de
Zaldibar. 2020.

Asesoria al Ministerio de Agricultura, Pesca y Alimentacion
(MAPA) para la recepcion de expediente para la Adquisicion de
instrumentacion para el Laboratorio Arbitral Agroalimentario de
Madrid. 2020.
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Grupo de Glicomiméticos y
Nanomateriales Hibridos

Los intereses cientificos del grupo de investigacion han evolucionado
a lo largo de los afios desde la sintesis de oligosacaridos bioactivos
complejos y de ciclitoles naturales y glicométicos carbociclicos
y su estudio como inhibidores enzimaticos especificos, hasta
el disefio, sintesis y caracterizacion de nuevas moléculas y
nanomateriales fotosensibilizados con propiedades biofoténicas
mejoradas para aplicaciones biomédicas avanzadas. Esta ultima
linea de investigacion se inicié en 2006 con el disefio y preparacion
de glicomiméticos multivalentes basados en silsesquioxanos
poliédricos como armazones centrales hibridos érgano-inorganicos.
Mas recientemente, se han incorporado otras nanoparticulas
moleculares como los fullerenos y biopolimeros naturales como
los nanocristales de celulosa que combinan la experiencia previa
del grupo en quimica de carbohidratos con la mas reciente en
nanomateriales funcionales.

Personal investigador Personal de apoyo

José Luis Chiara Romero Enrique A. Mann Morales
Sandro Flores Ramirez
Personal en formacion C. Estefania Guaman Collaguazo

Alberto Blazquez-Moraleja
Larissa Maierhofer

El grupo tiene también como objetivos prioritarios la formacion
de jovenes investigadores de forma eficaz y motivadora para que
adquieran habilidades y pensamiento transdisciplinares mediante
la combinaciéon de conocimientos que abarcan diferentes campos
cientificos (sintesis organica, sintesis de nanomateriales, fotofisica,
microscopia celular avanzada, etc.) con el objetivo de desarrollar
moléculas y nanomateriales altamente innovadores con aplicaciones
avanzadas en el campo de la biofotdnica, ademas de la consolidacién
de colaboraciones nacionales e internacionales enfocadas a la
movilizacion de esfuerzos en lineas clave de conocimiento para
afrontar desafios y lograr resultados que dificiimente se podrian
entender y alcanzar fuera del contexto de una red de investigacion
interdisciplinar.

Entre estas colaboraciones actualmente en marcha cabe destacar
el grupo de Virginia Martinez, ifiigo Lépez-Arbeloa y Jorge
Bafuelos (UPV) para estudios fotofisicos de las moléculas vy
nanomateriales fotoactivos, el grupo de Maria D. Chiara (Hospital
Universitario Central de Asturias, Instituto de Investigacién Sanitaria
del Principado de Asturias ISPA) para el desarrollo de aplicaciones


https://orcid.org/0000-0002-8153-1852

de las nuevas moléculas y nanomateriales en microscopia celular
avanzada del cancer, el grupo de Annamaria Caiolfa (Universidad de
Bari, Italia) para estudios in vitro de transporte activo de moléculas
en mitocondrias, el grupo de Valdimir Baulin (Universidad Rovira i
Virgili) para estudios teoricos de interaccion de nanoparticulas con
membranas bioldgicas y el grupo de Elena Ivanova (Melbourne
Royal Institute of Technology, Australia) para el estudio de la
accion nanomecanica bactericida de los nuevos nanomateriales
desarrollados, que es la lider mundial en este nuevo campo.

El grupo ha descrito las primeras sondas fluorescentes que son
canalizadas activamente hacia la matriz mitocondrial en células
vivas por un transportador especifico de la membrana mitocondrial,
la translocasa carnitina-acilcarnitina. Estas nuevas sondas
funcionales (BCT) tienen un disefio estructural minimalista basado
en el croméforo BODIPY y L-carnitina como unidad biodirigida,
unidos solo a través del atomo de boro. Las BCTs son los primeros
derivados fluorescentes de carnitina que se utilizan en microscopia
celular y son herramientas de investigacion prometedoras para
investigar el papel del sistema de carnitina en el remodelado
metabdlico del cancer y en otras alteraciones relacionadas en
enfermedades metabdlicas de origen mitocondrial.

Este enfoque abre el camino para el desarrollo de nuevas
sondas funcionales y farmacos dirigidos a otros transportadores
mitocondriales para el estudio de la biologia y patologia de este
fascinante organulo celular.

Blazquez-Moraleja, A.; Prieto Montero, R.; Garcia-Moreno, |,;
Martinez-Martinez, V.; Bafiuelos, J.; Saenz-de-Santa-Maria, |.;
Chiara, M.D.; Chiara, J.L. A general modular approach for the

7 (R)-carnitine

(Chem. Sci., 2020, 11, 1052-1065)

solubility tagging of BODIPY dyes. Dyes and Pigments 2019, 170,
107545.
DOI: 10.1016/j.dyepig.2019.107545

Blazquez-Moraleja, A., Saenz-de-Santa Maria, |., Chiara, M. D.,
Alvarez-Fernandez, D., Garcia-Moreno, 1., Prieto-Montero, R.,
Martinez-Martinez, V., Lopez Arbeloa, |., Chiara, J. L. Shedding
light on the mitochondrial matrix through a functional membrane
transporter. Chemical Science 2020, 11, 1052-1065.

DOI: 10.1039/c9sc04852a

Modular synthesis of O-BODIPY dyes for cell microscopy. A.
Blazquez-Moraleja, D. Alvarez-Fernandez, R. Prieto Montero, I.
Saenz-de-Santa Maria, M. D. Chiara, |. Garcia-Moreno, V. Martinez-
Martinez, J. Bafiuelos, I. Lépez Arbeloa, J. L. Chiara. Comunicacion
oral en el “International Symposium on Dyes & Pigments”. Sevilla,
8-11 de septiembre de 2019.
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Materiales foténicos "diseinados a medida" como marcadores
avanzados para bioimagen.

Referencia: MAT2017-83856-C3-1-P.

Entidad financiadora: MICINN.

Entidades participantes: Instituto de Quimica Organica General
(IQOG-CSIC), Instituto de Quimica-Fisica Rocasolano (IQFR-
CSIC), Universidad Complutense de Madrid, Universidad del Pais
Vasco.

Duracion: 01/01/2018 - 31/12/2020.

Investigador responsable y coordinador: José Luis Chiara (IP1,
IQOG-CSIC); Inmaculada Garcia-Moreno (IP2, IQFR-CSIC).

Cellulose-based spiky nanoparticles as mechanical
bactericides.

Referencia: EIN2020-112327.

Entidad financiadora: MICINN.

Entidades participantes: Instituto de Quimica Organica General
(IQOG-CSIC).

Duracién: 01/10/2020 - 30/09/2022.

Investigador responsable: José Luis Chiara (IQOG-CSIC).

Chiara, J.L. “Nonaflyl Azide”, en Encyclopedia of Reagents for
Organic Synthesis (e-EROS). Wiley, 2020.
DOI: 10.1002/047084289X.rn02321

Materiales avanzados para aplicaciones biofoténicas

Alberto Blazquez Moraleja .

Universidad Complutense de Madrid (UCM), Facultad de Farmacia.
27/10/2020.

Direccion: José Luis Chiara (IQOG), Inmaculada Garcia-Moreno
(IQFR).

Desarrollo de nuevos materiales cataliticos basados en
quitosano

Nerea Pefia Montero.

Universidad Complutense de Madrid (UCM), Facultad de CC.
Bioldgicas, 2020.

Direccion: Alfonso Fernandez-Mayoralas y Julia Revuelta.

Sintesis de sondas fluorescentes avanzadas para bioimagen
Larissa Maierhofer.

Universidad Autonoma de Madrid (UAM). Facultad de Ciencias.
11/07/2019

Direccion: José Luis Chiara.

Sintesis de nuevos colorantes BODIPY

Miguel Romero Arcones (practicas externas en empresas).
Universidad Complutense de Madrid (UCM), Facultad de Quimica,
2019.

Direccion: José Luis Chiara.

Sintesis de nuevos colorantes BODIPY

Isabel Ramon Martinez (practicas externas en empresa).
Universidad de Alcala de Henares, Facultad de Farmacia, 2020.
Direccion: José Luis Chiara.


http://www.doi.org/10.1002/047084289X.rn02321

Articulos

Chiara, J.L. “Z = 62, Samario, Sm. El primer elemento quimico con
nombre de persona”. Anales de Quimica 2019, 115, 124.

Seminarios

Compuestos y materiales moleculares avanzados para
bioimagen
José Luis Chiara. Jornadas Cientificas del IQOG, 23/10/2019.
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Grupo de
Glicoquimica Biologica

36

En el grupo de Glicoquimica Biologica buscamos la revalorizacion
de polisacaridos de origen marino obteniendo a partir de ellos
moléculas y materiales de interés bioldgico y con aplicaciones
biomédicas, aumentando la sostenibilidad de los procesos
productivos en el marco de la economia azul y circular. Desde una
perspectiva metodologica, nuestro propédsito es el desarrollo de
protocolos sostenibles y selectivos para la sintesis, modificacion y
transformacion quimica y biocatalitica de carbohidratos y analogos,
basados en los principios de la Quimica Verde. Ademas, buscamos
obtener una comprension basica de las relaciones estructura/
funcién/actividad a nivel molecular de dichos polisacaridos con
el fin de desarrollar, validar y aplicar las herramientas necesarias
para explotar el potencial de los derivados de quitosano en el
desarrollo de aplicaciones novedosas en el ambito de los polimeros

Personal investigador Personal de apoyo
Alfonso Fernandez-Mayoralas Raul Benito

Agatha Bastida Elena Trapero
Eduardo Garcia-Junceda Dianelis Toledo

Julia Revuelta Susana Iglesias

Personal en formacion

Isabel Fraile
Nerea Pefia
Antonio Aguanell
Sara Martin

terapéuticos y de los materiales inteligentespara la preparacion de
nuevos sistema.

Atrapar y detener la infeccion por COVID-19

El grupo esta trabajando frente a la pandemia COVID-19, en la
carrera para la identificacion de nuevos compuestos eficaces
para su tratamiento, que consigan aliviar los sintomas y acabar
con la infeccion. Dicho trabajo se esta realizando en el marco del
proyecto “Desarrollo de un spray nasal basado en miméticos de


https://orcid.org/0000-0002-1241-7538
https://orcid.org/0000-0002-5141-9595
https://orcid.org/0000-0002-2344-8743
https://orcid.org/0000-0001-6225-7336

sulfatos de heparano como antivirales” que ha sido financiado a
través de la Plataforma Salud Global del CSIC. Con este objetivo
el grupo ha desarrollado compuestos antivirales para su utilizacién
como un spray nasal antiviral que utiliza polisacaridos para simular
la superficie celular donde se adhiere el coronavirus y poder asi
atraparlo y detener la infeccion. Dicho proyecto se encuentra
recogido en el informe cientifico-técnico “Una visién global de la
pandemia COVID-19, elaborado por la plataforma Salud Global
que ha sido publicado por la editorial CSIC, habiéndo participado
miembros del grupo en su redaccion.

Ademas, el grupo participé con este proyecto en el Hackaton Virtual
organizado por la Comunidad de Madrid #Vencealvirus los pasados
4y 5 de abril de 2020 (https://vencealvirus.org/).

., #VenceAlVirus  *

HACKATHOMN VIRTUAL
COMUNIDAD DE MADRID,

{UNA RESPUESTA AL COVID-19!

Hacia una nueva generacion de quitosanos con actividad a la
carta

Un equipo multidisciplinar liderado desde el grupo de Glicoquimica

Bioldgica, ha llevado a cabo el diseno, sintesis y caracterizacion de
nuevos ligandos de factores de crecimiento basados en quitosano,
el segundo polisacarido mas abundante de la naturaleza después de
la celulosa. El trabajo, publicado en la revista ACS Applied Materials
and Interfaces, confirma el potencial terapéutico de los sulfatos de
quitosano como miméticos de los sulfatos de heparano en su unién
a factores de crecimiento, proteinas de gran relevancia en muchos
procesos bioldgicos y, por consiguiente, en un gran numero de
enfermedades. En particular, nuestrosresultados ponende manifiesto
que las diferencias estructurales de los polisacaridos preparados,
influyen significativamente en su union a los factores de crecimiento,
respaldando la hipotesis de que la unidén de los polisacaridos a
los factores de crecimiento esta gobernada por una combinacion
de dos factores: las interacciones ionicas ligando-proteina y la
capacidad de adaptaciéon conformacional del polisacarido. De este
modo la modificacién estructural de los polisacaridos, en base a
los resultados obtenidos, permitiria regular los diferentes grados
de interferencia de dichos polisacaridos sulfatados con los factores
de crecimiento, influyendo significativamente en el efecto promotor/
inhibidor en los fendmenos de proliferacion/diferenciacion celular.

GROWTH FACTOR
SEQUESTERING
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Hacia una economia mas sostenible: Nuevos retos de la
biocatalisis

Durante 2019 fue creada la red tematica de “Biocatélisis y Tecnologia

enzimatica; soluciones hacia una quimica sostenible”, de la que el
grupo de Glicoquimica Biolégica forma parte. Dicha red forma parte
de la accién de dinamizacién “Redes de Investigacion” del Ministerio
de Ciencia e Innovacion. El objetivo de la misma es establecer
acciones colaborativas entre diferentes grupos de investigacion
repartidos por la geografia espafiola y con experiencia contrastada
en diferentes facetas de la Biocatalisis, con el fin de aumentar su
peso especifico en la agenda espanola de investigacion y, mas
concretamente, en la agenda socio-econdmica hacia una economia
mas sostenible, en el contexto de la Agenda 2030 para el desarrollo
sostenible aprobada por la ONU en 2015.

Promiscuidad enzimatica: Una herramienta con grandes
aplicaciones

Nuestro trabajo sobre el estudio tedrico-experimental de la
promiscuidad de sustrato de la enzima CALB, realizado en

colaboraciéon con el grupo de quimica computacional BioComp
de la Universidad Jaume |, fue elegido para ilustrar la portada del
numero de la revista ACS Catalysis en el que se publicé. Ademas,
fue designado como “ACS Editors’ Choice” (Eleccion de los editores
de la ACS) para hacerlo disponible en acceso en abierto debido a su
potencial interés para un amplio publico.

Galmés, M.A., Garcia-Junceda, E., Swiderek, K., Moliner, V., 2020.
Exploring the Origin of Amidase Substrate Promiscuity in CALB by
a Computational Approach. ACS Catal. 10, 1938-1946. https://doi.
org/10.1021/acscatal.9b04002.

ACSPublications p——1

h 4

Sulfatos de condroitina, dermatano, heparano y keratano:
Estructura y funcion

Nuestro grupo de investigacion ha participado en el desarrollo de
una extensa recopilacién de la investigacion desarrollada en torno
a la estructura y funcion bioldgica de los glicosaminoglicanos, un
tipo de biomoléculas presentes fundamentalmente en el tejido
conectivo, epitelial y éseo, asi como en el medio intercelular que



juegan un papel clave en el crecimiento, diferenciacién y migracion
celular, asi como en otros procesos de gran relevancia bioldgica.
Dicha recopilacion ha sido publicada dentro del libro “Extracellular
Sugar-Based Biopolymers Matrices” de la editoria Springer en
colaboraciéon con investigadores de la Universidad de Napoles
(Italia). Dicho trabajo ofrece una visidbn completa de diferentes
aspectos tales como su estructura quimica, su biosintesis, los
métodos de extraccion y purificacion desde fuentes naturales, su
caracterizacion estructural, asi como de sus funciones biologicas
mas relevantes.

Biologically-Inspired Systems

-
-

Ephraim Cohen i
Hans Merzendorfer
Editors

Extracellular
Sugar-Based

Biopolymers
Matrices

Proyecto de cooperacion internacional

En el contexto de un proyecto de cooperacion internacional del
programa [-COOP, miembros de nuestro grupo han dirigido tesis
doctorales realizadas en la Universidad de San Francisco Xavier
de Chuquisaca (Bolivia) por alumnos de dicha Universidad. Dichas
tesis han sido realizadas en parte en el grupo de Glicoquimica

Bioldgica, a través de estancias financiadas por dicho programa.

lgog-csic

Revuelta J, Aranaz |, Acosta N, Acosta N, Civera C, Bastida A, Pefia
N, Monterrey D.T, Doncel-Pérez E, Garrido L, Heras A, Garcia-
Junceda E, Fernandez-Mayoralas A. "Unraveling the Structural
Landscape of Chitosan-Based Heparan Sulfate Mimics Binding to
Growth Factors: Deciphering Structural Determinants for Optimal
Activity". (2020). ACS Applied Materials & Interfaces. 12, 25534
-25545

DOI: 10.1021/acsami.0c03074

Galmés, M.A.; Garcia-Junceda, E.; Swiderek, K.; Moliner. V.
"Exploring the Origin of Amidase Substrate Promiscuity in CALB by
a Computational Approach”. (2020). ACS Catalysis, 10, 1938-1946.
DOI: 10.1021/acscatal.9b04002

Morales, P., Curtis, N.L., Zarate, S.G., Bastida, A., Bolanos-Garcia,
V.M. "Interfering with mRNA methylation by the 2' o-methyltransferase
(Nsp16) from sars-cov-2 to tackle the covid-19 disease". (2020)
Catalysts, 10, 1023.

DOI: 10.3390/catal10091023
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Vargas, E.L.; Velazquez, J.A.; Rodrigo, E.; Reinecke, H.; Rodriguez-
Hernandez, J.; Fernandez Mayoralas, A.; Gallardo, A.; Cid, M.B.
"pKa Modulation of Pyrrolidine-Based Catalytic Polymers Used for
the Preparation of Glycosyl Hydrazides at Physiological pH and
Temperature". (2020). ACS Appl. Bio Mater, 3, 1955-1967.

DOI: 10.1021/acsabm.9b01123

Sanchez-Moreno, |.; Benito-Arenas, R.; Montero-Calle, P.; Hermida,
C.; Garcia-Junceda, E.; Fernandez-Mayoralas, A. "Simple and
Practical Multigram Synthesis of d-Xylonate Using a Recombinant
Xylose Dehydrogenase". (2019). ACS Omega, 4,10593-10598.
DOI: 10.1021/acsomega.9b01090

Zarate S.G., Bastida A., Santana A.G., Revuelta, J. "Synthesis of
Ring II/lll Fragment of Kanamycin: A New Minimum Structural Motif
for Aminoglycoside Recognition". (2019). Antibiotics, 2;8(3):109.
DOI: 10.3390/antibiotics8030109

Benito-Arenas, R., Zarate, S.G., Revuelta, J., Bastida, A. "Chondroitin
sulfate-degrading enzymes as tools for the development of new
pharmaceuticals". (2019). Catalyst, 9(4), 322.

DOI: 10.3390/catal9040322

Zarate, S.G., Morales, P., Swiderek, K., Bolanos-Garcia, V.M.,
Bastida, A. "Amolecular modeling approach to identify novel inhibitors
of the major facilitator superfamily of efflux pump transporters".
(2019). Antibiotics, 8, 25.

DOI: 10.3390/antibiotics8010025

Marti, S., Bastida, A., Swiderek, K. "Theoretical studies on mechanism
of inactivation of kanamycin a by 4'-O-Nucleotidyltransferase".
(2019). Frontiers in Chemistry, 7, 660.

DOI: 10.3389/fchem.2018.00660

BDNF encapsulated in Chitosan particles promotes differentiation
and neuritic growth of PC12 cells. E. Doncel-Pérez. Tipo de ponencia:
18" National Meeting of the Spanish Society of Neuroscience (SENC
2019). 04-06 septiembre 2019, Santiago de Compostela.

Sulfation: from nature to the lab. Trends in Enzyme Catalysis.
Merging Theory and Experiments. E. Garcia-Junceda. Tipo de
ponencia: Conferencia invitada. TrEnCa 2019. 28-29 noviembre
2019, Benicassim (Castelldn).

Nuevos dispositivos para terapia de reemplazamiento
enzimatico en hipolactasia a partir de biomasa de residuos de
origen acuatico.

Referencia: IND2019/IND-17121.

Entidad financiadora: Comunidad Auténoma de Madrid.

Entidades participantes: IQOG-CSIC / INFIQUS, S.L.

Duracién: 04/02/2020-03/02/2023.

Investigador/es principal/es: Julia Revuelta Crespo.

Materiales basados en quitosanos hepara(i)nizados:
modificaciones selectivas para nuevas aplicaciones
biomedicas.

Referencia: PID2019-105337RB-C21.

Entidad financiadora: MICIIN.

Entidades participantes: IQOG-CSIC / UCM.

Duracién: 01/06/2020-31/05/2023.

Investigador/es principal/es: Alfonso Fernandez-Mayoralas y Julia
Revuelta Crespo.


http://www.doi.org/10.1021/acsabm.9b01123
http://www.doi.org/10.1021/acsomega.9b01090
http://www.doi.org/10.3390/antibiotics8030109
http://www.doi.org/10.3390/catal9040322
http://www.doi.org/10.3390/antibiotics8010025
http://www.doi.org/10.3389/fchem.2018.00660

Desarrollo de un spray bucal basado en miméticos de sulfatos
de heparano como antivirales.

Referencia: CSIC-COV19-013.

Entidad financiadora: CSIC.

Entidades participantes: IQOG-CSIC.

Duracién: 15/04/2020-14/04/2021.

Investigador/es principal/es: Julia Revuelta Crespo.

Hidrogeles funcionalizados con derivados de glicosaminoglicanos:
preparacion y estudio de sus propiedades en celulas y tejidos
neurales.

Referencia: MAT2015-65184-C2-2-R.

Entidad financiadora: MINECO.

Entidades participantes: IQOG-CSIC / ICTP-CSIC / UCM / Hospital
Nacional de Parapléjicos de Toledo.

Duracion: 01/01/2016-31/12/2019.

Investigador/es principal/es: Leoncio Garrido y Alfonso Fernandez-
Mayoras.

Red tematica de bio-catalisis y tecnologia enzimatica;
soluciones hacia una quimica sostenible.

Referencia: RED2018-102403-T.

Entidad financiadora: Ministerio de Ciencia e Innovacion.
Entidades participantes: CIC biomaGUNE, CSIC, Universitat Jaume
I, Universidad Complutense de Madrid, Universidad de Oviedo,
Universitat de Girona y Universidad de Murcia.

Duracién: 01/01/2020-30/09/2022.

Investigador responsable: Dr. Fernando Lopez Gallego.

Quitosanos especificos y dermocosmética

Entidad financiadora: Infiqus, S.L. (en el contexto del programa de
Cheques Innovacién de la Comunidad de Madrid).

Duracién: 12/2020-12/2021.

Investigador/es principal/es: Julia Revuelta Crespo.

Abellan, A.; Aceituno, P.; Allende, A.; Andrés, A., et al. "Proteccién
especifica de las mucosas frente a la entrada del SARS-COV-2".
Vicepresidencia de Ciencia y Tecnologia del CSIC (VICYT). Una
vision global de la pandemia COVID-19: qué sabemos y qué estamos
investigando desde el CSIC, 116-119. Editorial: CSIC, 2020.

DOI: 10.20350/digitalCSIC/12596

Bedini, E.; Corsaro, M.M.; Fernandez-Mayoralas, A.; ladonisi, A.
"Chondroitin, Dermatan, Heparan, and Keratan Sulfate: Structure
and Functions". Cohen E., Merzendorfer H. Extracellular Sugar-
Based Biopolymers Matrices. Biologically-Inspired Systems, 187-
233. Editorial: Springer, Cham, 2019.
DOI: 10.1007/978-3-030-12919-4_5

Derivados de quitosano sulfatados: Métodos de preparacion y
actividad antiviral

Inventores: Fernandez-Mayoras, A.; Bastida, A.; Garcia-Junceda,
E.; Geller, R.; Revuelta, J.

Numero de aplicacion: Secreto Industrial (ACTA REGISTRO
NOTARIAL SECRETO EMPRESARIAL n° 4490/2020 de 10 de
noviembre).

Ano: 2020.

Propietarios: CSIC / Universidad de Valencia.

Paises: Espafa.

Giullia Vesella.

Periodo de la estancia: 01/2020-03/2020.
Institucion origen: Universidad de Napoles.
Pais: Italia.


http://www.doi.org/10.20350/digitalCSIC/12596
http://www.doi.org/10.1007/978-3-030-12919-4_5
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Noelia Seco Moro.

Periodo de la estancia: 01/09/2019-30/11/2019.
Institucidn origen: Hospital de Fuenlabrada.
Pais: Espana.

Efecto de nuevos compuestos bioactivos e hidrolasas sobre
biopeliculas generadas por Candida glabrata en proétesis
dentales

Maria Luisa de la Cruz Claure.

Universidad Mayor, Real y Pontificia de San Francisco Xavier de
Chuquisaca. Diciembre 2020.

Directores: Maria Teresa Ulloa y Agatha Bastida.

Desarrollo de nuevos materiales cataliticos basados en
quitosano

Nerea Pefia Montero.

Universidad Complutense de Madrid (UCM), Facultad de CC.
Bioldgicas, 2020.

Direccion: Alfonso Fernandez-Mayoralas y Julia Revuelta.

Desarrollo de nuevas sulfotransferasas autosuficientes para
su aplicacién en sintesis de compuestos de interés terapéutico
Dianélis Toledo Monterrey.

Universidad Complutense de Madrid (UCM), Facultad de CC.
Bioldgicas, 2020.

Direccion: Eduardo Garcia-Junceda.

Revalorizacion de productos de deshecho de la industria
alimentaria. Materiales inteligentes a partir de quitosano

Irene Garcia-Junceda.

Universidad Complutense de Madrid (UCM), Facultad de CC.
Bioldgicas, 2020.

Direccion: Julia Revuelta Crespo.

Empleo de BODIPYs como marcadores quimicos para la
localizacion de biomoléculas: estudio sintéticoy computacional
Inés Maria Garcia Pérez.

Universidad Complutense de Madrid (UCM). Facultad de Ciencias
Quimicas. Grado en Bioquimica. Junio 2020.

Direccion: Agatha Bastida y Clara Uriel Arias.

Nuevos materiales inteligentes basados en quitosano para la
liberacion controlada con propiedades antibacterianas
Antonio Aguanell (practicas externas en empresa).

Universidad de Alcala de Henares (UAH), Dto. Quimica Organica,
Facultad CC. Quimicas, 2020.

Direccion: Julia Revuelta Crespo.

Nuevos derivados de polisacaridos para la obtencién de
nanomateriales

Macarena del Campo (practicas externas en empresa).
Universidad de Alcala de Henares (UAH, Dto. Quimica Organica,
Facultad CC. Quimicas, 2020.

Direccion: Julia Revuelta Crespo.

Preparacion de beads cargados con antibiéticos
Patricia Brizuela.

Universidad Complutense de Madrid (UCM), 2020.
Direccion: Agatha Bastida.



Médulo formativo: C.F.G.S Laboratorio de analisis y control de
calidad

Erick Ernesto Garcia Santos.

I.E.S Virgen de la Paloma Organica, 2019.

Direccion: Julia Revuelta Crespo.

Articulos

En el contexto del proyecto para la preparacion de un spray nasal

para combatir la COVID-19, durante el ano 2020 hemos aparecido

en diferentes periddicos y revistas. A continuacion, se recogen las
mas destacas:

- Investigadores del CSIC desarrollan un spray bucal antiviral para
detener la infeccion del coronavirus. ABC. Fecha: 31/07/2020.
https://bit.ly/3e5TF3Q

- Investigadores del CSIC trabajan en un spray para 'enganar’
al virus de la Covid-19 y detener la infeccion. El Mundo. Fecha:
31/07/2020. https://bit.ly/3e5TVQmM

- Investigadores del CSIC trabajan en un espray que engafa y frena
el avance del coronavirus. La Vanguardia. Fecha: 31/07/2020.
https://bit.ly/2MOmMO0d

- Investigadores del CSIC trabajan en un spray bucal antiviral que
detiene la infeccién de covid-19. La Razén. Fecha: 31/07/2020.
https://bit.ly/3rl7Fun

Sitios en internet

Cuenta de Twitter del grupo: https://twitter.com/BioGlycoChem

Radio/TV

- TeleMadrid. Programa “Juntos”. Fecha de emision: 01/08/2020.
https://bit.ly/38dG86p

- Antena 3 noticias. Fecha de emision: 01/08/2020.
https://bit.ly/30lpoWp

- Cuatro. Programa “Cuatro al dia”. Fecha de emision: 31/07/2020.

- LaSexta. Fecha de emision: 31/07/2020. https://bit.ly/3qgZ620

- Entrevista en RNE. Boletin Informativo. Fecha de emision: 31/07/2020
https://bit.ly/30g9RaA

- Entrevista en Radio Catalunya. Boletin Informativo. Fecha de emision:
31/07/2020.

- Entrevista en Canal Sur Radio. Boletin Informativo. Fecha de emision:
31/07/2020.

-CadenaSer: Fechade emision: 31/07/2020. https://bit.ly/2MNfWrN

Actividades

- Taller de Cocina macromolecular. Colegio Corazén Inmaculado.
Fecha: 11/06/2019.

Docencia universitaria

Master Universitario en Quimica Organica.

Universidad Autonoma de Madrid. Conferencia “De la quimica a
la biologia, un viaje de ida y vuelta: Reacciones bioortogonales y
sintesis enzimatica’.

Prof. Alfonso Fernandez-Mayoralas.

Master Universitario en Biotecnologia Industrial y Ambiental.
Dr. Eduardo Garcia-Junceda y Dra. Agatha Bastida.
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https://www.lasexta.com/noticias/ciencia-tecnologia/investigadores-espanoles-trabajan-crear-spray-bucal-que-podria-detener-covid19-antes-llegar-pulmones_202007315f23dc9abc7ad8000176d494.html
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Grupo de Glicoquimica y
Reconocimiento Molecular

El grupo desarrolla su actividad investigadora en aspectos
fundamentales relacionados con el reconocimiento molecular y la
reactividad de Glicosidos.

Se han descrito en detalle el mecanismo de reacciones de
glicosilacion largamente utilizadas por la comunidad quimica.

Se ha dilucidado el papel modulador de las interacciones de
apilamiento CH/1r en reacciones de glicosilacion.

Personal investigador

Juan Luis Asensio Alvarez

Personal en formacion

Laura Diaz Casado

Postdoctorales

Andrés Gonzalez Santana
Laura Montalvillo Jiménez

Personal de apoyo

Enrique Mann

A.G. Santana, L. Montalvillo-diménez, L. Diaz-Casado, F. Corzana,
P. Merino, F.J. Cafada, G. Jiménez-Osés, J. Jiménez-Barbero, A.M.
Gomez, Juan L. Asensio. “Dissecting the Essential Role of Anomeric
B-Triflates in Glycosylation Reactions”. J. Am. Chem. Soc. (2020),
142, 12501-12514.

DOI: 10.1021/jacs.0c05525
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http://www.doi.org/10.1021/jacs.0c05525
https://orcid.org/0000-0001-7536-5221

L. Montalvillo-Jiménez, A. G. Santana, F. Corzana, G. Jiménez-
Osés, J. Jiménez-Barbero, A. M. Gémez, Juan L. Asensio. “Impact
of Aromatic Stacking on Glycoside Reactivity: Balancing CH/ 1T and
Cation/1t Interactions for the Stabilization of GlycosylOxocarbenium
lons”. J. Am. Chem. Soc. (2019), 141, 13372-13384.

DOI: 10.1021/jacs.9b03285
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Aminoglycoside antibiotics: From chemical biology to drug design.
Juan Luis Asensio. Tipo de ponencia: Invited Lecture. Introductory
Workshop on Biomedical Glycoscience. 3-5 Junio 2019, San
Sebastian.

Finding the Right Candidate for the Right Position: a Fast NMR-
Assisted Combinatorial Method for Optimizing Nucleic Acids Binders.
Andrés Gonzalez Santana. Tipo de ponencia: Oral Communication.
Premio SEQT -Best Oral Communication. V Symposium Medicinal
Chemistry Young Researchers. 5-6 Septiembre 2019, Atenas.

pH-responsive GCase Inhibitors as potential Pharmacological
Chaperones for Gaucher disease. Andrés Gonzalez Santana. Tipo
de ponencia: Oral Communication. Eurocarb XX. 30/06/2019 —
04/07/2019, Leiden — Paises Bajos.

Glicoquimicay reconocimiento molecular: analisis de procesos
de glicosidacion y su modulacion por medio de interacciones
cation/.

Referencia: PID2019-107476GB-100.

Entidad financiadora: Ministerio de ciencia e innovacion.

Entidades participantes: CSIC.

Duracién: 01/07/2020-31/06/2023.

Investigador/es principal/es: Juan Luis Asensio.

Estudios sobre reconocimiento molecular de glicésidos: bases
moleculares y optimizacion de compuestos bio-activos.
Referencia: CTQ2016-79255-P.

Entidad financiadora: Ministerio de Economia y competitividad.
Entidades participantes: CSIC.

Duracién: 30/12/2016-29/12/2020.

Investigador/es principal/es: Juan Luis Asensio.

Marie Sklodowska Curie Actions - Reintegration 2018 Finalidad:
Posdoctoral.

Referencia: SWEET-PI.

Entidad Financiadora: European Comission.

Entidades participantes: CSIC.

Duracion: 01/01/2020-31/12/2021.

Investigador Principal: Juan Luis Asensio.

Titulo propiedad industrial registrada: Procedimiento de Ob-
tencion de Glicoconjugados

Inventores: Manuel José Nieto Dominguez; Maria Jesus Martinez
Hernandez; Francisco Javier Cafada Vicinay; Andrés Gonzalez
Santana; Alicia Prieto Aorzamco; Juan Luis Asensio Alvarez.
Numero de aplicacion: P201930082.

Ano: 2019.

Propietarios: CSIC.

Paises: Espafia.

45


http://www.doi.org/10.1021/jacs.9b03285

46

Glicoquimica y reconocimiento molecular: influencia de las
interacciones de apilamiento CH/mm sobre la reactividad de
glicésidos

Laura Montalvillo Jiménez.

Universidad Complutense de Madrid (UCM). Facultad de Ciencias.
2019.

Direccion: Juan Luis Asensio.



Grupo de Metodologias Sintéticas
Basadas en Sistemas Insaturados

Nuestro grupo mantiene una estrecha colaboracion con varios
investigadores del Departamento de Quimica Organica de la
Universidad Complutense de Madrid (UCM) a través de la Unidad
Asociada al CSIC “Lactamas y Heterociclos Bioactivos”. La actividad
de nuestro grupo se enmarca en una linea de investigacion centrada
en la quimica de sistemas insaturados, en particular alenos y
alquinos, y ciclos tensionados. El objetivo es contribuir al desarrollo
de nuevos métodos sintéticos para la ciclacion y/o reordenamiento
de sistemas funcionalizados alénicos y alquinicos, con el objetivo
de sintetizar compuestos de alto valor afiadido. Nuestro plan
es hacer uso de estrategias sintéticas directas, eficientes y
estereocontroladas para la preparacion de nuevos sistemas
ciclicos, tanto estructuralmente novedosos como con interesantes
propiedades bioldgicas o fisicas. En este contexto, sera de especial

Personal investigador

Pedro Almendros Requena

Personal en formacion

Irene Martin Mejias

relevancia el acceso a heterociclos nitrogenados de diferentes
tamafios y conectividades. Ademas, también se contemplara la
preparacion selectiva de sistemas tensionados (ciclobutanos,
oxetanos, azetidinas y tietanos) que portan uno o dos grupos Tf
(triflonas) mediante la reaccion formal de cicloadicion [2 + 2] entre
los dipolos de Koshar y los sistemas insaturados. Finalmente, la
sintesis asimétrica de los compuestos anteriores se abordara
mediante el uso de agentes quirales no racémicos.

Sintesis regioselectiva de ciclobutenonas.

En el afio 2019, investigadores del IQOG-CSIC y de la Unidad
Asociada de Lactamas y Heterociclos Bioactivos de la UCM han
disefiado una sintesis directa de ciclobutenonas 2,3-disustituidas
a partir de yodoalquinos mediante ciclobutenilacion, reaccién
de Suzuki y formacion de cetonas. Esta metodologia se ha
aplicado de manera eficaz a la sintesis selectiva de un inhibidor
de la ciclooxigenasa Il, activo por via oral. Ademas, las ciclobut-
2-en-1-onas obtenidas se utilizaron como sintones utiles en varias
transformaciones, como la preparaciéon de B-lactamas, ftalazinas,
ciclohexa-2,5-dien-1-onas y ciclopent-3-en-1-onas.
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Estos resultados se han publicado como articulo en “Convenient
Access to 2,3-Disubstituted-cyclobut-2-en-1-ones under Suzuki
Conditions and their Synthetic Utility” Alcaide, B.; Almendros, P,
Lazaro-Milla, C. Chem. Eur. J. 2019, 25, 7547-7552;

DOI: 10.1002/chem.201900690 (seleccionado como Hot Paper)
Factor de Impacto: 5,116.
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Preparacién de carbazoles usando catalisis heterogénea.

Unainvestigacién experimental y teérica conjunta entre cientificos del
IQOG-CSICylaUCM hademostrado que el nitrato de plata soportado
en gel de silice es un excelente sistema catalitico heterogéneo
para la hidroarilacién selectiva de alenos unidos a indol, con una
inversion de selectividad en comparacion con la catalisis de oro
homogénea. Los experimentos de control respaldados por estudios
DFT sugieren que los alenos unidos a indol reaccionan a través de
una secuencia 5-endo-dig-carbometalacion/reordenamiento para
dar 9H-carbazoles-1,2-disustituidos, que contrasta con la clasica
6-endo-dig-carbometalacion descrita anteriormente para [Au(l)] en
fase homogénea. Este trabajo se ha publicado en “AgNO3-SiO2:
ConvenientAgNPs Source for the Sustainable Hydrofunctionalization

of Allenyl-Indoles using Heterogeneous Catalysis”. Luna, A.; Herrera,
F.; Higuera, S.; Murillo, A.; Fernandez, |.; Almendros, P. J. Catal.
2020, 389, 432-439;

DOI: 10.1016/j.jcat.2020.06.002; Factor de Impacto: 7,888.

R2
Ar
R R R? ;A
| AgNPs T AgNPs R
S .
H R? DCE H || rtor50°C
Ar 150 °C solvent
8 examples tolue;ne l AgNPs 8 examples
(60-84% vyields) 20°C (37-86% yields)

Ar R
R! R? [
0 N
N Ar
H

7 examples

not observed (33-68% yields)

heterogeneous catalysis: easy work-up profile, mild, efficient, selective

Sulfonilacion de alcoholes alénicos catalizada por complejos
de rutenio e inducida por luz visible.

Este logro se ha conseguido gracias a una investigacion conjunta
entre cientificos del IQOG-CSIC y de la UCM. Se ha descrito el primer
acoplamiento de a-alenoles, diéxido de azufre y sales de diazonio.
La reaccion de tres componentes que es promovida por luz visible
puede lograrse facilmente usando DABSO como un sustituto de
dioxido de azufre en presencia de un catalizador foto-redox. De esta
manera, se generan 3-(arilsulfonil)but-3-enales 2,2-disustituidos,
compuestos de gran interés y a la vez dificil preparacion por métodos
convencionales.. Este trabajo se ha publicado en “Visible-Light-
Mediated Ru-Catalyzed Synthesis of 3-(Arylsulfonyl)but-3-enals
via Coupling of a-Allenols with Diazonium Salts and Sulfur Dioxide”
Herrera, F.; Luna, A.; Almendros, P. Org. Lett. 2020, 22, 9490-9494;



http://www.doi.org/10.1016/j.jcat.2020.06.002
http://www.doi.org/10.1002/chem.201900690

DOI: https://dx.doi.org/10.1021/acs.orglett.0c03482; Factor de
Impacto: 6,091.
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Regio- and chemo-selective

up to 72% yield
Mild reaction conditions P °Y

Alcaide, B.; Almendros, P.; Fernandez, |.; Martinez del Campo,
T.; Palop, G.; Toledano-Pinedo, M.; Delgado-Martinez, P.
“Chemoselectivity Switching in the Rhodium-Catalyzed Reactions
of 4-Substituted-1-sulfonyl-1,2,3-triazoles with Allenols: Noticeable
Differences between 4-Acyl- and 4-Aryl-Triazoles”. (2019) Adv.
Synth. Catal 361, 1160-1165.

DOI: 10.1002/adsc.201801424

Alcaide, B.; Almendros, P.; Lazaro-Milla, C. “Convenient Access to
2,3-Disubstituted-cyclobut-2-en-1-ones under Suzuki Conditions
and their Synthetic Utility”. (2019) Chem. Eur. J. 25, 7547-7552.
DOI: 10.1002/chem.201900690

Alcaide, B.; Almendros, P.; Martinez del Campo, T.; Martin, L.; Palop,
G.; Toledano-Pinedo, M. “Oxidative Selenofunctionalization of Allenes:
Convenient Access to 2-(Phenylselanyl)-but-2-enals and 4-Oxo-3-
(phenylselanyl)pent-2-enoates”. (2019) Org. Chem. Front., 6.

DOI: 10.1039/c9q000561g

Herrera, F.; Luna, A.; Fernandez, |.; Almendros, P. “Transition Metal-
Free Cyclobutene Rearrangement in Fused Naphthalen-1-ones:
Controlled Access to Functionalized Quinones”. (2020) Chem.

Commun, 56, 1290-1293.
DOI: 10.1039/c9cc08628e

Martin-Mejias, |.; Aragoncillo, C.; Yanai, H.; Hoshikawa, S.; Fujimoto,
Matsumoto, T.; Almendros, P. “Catalyst-Free Bis(triflyl)ethylation/
Benzannulation Reaction: Rapid Access to Carbazole-Based
Superacidic Carbon Acids from Alkynols”. (2020) Chem. Commun,
56, 1795-1798.

DOI: 10.1039/c9cc008930f

Toledano-Pinedo, M.; Martinez del Campo, T.; Tiemblo, M.
Fernandez, |.; Aimendros, P. “Organoseleno-Catalyzed Synthesis of
a,B-Unsaturated o’-Alkoxy Ketones from Allenes Enabled by Se---O
interactions”. (2020) Org. Lett, 22, 3979-3984.

DOI: 10.1021/acs.orglett.0c01288

Luna, A.; Herrera, F.; Higuera, S.; Murillo, A.; Fernandez, |,
Almendros, P. “AgNO3:SiO2: Convenient AgNPs Source for
the Sustainable Hydrofunctionalization of Allenyl-Indoles using
Heterogeneous CatalysisRevista”. (2020) J. Catal, 389, 432-439.
DOI: 10.1016/j.jcat.2020.06.002

Lazaro-Milla, C.; Quirés, M. T.; Cardenas, D. J.; Almendros, P.
“Triflyl-Assisted Reductive Pd-Catalyzed Tsuji—Trost type Reaction”.
(2020) Chem. Commun, 56, 6070-6073.

DOI: 10.1039/d0cc02146f

Lazaro-Milla, C.; Macicior, J.; Yanai, H.; Almendros, P.
“Trifluorosulfonylation Cascade in Allenols: Stereocontrolled
Synthesis of Bis(triflyl)enones”. (2020) Chem. Eur. J., 26, 8983-
8989.

DOI: 10.1002/chem.202001236

Lazaro-Milla, C.; Busto, E.; Burgos, I.; Nieto Faza, O.; Almendros,
P. “Gold-Catalyzed Reaction of Alkynes with Diazonium Salts under
Photoirradiation Revisited: New Alkoxyarylation Variant Leading to
Enol Ethers”. (2020) J. Catal, 391, 48-55.

DOI: 10.1016/j.jcat.2020.07.029
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Maré¢, M. A.; Kincses, A.; Racz, B.; Nasim, M. J.; Sarfraz, M.; Lazaro-
Milla, C.; Doml’nguez-AIvarez, E.;Jacob, C.; Spengler, G.; Almendros,
P. “Antimicrobial, Anticancer and Multidrug-Resistant Reversing
Activity of Novel Oxygen-, Sulfur- and Selenium-Substituted
Flavonoids”. (2020) Pharmaceuticals, 13, 453(1)-453(11).

DOI: 10.3390/ph13120453

Herrera, F.; Luna, A.; Almendros, P. “Visible-Light-Mediated Ru-
Catalyzed Synthesis of 3-(Arylsulfonyl)but-3-enals via Coupling of
a-Allenols with Diazonium Salts and Sulfur Dioxide”. (2020) Org.
Lett, 22, 9490-9494.

DOI: 10.1021/acs.orglett.0c03482

Nuevas Estrategias Sintéticas de Ciclacién y Reagrupamiento
basadas en Alenos y Alquinos para la Sintesis Eficiente de
Moléculas Organicas de Interés

Referencia: PGC2018-095025-B-100.

Entidad financiadora: AEI (Agencia Estatal de Investigacion).
Entidades participantes: CSIC y UCM.

Duracion: enero 2019 - diciembre 2021.

Investigador/es principal/es: Pedro Almendros Requena.

Alcaide, B.; Almendros, P.; Aragoncillo, C. “Axial Chirality Beyond
Atropisomerism: Allenes and Related Compounds”. José M.
Lassaletta. Atropisomerism and Axial Chirality (https://doi.
org/10.1142/q0192; ISBN: 978-1-78634-647-6 (ebook)). World
Scientific: Singapore (2019). chp. 8, pp 541-609.

DOI: 10.1142/9781786346469 0008

Derivados de 1,3-oxazin-2-onas que incorporan en su estructura
un atomo de bromo, procedimiento de obtencién y uso
Inventores: Martinez del Campo, T.; Toledano, M.; Almendros, P.
Numero de aplicacion: P202030527.

Ano: 2020.

Propietarios: CSIC y UCM.

Paises: Espafia.

Estudio de la Reactividad de Sistemas Insaturados frente a
Zwitteriones Tipo Koshar. Aplicaciones Sintéticas

Carlos Lazaro Milla.

Universidad Complutense de Madrid (UCM). Departamento de
Quimica Organica. Facultad de Ciencias Quimicas. 27/11/2019.
Direccion: Pedro Almendros y Benito Alcaide.

Nuevas Metodologias Sintéticas Basadas en Alenos, Alquinos
y Heterociclos Bioactivos.

Jon Macicior Michelena.

Universidad Complutense de Madrid (UCM). Facultad de Ciencias
Quimicas (Departamento de Quimica Organica). 2019.

Direccion: JPedro Almendros y Benito Alcaide.

Nuevas Metodologias Sintéticas Basadas en Alenos, Alquinos
y Heterociclos Bioactivos.

Miguel Angel Alefia Rodriguez.

Universidad Complutense de Madrid (UCM). Facultad de Ciencias
Quimicas (Departamento de Quimica Organica). 2019.

Direccion: Pedro Almendros y Teresa Martinez.


http://www.doi.org/10.3390/ph13120453
http://www.doi.org/10.1021/acs.orglett.0c03482
http://www.doi.org/10.1142/9781786346469_0008

Sintesis de Bis(Carbazoles), Helicenos y Fluorenos. Estudio de
sus Propiedades Fotofisicas

Juan Gonzaélez de Miguel.

Universidad Complutense de Madrid (UCM). Facultad de Ciencias
Quimicas (Departamento de Quimica Organica). 2019.

Direccion: Pedro Almendros y Cristina Aragoncillo.

Nuevos Procesos de Ciclacion Basados en Heterociclos
Bioactivos

Alejandro Murillo Lizcano.

Universidad Complutense de Madrid (UCM). Facultad de Ciencias
Quimicas (Departamento de Quimica Organica). 2019.

Direccion: Pedro Aimendros y Amparo Luna.

Nuevos Procesos de Ciclacién Basados en Heterociclos
Bioactivos

David Garcia Vieira.

Universidad Complutense de Madrid (UCM). Facultad de Ciencias
Quimicas. (Departamento de Quimica Organica). 2019.

Direccion: Pedro Almendros y Amparo Luna.

Reactividad de Alenos en presencia de Metales

Angela Vales Estepa.

Universidad Rey Juan Carlos. Escuela de Ciencias Experimentales
(ESCET). Julio 2020.

Preparacion de Moléculas Organicas de Estructura Novedosa
Marta Tiemblo Martin.
Universidad Complutense de Madrid. 03/06/2019 - 31/08/2019.

Profesor Honorifico de la Universidad Complutense de Madrid
(2017-actualidad). Nombramiento del Rector de la UCM a propuesta
del Departamento de Quimica Organica de la Facultad de Ciencias
Quimicas.

Docencia universitaria

Profesor en la Facultad de Ciencias Quimicas de la Universidad
Complutense de Madrid del Programa de Doctorado en Quimica
Organica (Programa de Doctorado con Mencidn hacia la Excelencia
otorgado por el Ministerio de Educacion, Ref. MEE2011-0052) del
Curso de Formacion Avanzada “Sintesis de compuestos organicos:
Nuevas sustancias, nuevas transformaciones y nuevas técnicas de
preparacion” durante los cursos académicos 2018/19 y 2019/20.
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Grupo de Oligosacaridos
y Glicosistemas

El grupo desarrolla su actividad investigadora en dos areas de

investigacion que han mostrado ser complementarias:

1) Desarrollo de aspectos basicos de la quimica de carbohidratos
con aplicaciones potenciales en biologia y biomedicina.

2) Desarrollo de fluoréforos con propiedades fisicas y fotofisicas
mejoradas.

Estos dos temas de investigacion han mostrado una sinergia

que se esta estudiando en la actualidad y que tiene importantes

implicaciones, (por ejemplo. en la sintesis de productos bioactivos

con marcaje cromoforico, elacceso a glico-fluoréforos con solubilidad

mejorada en disolventes polares, y el acceso a cromoforos quirales

con propiedades quiroopticas relevantes).

Personal investigador Personal de apoyo

José Cristobal Lopez Pérez Marina Rodriquez Yanez

Ana M. Gémez Lépez Juan Antonio Ventura Toledano
Clara Uriel Arias Jennifer Barato Garrido

Diego Raul Pozas

Se ha implementado por primera vez, y de manera general, el
uso de BODIPYs como marcadores cromoféricos en la sintesis
de oligosacaridos, de manera que facilitan la estrategia sintética
mediante la visualizacion de los intermedios sintéticos, y la posible
deteccioén de los oligosacaridos marcados con el colorante mediante
microscopia.

Chemistry
A European
Journal



https://orcid.org/0000-0003-0370-4727
https://orcid.org/0000-0002-8703-3360
https://orcid.org/0000-0003-4598-7438

Se ha desarrollado un multicassette cromofdérico basado en unidades
de BODIPY, con propiedades laser sobresalientes.

Multiple donors protecting the emission from {he acceptors

Santana, A. G., Montalvillo-Jiménez, L., Diaz-Casado, L., Mann,
E., Jiménez-Barbero, J., Gomez, A. M., Asensio, J. L. “Single-
Step Glycosylations with C-13-Labelled Sulfoxide Donors: A Low-
Temperature NMR Cartography of the Distinguishing Mechanistic
Intermediates” (2021) Chem. Eur. J. 27 XXXXX.

DOI: 10.1002/chem.202003840

Uriel, C., Permingeat, C., Ventura, J., Avellanal-Zaballa, E., Bafiuelos,
J., Garcia-Moreno, |., Gomez, A. M., Lépez, J. C. “BODIPYs as
Chemically Stable Fluorescent Tags for Synthetic Glycosylation
Strategies towards Fluorescently Labeled Saccharides” (2020)
Chemistry a European Journal 26, 5388-5399.

DOI: 10.1002/chem.201905780

Isca, V.M.S., Andrade, J., Fernandes, A.S., Paixao, P., Uriel, C.,
Gomez, A.M., Duarte, N., Rijo, P. “In Vitro Antimicrobial Activity of
Isopimarane-Type Diterpenoids” (2020) Molecules 25, 4250.

DOI: 10.3390/molecules25184250

Santana, A. G., Montalvillo-Jiménez, L., Diaz-Casado, L., Corzana,
F., Merino, P., Cafiada, F. J., Jiménez-Osés, G., Jiménez-Barbero,
J., Gémez, A. M., Asensio, J. L. “Dissecting the Essential Role of
Anomeric B-Triflates in Glycosylation Reactions” (2020) J. Am.
Chem. Soc. 142, 12501-12514.

DOI: 10.1021/jacs.0c05525

Avellanal-Zaballa, E., Ventura, J., Gartzia-Rivero, L., Banuelos, J.,
Garcia-Moreno, |., Uriel, C., Gomez, A. M., Lépez, J. C. “Towards
Efficient and Photostable Red-Emitting Photonic Materials Based
on Symmetric all-BODIPY-Triads, -Pentads, and -Hexads” (2019)
Chemistry a European Journal 25, 1495-14971.

DOI: 10.1002/chem.201903804

Oliden, A., Sola-Llano, R., Bafiuelos, J., Garcia-Moreno, |., Uriel,
C., Lépez, J. C., Gémez, A. M. “Tuning the photonic behavior of
symmetrical bis-BODIPY architectures: the key role of the spacer
moiety” (2019) Frontiers in Chemistry, 7, 801.

DOI: 10.3389/fchem.2019.00801

Gbémez, A. M., Lopez, J. C. “Carbohydrates and BODIPYs: Access
to bioconjugatable and water-soluble BODIPYs” (2019) Pure Applied
Chemistry, 91, 1073-1083.

DOI: 10.1515/pac-2019-0204

Uriel, C., Sola-Llano, R., Bafiuelos, J., Gbmez, A. M., Lopez, J. C. “A
Malonyl-Based Scaffold for Conjugatable Multivalent Carbohydrate-
BODIPY Presentations” (2019) Molecules 24, 2050.

DOI: 10.3390/molecules24112050

Montalvillo-Jiménez, Santana, A. G., Corzana, Jiménez-Osés, G.,
Jiménez-Barbero, J., Gomez, A. M., Asensio, J. L. “The impact
of aromatic stacking on glycoside reactivity: balancing CH/1r and
cation/1 interactions for the stabilization of glycosyl-oxocarbenium
ions” J. Am. Chem. Soc. 2019, 134, 13372-13384.

DOI: 10.1021/jacs.9b03285
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Carbohidratos y bodipys: explorando las propiedades
mejoradas de nuevos glicobodipys.

Referencia: RT12018-094862-B-100

Entidad financiadora: Ministerio de Ciencia Innovacion y
Universidades.

Entidades participantes: CSIC.

Duracion: enero 2019 - diciembre 2021.

Investigador/es principal/es: José Cristobal Lépez Pérez y Ana
Maria Gomez Lopez.

Gomez. A. M., Lopez, J. C. “Alkynedicobalt complexes in
carbohydrates: Synthetic applications” en Rauter, A. P., Christensen,
B. E., Somsak, L., Kosma, P., Adamo, R. (eds), Recent Trends in
Carbohydrate Chemistry, cap. 3, Elsevier, 2020, pp 101-138.

Derivados de 4,4-difluoro-4-bora-3a,4a-diaza-s-indaceno
Inventores: Gomez, A. M., Lopez, J. C., Uriel, C.

Nuamero de aplicacion: P202030300.

Ano: 2020.

Propietarios: CSIC.

Paises: Espafia.

Dylan Grenier.

Periodo de la estancia: Septiembre 2020 - Agosto 2021.

Institucion origen: Ecole Supérieure de Chimie Physique Electronique
de Lyon.

Pais: Francia.

Disefio, sintesis y reactividad de nuevos sistemas Ferrier-
Nicholas en derivados de piranosas

Silvia Miranda Alcazar.

Universidad de Alcala (UAH), Departamento de Quimica Organica 'y
Quimica Inorganica. Facultad de Farmacias. Marzo 2019.
Direccion: Ana Maria Gomez Lopez, José Cristobal Lopez Pérez.

Sintesis de hibridos BODIPY-carbohidrato

Angel Gutiérrez Redondo.

Master interuniversitario (UCM, UAH, CEU), Junio 2019.
Direccion: José Cristobal Lopez Pérez, Clara Uriel Arias.

Sintesis de BODIPYs Diméricos conjugados

Arturo Llamosi Fornés.

Master interuniversitario (UCM, UAH, CEU), Junio 2019.
Direccion: José Cristobal Lopez Pérez, Ana Maria Gémez Lépez.

Diseio de nuevos fluoréforos basados en hibridos BODIPY-
carbohidrato

Paula Llanos Fernandez-Valmayor.

Master interuniversitario (UCM, UAH, CEU), Junio 2020.

Direccion: José Cristobal Lopez Pérez, Clara Uriel Arias.

Sintesis de cassettes multicromoféricos quirales basados en
derivados de BODIPYs

Mario Dominguez Garcia.

Master interuniversitario (UCM, UAH, CEU), Junio 2020.

Direccioén: José Cristobal Lopez Pérez, Ana Maria Gémez Lépez.



Empleo de BODIPYs como marcadores quimicos para la
localizacion de biomoléculas: estudio sintéticoy computacional
Inés Maria Garcia Pérez.

Universidad Complutense de Madrid (UCM). Facultad de Ciencias
Quimicas. Grado en Bioquimica. Junio 2020.

Direccion: Agatha Bastida, Clara Uriel Arias.

Synthése et charactérisation chimique des nouveaux dérivés
du BODIPY avec des propietés biologiques et spectroscopiques
d’intérét

Dylan Grenier.

Ecole Supérieure de Chimie Physique Electronique de Lyon
(Francia). Septiembre 2020 - agosto 2021.

Direccion: Clara Uriel Arias y José Cristobal Lépez Pérez.

Sintesis de conjugados carbohidrato-BODIPY

Miriam San Eusebio Alvaro.

Universidad Complutense de Madrid. Facultad de Ciencias
Quimicas. Grado en Quimica. Junio - Octubre 2019.

Practicas de empresa.

Direccion: Ana Maria Gémez Lépez.

Sintesis y derivatizacién de BODIPYs conjugables

Beatriz Pino Leal.

Universidad Alcala de Henares. Facultad de Farmacia. Grado en
Farmacia. Julio - Septiembre 2020.

Practicas de empresa.

Direccion: Ana Maria Goémez Lépez y José Cristébal Lopez Pérez.

Docencia universitaria

Profesor Asociado, Departamento de Quimica Organica e
Inorganica, Facultad de Farmacia (UAH) Curso 2018-2019; 2019-
2020; 2020-2021 (José Cristébal Lopez Pérez).

Cursos de especializacion

Docencia en Master Interuniversitario de Descubrimiento de
Farmacos (CEU, UAH, UCM) (José Cristébal Lopez Pérez).
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Grupo de Investigacion del Dr. Pedro
Noheda (PNRG)

Los objetivos, retos y desafios tanto metodoldgicos como practicos
del Grupo de Investigacion PNRG del Departamento SEPCO (IQOG-
CSIC) durante el periodo 2019-2020 se engarzan y pretenden
potenciar sinérgicamente los que conforman el Plan Estratégico
CSIC 2018-2021. Su actividad investigadora cientifico-técnica se ha
focalizado en las tematicas 2 (Origins, (Co)Evolution and Diversity
of Life; 2.1.The origins of life: from Chemistry to Biology; 2.8.
Synthetic Life), 11 (Intelligence, Robotics and Data Science; 11.3
Maching Learning and Data Science; 11.5. Computational Cognitive
Models; Smart Cybersecurity (Blockchain) y 12 (Our Future? Space
Colonization and Exploration. 12.5. In search of Life; 12.6. Pushing
the limits of Space technology). La labor investigadora e innovadora
del PNRG se ha centrado en el desarrollo de:

Personal investigador

Pedro Noheda Marin

Personal de apoyo

Nuria Tabarés Cantero
David Herrero Ruiz

Modelos trans-disciplinares (ldgicos, lingiiisticos, matematicos
y computacionales) propios y de sus representaciones formales
simbodlicas (Teoremas de la Representacién aplicados a Imaging
and Visualization Formal). Nuevas firmas légicas, matematicas y
computacionales tanto de numerales y sistemas numéricos como
de sus colectividades y de sus operaciones légicas y/o aritméticas.
Estas permiten reinterpretaciones y representaciones formales
de los conceptos y argumentos tales como: i.- Paridad, Imparidad
y Primalidad. ii.- El argumento de la diagonal (Cantor), de la
numeracion de Godel y de sus teoremas referidos a la complitud/
incomplitud de sistemas axiomaticos. iii.- Procesos de generacion
y de ruptura de la Simetria Puntual y Continua. Ademas, permiten
nuevas aproximaciones formales tanto del problema de la métrica, la
dimensionalidad y estandarizacion Iégico-matematica en espacios
abstractos (ciberespacio y espacio cognitivo, incluidos) como al
de la medida de magnitudes fisicas en el espacio fisico (clasico,
relativista y/o cuantico.)

Computacion Semiodtica Post-Cuantica. Disefo ad hoc de
nuevos algoritmos eficaces y eficientes propios para la resolucion,
verificacion y representacion (Formal Imaging and Visualization;
FI&YV) implicados en problemas de tipo “P versus NP” en relacion con
ambas, la complejidad intrinseca de la funcién de particion (Teoria
de Numeros, Combinatoria y Estadistica) y con la complejidad
computacional de Kolmogorov. Disefio de hardware ad hoc.


https://orcid.org/0000-0001-5908-2790

La Incorporacion al aparato légico-linglistico-matematico-
computacional de NT-FS&L de: i.-un proceso de induccion para
enumeracién y contaje (incluidos de simbolos) de numerales
representando numeros naturales pares (incluido al cero) en
sistemas numéricos de base impar y/o de numeros naturales
impares en sistemas numéricos de base par; ii.- el concepto de
numeral de Church tal como fue inicialmente propuesto por Alonso
Church en el Calculo Lambda sin tipos; ha permitido la superposicion
y entrelazamiento entre diferentes Grupos de Permutacion (de
simbolos pertenecientes a diferentes alfabetos y/o otros sistemas
formales representacion provenientes, por ejemplo, de Teoria de
Grafos), Grupos de Simetria, Grupos de Matrices (especialmente,
han sido utilizadas: Matrices cuadradas de conectividad y de
adyacencia, Matrices Hadamard; Matrices triangulares tales
como las pertenecientes al Grupo de Heisenberg). Todo ello, ha
permitido a desarrollar nuevo Know-How eficaz y eficiente en el
Formal Imaging & Visualization (FI&V) de Informacién bien sea esta
Clasica, Relativista y/o Cuantica.

Extension del Noheda-Tabarés Formal System and Language
(NT-FS&L), focalizado inicialmente tanto a lo referido al calculo,
verificacion y distribucion como a la representacion (Formal Imaging
and Visualization, FI&V) del conjunto de los numeros Naturales (N),
de sus subconjuntos y la de sus operaciones logico-aritméticas;

a la de los numeros Enteros (Z), Racionales (Q) , Reales (R) y
Complejos (C). En especial, NT-FS&L permite FI&V de numerales
representando/referentes a numeros algebraicos, transcendentes
(en especial, nos hemos centrado en los numeros de Liouville, ¢, Ty
e), naturales primos de Pitagoras, Gauss, Fermat, Mersenne, Hilbert
y Ramanujan) y de naturales compuestos (niumeros perfectos).

NT-FS&L & PYTHAGOREAN TRIPLES & PRIME NUMBERS

Desarrollo de Know-How, principalmente en Symbolic Pattern
Recognitiony Deep Machine Learning (diseio de software y hardware
ad hoc), orientado a la modelizacion/simulacion de estructuras,
sistemas y procesos y de elevada complejidad procedentes de
ciencias de la vida, del espacio, de las ciencias formales y de la
computacion. En ciencias de la vida, se ha abordado: 1. La estructura
y dinamica de la capside del virus del Zica [ZIKV; Dominio: Riboviria;
Grupo: IV (Virus ARN monocatenario positivo); Reino: Orthorviriae;
Filo: Kitrinoviricota; Familia: Flaviviridae; Género: Flavivirus;
Especie: Virus Zica] y, se ha iniciado la organizacion y expresion
de su informacién genética. 2. La estructura y funcionalidad de
los microtubulos. En ciencias de la computacion, nos hemos
centrado en la en el desarrollo de nuevos sistemas criptograficos
fundamentados en NT-FS&L y en formalizacién de la metodologia
Blockchain con el objetivo de superar las amenazas, especialmente
en Ciberseguidad, que la irrupcion, desarrollo y rapida evolucién de
la Computacién Cuantica (hardware y software) a dia de hoy ya son
una realidad a afrontar.
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NT-F5&L & PATTERN RECOGNITION

Concesion por la Oficina Espafola de Patentes y Marcas (OEPM) de
Noheda-Tabarés Formal System & Language (NT-FSL) como marca
registrada (Clases 41 y 42; propiedad del CSIC). En la actualidad,
4 creaciones intelectuales y 10 secretos Industriales (4 de ellos
registrados notarialmente en el periodo 2019-2020) conforman
tanto, el portfolio de propiedad intelectual/industrial asociado a NT-
FSL ® (propiedad exclusiva del CSIC) como, las bases conceptuales
y el Know How de la Computacion Semiética Post-Cuantica.

Secretos industriales

NT-FORMAL FORMAL SYSTEM AND LANGUAGE (NT-FS&L)
FOCUSED ON THE REPRESENTATION AND IMAGING FORMAL
OF SUPERPOSITION AND ENTANGLEMENT OF PERMUTATION
GROUPS OF SYMBOLS (NT- COMPUTATIONAL SEMIOTICS.
Part I).

Autores: NOHEDA MARIN, P.; TABARES CANTERO, N.

Fecha de Aplicacion: 14/12/2019.

Fecha de Registro Notarial: 16/12/2019.

Propietario Exclusivo: CSIC.

NT-FORMAL FORMAL SYSTEM AND LANGUAGE (NT-FS&L)
FOCUSED ON THE REPRESENTATION AND IMAGING FORMAL
OF SUPERPOSITION AND ENTANGLEMENT OF PERMUTATION
GROUPS OF SYMBOLS (NT- COMPUTATIONAL SEMIOTICS.
Part Il).

Autores: NOHEDA MARIN, P.; TABARES CANTERO, N.

Fecha de Aplicacion: 14/12/2019.

Fecha de Registro Notarial: 16/12/2019.

Propietario Exclusivo: CSIC.

NT-FORMAL SYSTEM AND LANGUAGE (NT-FS&L) FOCUSED
ON THE REPRESENTATION AND IMAGING FORMAL OF
NUMERALS AND NUMERAL SYSTEMS. (NT-COMPUTATIONAL
SEMIOTICS. Part. lll. PATTERN RECOGNITION A.

Autores: NOHEDA MARIN, P.; TABARES CANTERO, N.

Fecha de Aplicacion: 29/12/2020.

Fecha de Registro Notarial: 29/12/2020.

Propietario Exclusivo: CSIC.



NT-FORMAL SYSTEM AND LANGUAGE (NT-FS&L) FOCUSED
ON THE REPRESENTATION AND IMAGING FORMAL OF
NUMERALS AND NUMERAL SYSTEMS. (NT-COMPUTATIONAL
SEMIOTICS. Part. IV. PATTERN RECOGNITION B.

Autores: NOHEDA MARIN, P.; TABARES CANTERO, N.

Fecha de Aplicacion: 29/12/2020.

Fecha de Registro Notarial: 29/12/2020.

Propietario Exclusivo: CSIC.

Marca y dominio registrados

Marca registrada: NOHEDA-TABARES FORMAL SYSTEM AND
LANGUAGE; NT-FSL ®

Solicitantes VATC-CSIC: NOHEDA MARIN, P.; TABARES
CANTERO, N.

Fecha Presentacién de Solicitud: 18/06/2019.

Fecha Concesion Registro (Oficina Espafiola de Patentes y Marcas,
OEPM): 24/03/2020.

Numero de Marca (OEPM): 4.024.135.

Clases: 41y 42.

OHEDA- TABARES FORMAL SYSTEM LANGUAGE
.

Titular de la Marca Registrada: CSIC.

Dominio registrado: nt-fsl.es

Identificador: 12281D8-ESNIC-F5.

Fecha de Alta: 15/07/2019.

Agente Registrador: Pons Patentes y Marcas Int.
Titular: CSIC.

Titulo del capitulo: Smart Cybersecurity (Chapter 8).

Editores: Arroyo Guardefo, D., Brox Jiménez, P.; Paginas Chapter
8: 133-172.

Titulo del libro: White Paper on Artificial Intelligence and Data
Science. CSIC’s Stategic Roadmap.

Editor: Carles Sierra.

Editoriales: CSIC y Digital CSIC.

Ano: 2020.

Autores: Arroyo Guardeno, D., Brox Jiménez, P., Godoy, J., Villagra
J., Mueller, H., Gallego, V., Kosgodagan, A., Naveiro. R., Rios Insua,
D., Rodriguez Gonzélez, D., Hidalgo Villena, S., Degli Esposti,S.,
Noheda Marin, P.
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Grupo de Péptidos y Compuestos
Aromaticos (PEPARO)

Nuestros temas de investigacion mas recientes abarcan un amplio
rango de la quimica, incluyendo la sintesis organica, compuestos
bioactivos, estructura e interacciones de compuestos aromaticos y
péptidos, toxicologia computacional, materiales nanoestructurados
(preparacion, caracterizacion y propiedades), disefo y preparacion
de liquidos i6nicos para electrolitos de baterias y condensadores, y
materiales composites derivados de grafeno.

Vélez, J. F., Vazquez-Santos, M. B., Amarilla, J. M., Herradén,B.,
Mann, delRio, C., Morales, E. “Geminal pyrrolidinium and piperidinium
dicationic ionic liquid electrolytes. Synthesis, characterization and

Personal investigador

Bernardo Herradén Garcia

Personal en formacion

Cristina Santamaria Olivera
Yisset Napoles Santana
Daniel Serrano Rodriguez
Irene de la Iglesia del Pino
Sara Fernandez Pandiello
Laetitia Bourgeois

cell performance in LiMn204 rechargeable lithium cells”. (2019) J.
Power Sources, 439, 227098.
DOI: 10.1016/j.jpowsour.2019.227098

Herraddn, B. “Z = 43, tecnecio, Tc. El elemento mas peculiar de la
tabla periddica”. (2019) Anales de Quimica, 115, 105.
https://analesdequimica.es/index.php/AnalesQuimical/article/
view/1421

Herradon, B. “Grafeno y COVID-19: aspectos cientificos y sociales”.
(2020) Boletin del Grupo Espariol del Carbén 2020, 57, 4-15.
http://lwww.gecarbon.org/Boletines/Boletin/BoletinGEC_057.pdf

La tabla periddica de los elementos quimicos: su papel en la
ciencia de los materiales. B. Herradén. Conferencia inaugural en
el congreso ‘Dia Mundial de los Materiales’, organizado por la


https://orcid.org/0000-0003-1179-884X
http://www.doi.org/10.1016/j.jpowsour.2019.227098
https://analesdequimica.es/index.php/AnalesQuimica/article/view/1421
https://analesdequimica.es/index.php/AnalesQuimica/article/view/1421
http://www.gecarbon.org/Boletines/Boletin/BoletinGEC_057.pdf

Sociedad Espafiola de Materiales (SOCIEMAT). ETSI de Caminos,
Canales y Puertos, UPM. 6 de noviembre de 2019.

La historia y el arte como herramientas en la ensefianza de la
quimica. B. Herradon. Conferencia inaugural en el “Il Congreso de
Didactica de la Quimica”. Congreso online organizado por el Colegio
y la Asociacién de Quimicos de Galicia (Santiago de Compostela).
27 de noviembre de 2020.

Dispositivos de almacenamiento electrico guiados por aspectos
medioambientales: de los materiales a prototiDos de baterias
de ion-sodio

Referencia: RT2018-095425-B-100 .

Entidad financiadora: MINECO.

Entidades participantes: IQOG-CSIC, ICMM-CSIC, ICTP-CSIC.
Duracion: 1 de enero de 2019 - 31 de diciembre de 2021.
Investigador/es principal/es: José Manuel Amarilla Alvarez.

Sintesis de impurezas de APIs

Entidad financiadora: Quimica Sintética (grupo CHEMO).
Duracion: de febrero de 2020 a febrero de 2021.
Investigador/es principal/es: Bernardo Herradon Garcia.

Herradon, B. “Una tabla para ordenarlos a todos”, en A. Parra 'y Q.
Garrido (eds.), CIENCIA, y el “Cosmos” del siglo XXl, 2020, 157-
160.

https://cienciayelcosmosdelsigloxxi.blogspot.com/

Bernardo Herradon Garcia.

Periodo de la estancia: 29 de abril a 9 de mayo de 2019.
Institucion destino: Cape Peninsula University of Technology, Ciudad
del Cabo.

Pais: Sudafrica.

Sintesis y estructura de hibridos aminoacido-antraceno
Cristina Santamaria Olivera.

Universidad de Alcala, Universidad San Pablo-CEU y Universidad
Complutense de Madrid (master interuniversitario), 2019.
Direccion: Bernardo Herradon.

Sintesis de hibridos péptido-fluorenona

Yiset Napoles Santana.

Universidad de Alcala, Universidad San Pablo-CEU y Universidad
Complutense de Madrid (master interuniversitario), 2019.
Direccién: Bernardo Herradon.

Experimentos para la optimizacién de liquidos iénicos como
electrolitos para baterias de sodio

Daniel Serrano Rodriguez.

Universidad Auténoma de Madrid, 2020.

Direccion: Bernardo Herradon.

Hibridos péptido-areno: inhibidores potenciales de la proteasa
calpaina

Irene de la Iglesia del Pino.

Universidad de Alcala, Universidad San Pablo-CEU y Universidad
Complutense de Madrid (master interuniversitario), 2019.
Direccion: Bernardo Herradon.
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Sintesis de disolventes eutécticos profundos y liquidos iénicos
para usar como electrolitos para baterias

Laetitia Bourgeois.

Ecole Supérieure de Chimie Physique Electronique de Lyon, 2019.
Direccion: Bernardo Herradon.

Articulos

Resena del libro El alfabeto del universo. La tabla periddica de los
elementos. B. Herraddn, Anales de Quimica 2020, 116, 287-288.
https://analesdequimica.es/index.php/AnalesQuimical/article/
view/1513/2087

50 Aniversario de la Tabla Periédica de los Elementos. B. Herradén,
Revista ARQUICMA 29 de noviembre de 2019.

Afo Internacional de la Tabla Periddica de los Elementos Quimicos.
B. Herradon, Enlace 2019, 43, 16-17.

Ponencias

Bernardo Herradén ha impartido alrededor de 50 conferencias
en diversas instituciones (fundaciones, centros culturales, etc.),
universidades y centros de ensefianza preuniversitaria.

Sitios en internet

Durante el periodo 2019-2020, Bernardo Herradén ha gestionado

dos paginas web, un canal de YouTube, una pagina de Facebook, y
cinco grupos de Facebook.

Radio/TV/Prensa

En el periodo 2019-2020, Bernardo Herradén ha participado en
40 programas de A Hombros de Gigantes (RNE). También ha
colaborado en una docena de actividades periodisticas (articulos
en periodicos y programas de television).

Juegos divulgativos/educativos

Bernardo Herraddn, en colaboracion con Carmen Arribas (UPM),
han disefiado la baraja de cartas sobre la Tabla Periédica de los
Elementos Quimicos, con motivo del Afo Internacional (afio 2019).
https://lwww.grupo-sm.com/es/post/tabla-periodica

Olimpiadas cientificas

Bernardo Herraddén coordind la organizaciéon de la Olimpiada
de Quimica de Madrid (2019), los Premios a las Mejores Tesis
Doctorales en la Comunidad de Madrid (2019) y el concurso ‘Elige
un elemento’ (2019).

Jurado en certdmenes cientificos

En los afios 2019 y 2020, Bernardo Herradén participé como jurado
en 11 certamenes cientificos, educativos y divulgativos.

Ferias cientificas

Bernardo Herradon participd en la Feria Madrid por la Ciencia (2019),
impartiendo una conferencia, presentando la baraja de cartas sobre
la Tabla Periodica de los Elementos Quimicos, y organizando
talleres practicos.
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Docencia universitaria

Bernardo Herraddn impartio la conferencia ‘2019 Ano Internacional
de la Tabla Periddica de los elementos quimicos: el impacto en la
sociedad. La aportacion de los cientificos espanoles’ en el curso de
verano ‘2019 Afo internacional de la tabla periddica de los elementos
quimicos. El impacto de la quimica en la sociedad’, celebrado en El
Escorial entre el 17 y el 19 de julio de 2019.

Bernardo Herraddn impartié la conferencia ‘La tabla periédica de los
elementos quimicos: icono cultural e impacto en la sociedad’ en el
curso de verano ‘Divulgar ciencia en el siglo XXI’, celebrado en la
Universidad de Alicante el 4 y 5 de septiembre de 2019

Bernardo Herradén impartid6 la ponencia ‘Descubrimiento de
farmacos: aspectos sociales e historicos’, que fue la conferencia
inaugural del ‘Master sobre Descubrimiento de farmacos’ de la
UCM, UAH, USP-CEU. La conferencia se impartio en la facultad de
Farmacia de la UCM el 26 de septiembre de 2019.

Bernardo Herraddon impartié la ponencia ‘Biotecnologia en la
sociedad’, en el curso ‘XIV Curso de biotecnologia elemental 2013
Biotechnology Explorer’, organizado por la Universidad Auténoma
de Madrid. 1 de julio de 2020.

Cursos de especializacion

Bernardo Herraddon impartié la ponencia ‘El desarrollo de los
farmacos: origen del negocio farmacéutico. Su papel en la sociedad
y la salud’ en el curso de formacién de profesores (CTIF-Madrid Sur)
‘Controversias en biologia y biomedicina’, impartida en Leganés el
13 de mayo de 2019.

Actividades en sociedades cientificas

Bernardo Herraddn ha sido presidente de la Seccion Territorial de
Madrid de la Real Sociedad Espafiola de Quimica (RSEQ-STM),
vocal de la junta de gobierno de la Asociacion de Quimicos de
Madrid (AQM) y asambleista de la Asociacion Nacional de Quimicos
de Espana (ANQUE).

Oftras tareas cientificas

Bernardo Herradon ha sido evaluador de la National Research
Foundation de Sudafrica, editor asociado de la revista Biocatalysis
and Biotransformations y miembros de los comités cientificos de
las congresos ECSOC-23 (2019, https://lecsoc-23.sciforum.net/)
y ECSOC-24 (2020, https:/lecsoc-24.sciforum.net/).
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Grupo de Quimica
Bio-Organometalica

Personal investigador

Postdoctorales

En nuestro Grupo estamos interesados en la sintesis de nuevas
entidades moleculares organometalicas conteniendo productos
naturales, para el estudio de sus propiedades fisicoquimicas y
bioldgicas. Con este objetivo, desarrollamos metodologias sintéticas
basadas en la modificacion estructural de productos naturales
comerciales y sus derivados, utilizando nuevos complejos de
metales de transicion, bien como catalizadores, o como reactivos
en cantidades estequiométricas, desarrollados por nosotros.
Recientemente, debido al incremento de cepas bacterianas
resistentes a los antibidticos disponibles, nos hemos centrado en
el desarrollo de nuevos compuestos organometalicos, derivados de
sistemas B-lactamicos, con posible actividad antibacteriana.

M? del Carmen de la Torre Egido Marta Garcia-Avello

Personal en formacion

Maria Moreno Latorre

Enrique Francés Poveda
Resurrecciéon Rodriguez Segovia
Mariana Leiferman Tamames

Desarrollo de metodologia sintética para la generacion de
quiralidad central y planar en una sola etapa en complejos

organometalicos
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1) Sierra, M. A.; Casarrubios, L.; de la Torre, M. C. Bio-Organometallic
Derivatives of Antibacterial Drugs. Chem. Eur. J. 2019, 25, 7232-
7242,

DOI: 10.1002/chem.201805985

2) Sierra, M. A.; de la Torre, M. C. 1,2,3-Triazolium-Derived
Mesoionic Carbene Ligands Bearing Chiral Sulfur-Based Moieties:
Synthesis, CatalyticProperties, and Their Role in Chirality Transfer.
ACS Omega 2019, 4, 12983-12994.

DOI: 10.1021/acsomega.9b01285

3) Garcia-Avello, M.; de la Torre, M. C.; Sierra, M. A.; Gornitzka, H.;
Hemmert, C. Central (S) to Central (M=Ir, Rh) to Planar (Metallocene,
M=Fe, Ru) Chirality Transfer Using Sulfoxide-Substituted Mesoionic
Carbene Ligands: Synthesis of Bimetallic Planar Chiral Metallocenes.
Chem. Eur. J. 2019, 25, 13344-13353.

DOI: 10.1002/chem.201902102

4) Garcia-Avello, M.; de la Torre, M. C.; Guerrero-Martinez, A.; Sierra,
M. A.; Gornitzka, H.; Hemmert, C. Chiral-at-Metal BODIPY-Based
Iridium(lll) Complexes: Synthesis and Luminescence Properties.
Eur. J. Inorg. Chem. 2020, 4045-4053.

DOI: 10.1002/ejic.202000745

Moléculas Biofuncionales Moduladas por Metales de Transicion:
Sintesis y Aplicaciones

Referencia: CTQ2016-77555-C2-2-R

Entidadades Participantes: CSIC-UCM.

Entidad financiadora: Ministerio de Economia, Industria y
Competitividad.

Duracion: desde: 30-12-2016 hasta: 31-12-2020.

Investigador responsable: Dra. Maria del Carmen de la Torre Egido.

Estudio de la Transferencia de Quiralidad en Sistemas
Organometalicos

Marta Garcia-Avello.

Universidad Complutense de Madrid (UCM). Facultad de Ciencias
Quimicas. Octubre 2019.

Direccion: M. Carmen de la Torre.

Resurreccién Rodriguez Segovia.

Practicas en Empresa.

Universidad Complutense de Madrid (UCM). Departamento de
Quimica Organica. (2019-2020).

Directora: M. Carmen de la Torre.
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Grupo de Quimica Farmacéutica de los
Compuestos de Azufre y Selenio

En nuestro grupo se investiga en proyectos que buscan disefiar
y sintetizar nuevos selenocompuestos con actividad bioldgica.
Actualmente trabajamos en la sintesis de nuevos selenoésteres
simétricos y asimétricos como agentes antitumorales, como
compuestos antimicrobianos, como compuestos disgregadores del
biofilm bacteriano y como inhibidores de los mecanismos a través de
los cuales las células tumorales o las cepas bacterianas resistentes
escapan de la accién de los medicamentos. Nos centramos en la
evaluacion en lineas tumorales de cancer de colon, y en la actividad
de los compuestos contra bacterias como Staphylococcus aureus,
Escherichia coliy Salmonella entérica serovar Typhimurium.

Respecto a los mecanismos de resistencia, trabajamos en la
inhibicion de las bombas de eflujo, que son unas proteinas

Personal investigador Personal de apoyo

Enrique Dominguez Alvarez Miguel Benito de Lama

Personal en formacion

Noemi Salardén Jiménez

Raquel Segura Molina

Clotilde Sevilla Hernandez
Francisco Javier Alonso Martinez

transportadoras de membrana que reconocen sustancias ajenas ala
célula para captarlas y expulsarlas fuera. De esta forma reconocen
a los medicamentos y los expulsan al exterior, evitando que actuen
contra ellos, y por lo tanto escapando a su accién. La evaluacion
de la actividad biolégica se realiza en centros colaboradores
internacionales del investigador, en universidades y centros de
investigacion de Alemania, Hungria, Polonia, Republica Checa y
Republica Eslovaca.

Selenoésteres simétricos con actividad antifangica y
antibacteriana

Se ha obtenido una serie de selenodiésteres y selenotriésteres
simétricos con una potente actividad antifungica y antibacteriana.
Los derivados con mayor actividad antifungica mostraron valores
de MIC (concentraciéon minima inhibitoria) contra diferentes cepas


https://orcid.org/0000-0003-2655-1575

de Candida a bajas concentraciones, entre 0,5y 4 ug/mL. Aparte,
fueron capaces tanto de inhibir la formacion del biofilm fangico
(evitando que dicha formacién favorezca la resistencia del hongo
a los fungicidas) como de disgregar biofilms ya preexistentes. Los
resultados se publicaron en Microorganisms (De la Cruz-Claure,
M.L. et al, 2019, 7, 664).

En cuanto a la actividad antibacteriana, los derivados simétricos mas
potentes mostraron actividad a concentraciones submicromolares
contra Staphylococcus aureus ATCC 25923 y Staphylococcus
aureus MRSA 272123. Estos selenocompuestos simétricos fueron
muy efectivos como potenciadores de la actividad de antibidticos
contra dichas cepas de S. aureus; y ademas inhibieron fuertemente
la formacioén del biofilm bacteriano. Este trabajo se ha publicado en
un articulo en Microorganisms (Nové, M. et al, 2020, 8, 566).
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Ciano- y oxoselenoésteres con actividad antibacteriana e
inhibidora del biofilm bacteriano

Compuestos previos seleccionados fueron evaluados como
antibacterianos, mostrando una potente actividad antibacteriana
contra Staphylococcus aureus ATCC 25923, contra Staphylococcus
aureus MRSA 272123 y contra Chlamydia trachomatis. De entre
los derivados evaluados, un oxoselenoéster potencié ademas la

actividad del antibidtico oxacillina contra MRSA, reduciendo en
un factor de 64 veces la concentracion necesaria para matar a la
bacteria. Este trabajo se publicé en Molecules (Mosolygé, T. et al,
2019, 24, 1487).

La actividad antibacteriana de una segunda serie de compuestos ha
sido evaluada en un articulo publicado en Antibiotics (Szemerédi,
N. et al, 2020, 9, 896), obteniendo de nuevo compuestos que
mostraron actividad contra Staphylococcus aureus MRSA 272123
a concentraciones submicromolares. Estos derivados inhibieron
la comunicacion entre bacterias (quorum sensing), impidieron la
formacion del biofilm tanto en Staphylococcus aureus ATCC 25923
como en Pseudomonas aeruginosa CCM 3955.

Selenocompounds as novel antibacterial agents and bacterial efflux pump inhibitors
Y 2-fold more active than I
reference (promethazine] .
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Actividad antitumoral de los selenoésteres y selenoanhidridos

Se ha determinado en un estudio publicado en Molecules (Spengler,
G., et al, 2019, 24, 336) que, de entre los derivados evaluados, los
tres mas activos potenciaban con diferentes grados de sinergismo
la actividad antitumoral en lineas celulares ejercida por farmacos
empleados en quimioterapia como el topotecan, la doxorubicina y
la vincristina. Estos farmacos actuan a través de la inhibicién de
las enzimas DNA topoisomerasas (Top, Dox), o del bloqueo de la
formacion de los microtubulos (Vin). Por otro lado, se encontré que
los derivados reducian la actividad antitumoral de otros farmacos
de quimioterapia como el cisplatino y la ciclofosfamida, que son
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agentes alquilantes, poniendo de relieve la importancia de que los
mecanismos de accion de farmacos / compuestos administrados en
combinacién no sean antagonicos.

En un articulo diferente de los anteriores, publicado en New Journal
of Chemistry (Kharma, A., et al, 2019, 43, 11771-11783), se ha
evaluado a fondo la interaccion del anhidrido selenoftalico con
diferentes radicales libres en soluciones acuosas, asi como con
especies con una alta actividad redox en medios celulares, como
H2S y glutation. Se determiné que dicho selenoanhidrido tiene
capacidad para eliminar radicales libres, siendo esta capacidad
mayor en presencia de H2S y de glutation. A altas concentraciones
produjo ademas mutaciones en el DNA de plasmidos. Con estos
resultados se sugiere que el mecanismo de accion puede deberse
a la liberacion de especies reactivas como H2Se, que serian las
responsables de las diferentes actividades biologicas que ha
mostrado este compuesto.
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Spengler, G., Gajdacs, M., Maré, M.A., Dominguez-Alvarez, E.,
Sanmartin, C. Organoselenium compounds as novel adjuvants of
chemotherapy drugs—a promising approach to fight cancer drug
resistance. (2019) Molecules, 24(2), 336.

DOI: 10.3390/molecules24020336

Kharma, A., Misak, A., Grman, M., Brezova, V., Kurakova, L., Barath,
P., Jacob, C., Chovanec, M., Ondrias, K., Dominguez-Alvarez, E.
Release of reactive selenium species from phthalic selenoanhydride
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for cancer research. (2019) New Journal of Chemistry, 43(29), pp.
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DOI: 10.1039/c9nj02245g
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and related reactive sulfur selenium species from the perspective of
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El Selenio: un elemento desconocido con posibles aplicaciones
en el tratamiento y prevencién del cancer. E. Dominguez-Alvarez.
Conferencia invitada en “Jornadas sobre Avances en Investigacion
Oncoldgica”. Benavente (Zamora, Espana). 22 de marzo de 2019.

Symmetrical selenocompounds as anticancer and antibacterial
agents. N. Salardon-Jiménez, A. Kincses, B. Racz, C. Sevilla-
Hernandez, M. Nové, P. Parra-Pineda, M. Benito-Lama, G. Spengler,
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Synthesis of novel cyanoselenoesters with anticancer activity. M.
Benito-Lama, A. Gonzalez-Pradena, A. Kincses, B. Racz, C. Sevilla-
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Biofilm inhibiting activity of selenium compounds. A. Kincses,
E. Dominguez-AIvarez, C. Sanmartin, H.E. Smith, J.M.A. Blair,
M. Nové, G. Spengler. “Eurobiofiims 2019 - Glasgow. ESCMID
Study Group for Biofilms (ESGB).”. Glasgow (Reino Unido). 3 de
septiempre de 2019.

Efflux pump inhibition by symmetric selenoesters on colon
adenocarcinoma cells. B. Racz, A. Kincses, M. Benito-Lama, A.
Gonzélez-Pradena, E. Dominguez-Alvarez, G. Spengler. “COST
Action 17104 (STRATAGEM) WG3 Meeting - International Online
Symposium on ‘New Therapeutic Tools Against Preclinical Models of

Multidrug Resistant Tumors’.”. Conferencia online, 4 de noviembre
de 2020.

Resistance modulating activity of selenoesters in bacteria. N.
Szeméredi, A. Kincses, K. Rehorova, J. Viktorova, E. Dominguez-
Alvarez, G. Spengler. “COST Action 17104 (STRATAGEM) WG3
Meeting - International Online Symposium on ‘New Therapeutic

Tools Against Preclinical Models of Multidrug Resistant Tumors’.”.
Conferencia online, 4 de noviembre de 2020.

Selenocompounds: a novel approach to fight cancer resistance. E.
Dominguez-Alvarez, M.A. Maré, J. Handzlik, G. Spengler. “COST
Action 17104 (STRATAGEM) WG2 Meeting and International
Online Symposium on ‘Synthesis and nanodelivery strategies

for new therapeutic tools against Multidrug Resistant Tumours’.”.
Conferencia online, 15 de diciembre de 2020.

Sintesis de selenoderivados con actividad antibacteriana,
antitumoral y quimiopreventiva, y con capacidad para inhibir los
mecanismos de resistencia a los medicamentos antitumorales
y antibacterianos

Referencia: LINKA20285.

Entidad financiadora: CSIC.

Entidades participantes: 1QOG-CSIC, Saarland University
(Saarbruecken, Alemania), Jagiellonian University Medical College
(Cracovia, Polonia), University of Szeged (Szeged, Hungria).
Duracion: 01/01/2020 al 31/12/2021.

Investigador/es principal/es: Enrique Dominguez Alvarez.

Sintesis de nuevos compuestos selenados como antitumorales
Entidad financiadora: Asociacion Cultural Trevinca.

Entidades participantes: IQOG-CSIC.

Duracion: 01/10/2019 al 31/12/2019.

Investigador/es principal/es: Enrique Dominguez Alvarez.

Sintesis de nuevos selenocompuestos antitumorales e
inhibidores de los mecanismos de resistencia del cancer a los
medicamentos

Entidad financiadora: Asociacion Cultural Iniciativas Ropelanas.
Entidades participantes: IQOG-CSIC.

Duracion: 01/01/2019 al 31/12/2019.

Investigador/es principal/es: Enrique Dominguez Alvarez.

Sintesis de nuevos selenocompuestos antitumorales e
inhibidores de los mecanismos de resistencia del cancer a los
medicamentos

Entidad financiadora: Asociacién Unidos Contra el Cancer — Toro y
su Alfoz (UCCTA).

Entidades participantes: IQOG-CSIC.

Duracion: 01/01/2019 al 31/12/2019.

Investigador/es principal/es: Enrique Dominguez Alvarez.

Enrique Dominguez Alvarez.

Periodo de la estancia: 12-02-2020 al 14-03-2020.
Institucion destino: Jagiellonian University Medical College.
Pais: Cracovia (Polonia).



Sintesis de nuevos selenoderivados como inhibidores de los
mecanismos de resistencia en cancer e infecciones bacterianas
resistentes

Noemi Salardon Jiménez.

Universidad Complutense de Madrid. Facultad de Ciencias
Quimicas. 2019.

Direccion: Enrique Dominguez Alvarez y Maria José Manchefio
Real.

Sintesis de nuevos derivados organoselénicos, como agentes
antibacterianos e inhibidores de los mecanismos de resistencia
a los medicamentos

Raquel Segura Molina.

Universidad Nacional de Educacion a Distancia. Facultad de
Ciencias. 2020.

Direccion: Enrique Dominguez Alvarez y Maria de los Angeles
Farran Morales.

BECA CSIC - JAE INTRO

Trabajo dirigido a Clotilde Sevilla Hernandez, becaria JAE INTRO
en la convocatoria 2018; Facultad de Farmacia de la Universidad
Complutense de Madrid. 2019. Director: Enrigue Dominguez
Alvarez.

Marzo 2019 — Reconocimiento como Socio de Honor de la Asociacién
Unidos Contra el Cancer — Toro y su Alfoz.

Menciones en prensa

La Opinion de Zamora, 23/03/2019. Descubrir terapias sin
resistencias, uno de los retos de la investigacion oncologica.
https://lwww.laopiniondezamora.es/benavente/2019/03/23/
descubrir-terapias-resistencias-retos-investigacion-2606872.html

La Opinién de Zamora, 24/03/2019. Las pruebas de cribado y seguir
una dieta saludable, claves para prevenir el cancer
https://www.laopiniondezamora.es/toro/2019/03/24/pruebas-
cribado-seguir-dieta-saludable-2607713.html

La Opiniéon de Zamora, 19/08/2019. El festival solidario de Fuentes
logra recaudar mas de 1.700 euros.
https://www.laopiniondezamora.es/benavente/2019/08/19/
festival-solidario-fuentes-logra-recaudar-2601955.html

La Opinién de Zamora, 27/09/2019. 400 sanabreses contra el
cancer.
https://www.laopiniondezamora.es/comarcas/2019/09/24/400-
sanabreses-cancer-1167470.html

Seminarios

“Selenoesters and Selenoanhydrides: a promising scaffold with
multiple applications in Medicinal Chemistry”. Dominguez-Alvarez,
E. 03/12/2019; Department of Medical Microbiology and Immunology,
Faculty of Medicine, University of Szeged (Szeged, Hungria).

“Selenoesters and Selenoanhydrides: active novel compounds with
promising applications in Medicinal Chemistry”. Dominguez-Alvarez,
E. 27/02/2020; Department of Technology and Biotechnology of
Drugs, Faculty of Pharmacy, Jagiellonian University Medical College
(Cracovia, Polonia).
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Grupo de Reconocimiento Molecular:
Interaccion Carbohidrato-ADN
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El laboratorio centra su investigacion en aspectos importantes de
la quimica del reconocimiento molecular: el estudio basico de las
interacciones que rigen la asociacion de carbohidratos al surco menor
del B-ADN y otras biomoléculas de interés bioldgico. Recientemente
la interaccion del virus SARS-Cov-2 con la glicoproteina humana
ACE2.

Lineas de Investigacion:

- Estudio de las interacciones de enlace de hidrégeno cooperativo
y las interacciones CH-1r1. El objetivo fundamental es poder aplicar
esos conocimientos basicos al disefio de ligandos del ADN con
mayor afinidad y selectividad.

Personal investigador

Postdoctorales

Cristina Vicent Laso

Laura Montalvillo Jiménez

Personal en formacion

Diego Garcia Puentes
Paula Flores Galan

- Participacion en proyecto COVID19 liderado por la Dra. Paula
Bosch en el ICTP. El objetivo es la modificacion de filtros de aire
acondicionado para atrapar al virus SARS-Cov2 responsable de
la COVID.

HITOS DESTACADOS

Se ha sintetizado y estudiado las propiedades como ligando del surco
menor del ADN de un compuesto capaz de llevar carbohidratos de
estructura sencilla al interior del surco menor del ADN.

Asi, ha podido determinarse el papel fundamental de los enlaces de
hidrégeno del azucar en dicha interaccion.



https://orcid.org/0000-0003-3238-7820

PROYECTOS DE INVESTIGACION

RMN y reconocimiento molecular de carbohidratos: lectinas,
enzimas y acidos nucleicos (CARBNMRMR)

Referencia: RTI2018-094751-B-C21 & C22.

Entidad financiadora: Ministerio de Ciencia e Innovacion.

Duracion: 3 anos.

Investigador/es principal/es: Jesus Jiménez Barbero y Javier
Canada Vicinay.

Textiles y recubrimientos poliméricos funcionales recargables
con previsible actividad anti-SARS-Cov-2

Referencia: 202060E171.

Entidad financiadora: CSIC.

Duracion: 1 afo.

Investigador/es principal/es: Paula Bosch Sarobe.

TESIS DOCTORALES

Derivados de Bis(benzimidazol) como nuevo vector para el
estudio de la interacciéon de carbohidratos con el surco menor
del ADN

Diego Garcia Puentes.

Universidad Complutense de Madrid (UCM). Facultad de Quimicas,
Departamento de Quimica Organica.

Direccion: Dra. Cristina Vicent Laso.
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Grupo de Sintesis Asimétrica con
Sulfoxidos

En nuestro grupo se investiga en distintos proyectos que
procuran enlazar el desarrollo de metodologia sintética (nuevas
reacciones, nuevos elementos de control, etc.) con su posterior
aplicacion a la preparacion de productos biolégicamente activos
y estructuralmente complejos. Nuestras contribuciones se centran
en problemas fundamentales como el control de la regio-, estereo-
y enantioselectividad en sintesis asimétrica utilizando auxiliares
quirales de azufre para abrir nuevas rutas de preparacion de
heterociclos nitrogenados y oxigenados, ciclos pequefios y
moléculas aciclicas quirales.

Personal investigador Personal de apoyo
Roberto Fernandez de la Pradilla Marina Velado
Alma Viso Patricia Herrera

Personal en formacion

Laura Fernandez
Raquel Hidalgo
Maria Redondo

Tetrahedron Symposia-in-Print

Participacion en el simposium impreso organizado por la revista
Tetrahedron por la concesion del “Tetrahedron Prize for Creativity
in Organic Chemistry: Methods, Applications and Total Synthesis” al
Profesor Stephen L. Buchwald por sus innovadoras contribuciones
en el campo de la Quimica Organica y los procesos catalizados por
metales de transicion.



https://orcid.org/0000-0002-6633-8499
https://orcid.org/0000-0003-2622-4777

Sintesisde1,4-dioles y 1,4-aminoalcoholes enantioenriquecidos

Se ha conseguido la funcionalizacién de sulfinil-dienos mediante un
proceso en cascada que conlleva la adicién conjugada de aminas y
alcoxidos seguida de protonacion diastereoselectiva y transposiciéon
[2,3]-sigmatrdpica. La eficiente preparacion de estos compuestos ha
permitido su aplicacion en la sintesis de polioles de gran valor, con
un alto grado de estereocontrol y buen rendimiento. Los resultados
se han publicado en la revista Chemistry a European Journal.

Chemistry Chiemistyy
A European S St
Journal
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Sulfinyl-Mediated Stereoselective Functionalization of Acyclic
Conjugated Dienes

Igratin Cobamet. Mercedes Uvoha, Almia Visa, and Robeas Fendnde: de b Pradila ™™

Defensa de tesis doctoral

En el mes de octubre de 2019, Marta Garcia-Avello Méndez defendio
la tesis doctoral titulada “Estudio de la transferencia de quiralidad
en sistemas organometdlicos” en la Universidad, Universidad
Complutense de Madrid. Esta tesis fue un fruto de un proyecto de
colaboracién de nuestro grupo de investigacién con el de los Dres.
Miguel Angel Sierra y Maria del Carmen de la Torre en la UCM y
en el IQOG respectivamente, dirigido a abrir rutas sintéticas hacia

nuevos complejos metalicos de oro e iridio enantiopuros, derivados
de carbenos 1,2,3-triazolilidenos que contienen un grupo sulfinilo
en su estructura con objeto de estudiar sus propiedades fisico-
quimicas y su aplicacion en catalisis.

[ e

Alejandro Castellanos, Ifaki Osante, Jorge Fernandez, Roberto
Fernandez de la Pradilla, Alma Viso. “Oxidative reactions of sulfinyl
dienes as an entry to functionalized carbohydrate-like products and
furans”. Tetrahedron 2019, 75, 4287-4297.

DOI: 10.1016/j.tet.2019.04.014

Ignacio Colomer, Mercedes Urefa, Alma Viso, and Roberto
Fernandez de la Pradilla. “Sulfinyl-Mediated Stereoselective
Functionalization of Acyclic Conjugated Dienes”. Chem. Eur. J.
2020, 26, 4620 — 4632.

DOI: 10.1002/chem.201905742
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Nuevos procesos cataliticos dirigidos a la formacion de enlaces
carbono-boro y a la ruptura selectiva de enlaces carbono-
nitrogeno

Referencia: PID2019-107380GB-100.

Entidad financiadora: MICINN.

Duracion: 01/06/2020 - 30/12/2022.

Investigador/es principal/es: Dra. Mariola Tortosa.

Moléculas biofuncionales moduladas por metales de transicion:
sintesis y aplicaciones

Referencia: CTQ2016-77555-C2-2-R.

Entidad financiadora: MINECO.

Duracion: 30/12/2016 - 29/12/2019.

Investigador/es principal/es: Dra. Carmen de la Torre.

Estudio de la transferencia de quiralidad en sistemas
organometalicos

Marta Garcia-Avello Méndez.

Universidad Complutense de Madrid (UCM). Departamento de
Organica |. Facultad de Quimicas, 2019.

Direccién: Miguel Angel Sierra, Maria del Carmen de la Torre, Alma
Viso.

Adicidon de silanos metalados a sulféxidos insaturados

Laura Fernandez Pefia.

Universidad Autonoma de Madrid (UAM), Facultad de Ciencias,
2019.

Direccion: Alma Viso.

Transposiciéon sigmatrépica regioselectiva sobre 2-sulfinil
butadienos mediada por base

Raquel Hidalgo Leodn.

Universidad Autonoma de Madrid (UAM), Facultad de Ciencias,
2020.

Direccion: Roberto Fernandez de la Pradilla.

Sintesis asimétrica con grupos sulféxido

Maria Redondo Alvarez.

Universidad Autonoma de Madrid (UAM), Facultad de Ciencias,
2019.

Direccion: Alma Viso.



Laboratorio de Quimica Médica

Personal investigador Personal de apoyo

José Luis Marco Contelles Mourad Chioua

Personal en formacion

Daniel Diez Iriepa
Mireia Toledano Pinedo

El grupo desarrolla su actividad investigadora en el area de la
quimica médica de enfermedades neurodegenerativas (enfermedad
de Alzheimer) y neurovasculares (isquemia cerebral), teniendo
como objetivo la identificacion de moléculas pequefias para su
posible terapia en base a la sintesis organica y evaluacién biologica
de nuevos ligandos racionalmente disefiados.

En el proyecto cuyo objetivo es la identificacion y desarrollo de
nuevas nitronas antioxidantes y neuroprotectoras para la posible
terapia de la isquemia cerebral, recientemente hemos patentado y

comunicado la sintesis y propiedades farmacoldgicas de una serie
de QUINOLILNITRONAS, entre las que destaca especialmente
QN23 [6xido de (Z)-N-tert-butil-1-(2-cloro-6-metoxiquinolin-3-il)
metanimina] como un poderoso agente neuroprotector en un modelo
in vitro de ictus, de deprivacidén de oxigeno y glucosa, que es capaz
de atrapar diferentes tipos de radicales oxigenados toxicos, que
compara muy bien con otras nitronas usadas como compuestos de
referencia, y que en dos modelos in vivo (focal y global) de isquemia
cerebral, ha mostrado que reduce muy eficientemente la muerte
neuronal y el volumen de infarto. Estos resultados nos permiten
proponer QN23 como una molécula pequefia muy interesante y
prometedora para su posible desarrollo clinico con vistas a su uso
en el tratamiento del ictus.
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I. Pachdon-Angona, B. Refouvelet, R. Andrys, H. Martin, V. Luzet,
I. Iriepa, I. Moraleda, D. Diez-Iriepa, M. J. Oset-Gasque, J. Marco-
Contelles, K. Musilekand L. Ismaili. Donepezil+Chromone+Melatonin
hybrids as promising agents for Alzheimer’s disease therapy. Journal
of Enzyme Inhibition and Medicinal Chemistry 2019, 34, 479-489.
DOI: 10.1080/14756366.2018.1545766

C. de los Rios and J. Marco-Contelles. Tacrines for Alzheimer’s
disease therapy. lll. The PyridoTacrines. European Journal of
Medicinal Chemistry (Special number: “Multi-Target Drug Discovery:
An opportunity for novel and repurposed bioactive molecules”) 2019,
166, 381-389.

DOI: 10.1016/j.ejmech.2019.02.005

Marco-Contelles. Facts, Results and Perspectives of the Current
Alzheimer’s Disease Research. ACS Chemical Neuroscience
(WIEWPOINT) 2019, 10, 1127-1128.

DOI: 10.1021/acschemneuro.9b00034

M. Chioua, E. Martinez-Alonso, R. Gonzalo-Gobernado, M. |. Ayuso,
A. Escobar-Peso, L. Infantes, D. Hadjipavlou-Litina, J. J. Montoya, J.
Montaner, A. Alcazar and J. Marco-Contelles. New quinolylnitrones
for stroke therapy: Antioxidant and neuroprotective (Z)-N-t-butyl-
1-(2-chloro-6-methoxyquinolin-3-yl) methanimine oxide as a new
lead compound for ischemic stroke treatment. Journal of Medicinal
Chemistry 2019, 62, 2184-2201.

DOI: 10.1021/acs.jmedchem.8b01987

M. Chioua, M. Salgado-Ramos, D. Diez-Iriepa, A. Escobar-Peso, D.
Hadjipavlou-Litina, 1. Iriepa, E. Martinez-Alonso, A. Alcazar and J.
Marco-Contelles. Novel quinolylnitrones combining neuroprotective
and antioxidant properties, as potential agents for cerebral ischemia
therapy. ACS Chemical Neuroscience (Letter) 2019, 10, 2703-2706.
DOI: 10.1021/acschemneuro.9b00152

B. Svobodova, E. Mezeiova, V. Hepnarova, M. Hrabinova, L.
Muckova, T. Kobrlova, D. Jun, O. Soukup, M. L. Jimeno, J. Marco-
Contelles and J. Korabecny. Exploring structure-activity relationship
in tacrine-squaramide derivatives as potent cholinesterase inhibitors.
Biomolecules 2019, 9, 379 (1-19).

DOI: 10.3390/biom9080379

R. Malek, R. L. Arribas, A. Palomino-Antolin, P. Totoson, C.
Demougeot, T. Kobrlova, O. Soukup, I. Iriepa, I. Moraleda, D. Diez-
Iriepa, J. Godyn, D. Panek, B. Malawska, M. Gtuch-Lutwin, B. Mordyl,
A. Siwek, F. Chabchoub, J. Marco-Contelles, K. Kiec-Kononowicz,
J. Egea, C. de los Rios and L. Ismaili. New dual small molecules for
Alzheimer’s disease therapy combining H3R (H3R) antagonism and
calcium channel blockade with additional cholinesterase inhibition.
Journal of Medicinal Chemistry (Brief Article) 2019, 62, 11416-11422.
DOI: 10.1021/acs.jmedchem.9b00937

E. Martinez-Alonso, A. Escobar-Peso, M. I. Ayuso, R. Gonzalo-
Gobernado, M. Chioua, J. J. Montoya, J. Montaner, |. Fernandez,
J. Marco-Contelles and A. Alcazar. Characterization of a
cholesteronitrone (ISQ-201), a novel drug candidate for the treatment
of ischemic stroke. Antioxidants 2020, 9, 291.

DOI: 10.3390/antiox9040291

G. Abbruzzese, J. Moron-Oset, S. Diaz-Castroverde, N. Garcia-
Font, C. Roncero, F. Lopez-Munoz, J. Marco-Contelles and M. J.
Oset-Gasque. Neuroprotection by phytoestrogens in the model
of deprivation and resupply of oxygen and glucose in vitro: The
contribution of autophagy and related signaling mechanisms.
Antioxidants 2020, 9, 545.

DOI: 10.3390/antiox9060545

M. J. Oset-Gasque and J. L. Marco-Contelles. Tacrine-natural-
product hybrids for Alzheimer’s disease therapy. Current Medicinal
Chemistry (review) 2020, 27, 4392-4400.

DOI: 10.2174/0929867325666180403151725
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B. Chamorro, D. Diez-Iriepa, B. Meras-Saiz, M. Chioua, D. Garcia-
Vieira, I. Iriepa, D. Hadjipavlou-Litina, F. Lépez-Mufioz, R. Martinez-
Murillo, D. Gonzalez-Nieto, |. Fernandez, J. Marco-Contellesand M. J.
Oset-Gasque. Synthesis, antioxidant properties and neuroprotection
of a-phenyl-tert-butylnitrone derived HomoBisNitrones in in vitro and
in vivo ischemia models. HomoBisNitrones in in vitro and in vivo
ischemia models. Scientific Reports 2020, 10, 14150.

DOI: 10.1038/s41598-020-70690-y

I. Pachon-Angona, H. Martin, S. Daniel, |. Moraleda, A. Bonet,
A. Wnorowski, M. Maj, K. Jozwiak, I. Iriepa, B. Refouvelet, J.
Marco-Contelles and L. Ismaili. Synthesis of Hantzsch adducts
as cholinesterases and calcium flux inhibitors, antioxidants and
neuroprotectives. International Journal of Molecular Sciences 2020,
21, 7652.

DOI: 10.3390/ijms21207652

D. Diez-Iriepa, B. Chamorro, M. Talavan, M. Chioua, . Iriepa, D.
Hadjipavlou-Litina, F. Lépez-Mufoz, J. Marco-Contelles and M. J.
Oset-Gasque. Homo-Tris-Nitrones derived from a-phenyl-N-tert-
butylnitrone: Synthesis, neuroprotection and properties. International
Journal of Molecular Sciences 2020, 21, 7949.

DOI: 10.3390/ijms21217949

J. Marco-Contelles and Y. Zhang. From seeds of Apium graveolens
Linn. to a cerebral ischemia medicine: The long journey of
3-n-butylphthalide. Journal of Medicinal Chemistry (Perspective)
2020, 63, 12485-12510.

DOI: 10.1021/acs.jmedchem.0c00887

A. Wieckowska, N. Szataj, |. Géral, A. Bucki, G. Latacz, K. Kiec-
Kononowicz, O. M. Bautista-Aguilera, A. Romero, E. Ramos, J.
Egea, V. Farré-Alins, A. Gonzalez-Rodriguez, F. Lopez-Munoz,
M. Chioua and J. Marco-Contelles. In vitro and in silico ADME-
Tox profiling and safety significance of multifunctional monoamine
oxidases inhibitors targeting neurodegenerative diseases. ACS
Chemical Neuroscience 2020, 11, 3793-3801.

DOI: 10.1021/acschemneuro.0c00489

J. Marco-Contelles. Recent advances on nitrones design for stroke
treatment. Journal of Medicinal Chemistry (Miniperspective) 2020,
63, 13413-13427.

DOI: 10.1021/acs.jmedchem.0c00976

Molecules forAlzheimer’s disease therapy.

Laboratoire de Chimie Organique et Thérapeutique, Neurosciences
intégratives et cliniques EA 481, Univ. Bourgogne Franche-Comté,
UFR Santé, 19, rue Ambroise Paré, F-25000 Besancgon, France (28
de Noviembre), 2019.

Molecules for Alzheimer’s disease therapy.
Instituto de Investigacioes Biomédicas “Alberto Sols” (CSIC, Madrid,
Espana) (5 de Diciembre), 2019.

Moléculas para el tratamiento de enfermedades complejas
asociadas con la edad

Referencia: SAF2015-65586-R (Biomedicina).

Entidad financiadora: MINECO.

Duracion desde: 01-01-2016/ 31-12-2019.

Optimizacion de Contilisant: Disefio, sintesis y evaluacion
biolégica

Referencia: PDI-2019-105813RB-C21.

Entidad financiadora: AEI (MICINN).

Duracién desde: 01-06-2020/ 01-06-2023.
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Contrato de Apoyo Tecnolégico

Entidad participante: Fundacién para la Investigacion Biomédica del
Hospital Ramoén y Cajal.

Duracion desde: 04 Sepetiembre 2020.

Nuevas nitronas para la terapia de enfermedades de la edad
Adelina Sonia Petcu.

Universidad de Alcala de Henares (UAH). Departamento de Quimica
Organica. Facultad de Quimicas. 29-10-2020

Co-Direccién: Isabel Iriepa Canalda.

TRIS-NITRONAS DERIVADAS de a-FENIL-N-tert-BUTIL NITRO-
NA (PBN), como posibles Agentes Neuroprotectores en la
Isquemia Cerebral

Marta Talavan Ruiz.

Universidad Complutense de Madrid (UCM). Departamento de
Bioquimica y Biologia Molecular Il. Facultad de Farmacia. 2019.
Co-Direccién: Maria J. Oset Gasque.

Nuevas nitronas para el tratamiento de la isquemia cerebral
David Garcia Vieria.

Universidad Complutense de Madrid (UCM). Departamento de
Quimica Organica. Facultad de Ciencias Quimicas. 20-06-2019
Co-Direccién: Mourad Chioua.

Sintesis de posibles inhibidores del inflamasoma NLRP3
Adelina Sonia Petcu.

Universidad de Alcala de Henares (UAH). Departamento de Quimica
Organica. Facultad de Quimicas. 26-06-2019.

Co-Direccién: Mourad Chioua.

Editorial Board Member.

Molecular Diversity (2019-...).

Review Editor on the Editorial Board of Frontiers in Molecular
Neurosciencie (2020-...).

Docencia universitaria

Profesor asociado (19/11/2018-09/04/2019). 2018-2019.
Universidad Complutense de Madrid.

Quimica en Ciencias Farmaceuticas (Facultad De Farmacia) (4 + 4).
Quimica Farmacéutica |.
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Servicios Cientifico-Técnicos

Servicios Cientifico-Técnicos Técnico de LC-QTOF MS y GC-Q MS

Mercedes Pintado Sierra Ana Isabel Ruiz Matute

Técnico del LC-QqQ-MS

Sagrario Calvarro Safudo

Los Servicios Cientifico-Técnicos (SCT) del Instituto de Quimica Organica
General (IQOG) del CSIC tienen como objetivo principal proporcionar apoyo
a la investigacion a los diferentes Grupos y Departamentos de dicho Instituto.
También se ofrece servicio a otros institutos del CSIC, a usuarios de otros
Organismos Publicos de Investigacion y de empresas privadas.

Catalogo de Prestaciones del CSIC

El Catalogo de Prestaciones del CSIC consiste en un conjunto de
Servicios, compuesto por un amplio espectro de técnicas y ensayos,
que constituye el nucleo principal de la oferta de servicios cientifico-
técnicos del CSIC a la comunidad cientifica y al sector industrial
y empresarial. La elevada cualificacién de los recursos humanos
y la calidad de las infraestructuras en general se evidencia en un
catalogo actualizado que puede consultarse en la siguiente pagina:
https://lwww.csic.es/es/investigacion/catalogo-de-servicios-
cientifico-tecnico

Los SCT-IQOG estan incluidos en dicho Catalogo, ofreciendo asi la
mayor parte de los analisis que se pueden llevar a cabo en nuestras
instalaciones a quien los necesite. Se pueden consultar en nuestra
web: http://www.iqog.csic.es/es/services


http://www.iqog.csic.es/es/services
https://www.csic.es/es/investigacion/catalogo-de-servicios-cientifico-tecnico
https://www.csic.es/es/investigacion/catalogo-de-servicios-cientifico-tecnico

Servicio de Espectrometria de
Masas (E.M.)

El Servicio de Espectrometria de Masas comenzo su actividad en el
afno 2008 y tiene como objetivo fundamental servir de herramienta
de apoyo a la investigacion de los diferentes departamentos del
IQOG asi como a usuarios externos. El equipamiento disponible
permite llevar a cabo el analisis por Espectrometria de Masas
desde compuestos de bajo peso molecular hasta compuestos
mas complejos como polimeros y proteinas. Con ellos es posible
llevar a cabo el analisis de moléculas de muy diferente naturaleza.
Actualmente se dispone en el Servicio de tres espectrémetros de
masas con distintas configuraciones:

Se puede obtener informacion cuantitativa y cualitativa, hacer
medidas de masas exactas y realizar experimentos de masas en
tandem.

Sistema LC-MS con analizador de tiempo de vuelo (LC-QTOF)
Consta de un cromatografo de liquidos (Agilent 1200 LC) acoplado
a un espectrometro de masas con analizador hibrido Q-TOF (Agilent
6500 Accurate Mass). Posee fuentes de ionizacion ESI/APCI y un
intervalo de masas de 25 - 20.000 u. Permite obtener una exactitud
de masa de 1 - 2 ppm y una resoluciéon maxima de 20.000 FWHM.

- T
- e

Sistema LC-MS con analizador de triple cuadrupolo (LC-QqQ)
Esta constituido por un cromatografo de liquidos de ultra-alta presion
(Waters Acquity UPLC H CLASS) acoplado a un espectrémetro de
masas con analizador de triple cuadrupolo (Waters Xevo TQS).
Dispone de fuentes de ionizacion ESI/APCI, permitiendo registrar
espectros de masas en el intervalo 1 - 2.050 u.

Sistema GC-MS con analizador cuadrupolar (GC-MS)

Esta formado por un cromatografo de gases (Agilent 7890 A)
acoplado a un espectrometro de masas cuadrupolar (Agilent 5975
C). El sistema de inyeccioén incorporado es del tipo split/splitless, y
la fuente de ionizacién de impacto electrénico. El intervalo de masas
que permite registrar es de 1 - 800 u.
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Unidad de Apoyo a la
Investigacion (UAI)

La instrumentacion con la que cuenta actualmente la Unidad esta
constituida por los siguientes equipos:

Microcalorimetro modelo VP-ITC de MicroCal (MC)

La Calorimetria Isoterma de Valoracion determina cambios de calor
asociados a las interacciones entre dos biomoléculas y se emplea
principalmente para determinar parametros termodinamicos y de
afinidad en biomoléculas como constantes, relacion estequiométrica,
entalpia y entropia.

Dicroismo circular modelo J-815 spectropolarimeter de Jasco
(DC)

El Dicroismo Circular permite el estudio quiral de sustancias
Opticamente activas y con croméforos. Es posible determinar la
configuraciéon molecular o la estereoquimica de sustancias de forma
rapida y sencilla.

Polarimetro modelo P2000 de Jasco (POL)

El Polarimetro permite medir de una manera automatica la rotacion
Optica de moléculas activas opticamente con alta precision y a una
temperatura controlada.

Ultravioleta-visible modelo V-730 de Jasco (UV)

El Ultravioleta-Visible permite la determinacion del espectro
electromagnético de una molécula, comprendiendo la region de
longitudes de onda entre 800 y 200 nm. El instrumento es de doble
haz y permite hacer tanto barridos como medidas puntuales a una
longitud de onda fijada.




Hidrogenador modelo 3900 Parr Instrument Company

El Hidrogenador-Parr es un compacto y sencillo sistema para tratar
sustancias quimicas con hidrégeno en presencia de un catalizador
a presiones de hasta 5 atm (60 psi) a temperatura ambiente. Su
principal aplicacion es la sintesis o modificacion de compuestos
organicos por hidrogenacién catalitica, reduccién o condensacion.

Microondas modelo Discover-S de CEM Corporation (1) y
Micoondas modelo Monowave300 de Anton Paar (2)

Estos Microondas (MW) estan disefiados para acelerar ciertas
reacciones quimicas bajo condiciones controladas en una escala
de laboratorio.

Generador de Ozono Modelo 500 de Fischer
El equipo genera Ozono en una proporcion determinada a partir de
oxigeno gas. Se emplea generalmente en reacciones de oxidacion.

Karl-Fischer modelo C20 de Mettler Toledo (KF)
La valoracion de Karl Fischer es el método de referencia especifico
para determinar el contenido de agua en una muestra y ofrece
resultados precisos en tan solo unos minutos. Este equipo permite
el andlisis de agua (en ppm) de muestras liquidas.
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Camara Seca MBraun (CAM)

Esta camara permite tanto el almacenaje de reactivos como la

sintesis de compuestos organicos en atmésfera inerte.

Sistemas de Purificacion de disolventes (SPS) de Scharlab

Los SPS permiten el acceso de una forma rapida y sencilla a

disolventes anhidros.
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Infrarrojo modelo Spectrum One B de Perkin-Elmer

El Infrarrojo permite la determinacion del espectro electromagnético
infrarrojo de una molécula, comprendiendo la region de numeros de
onda entre 4000 y 400 cm-1. Su principal aplicacién es el analisis
cualitativo, determinando los grupos funcionales presentes en la
molécula.

OTRAS ACTIVIDADES DE LOS SCT

Dentro de las tareas que se llevan a cabo en los SCT podriamos
destacar las de:

- Control y supervision de los equipos:
En los SCT-IQOG se dedican grandes esfuerzos en que el
equipamiento esté a punto para poder llevar a cabo las medidas
o0 andlisis pertinentes. Esto se consigue a través de labores
intensivas de limpieza, control, supervision, calibrado de equipos,
etc., por parte del personal que los constituye.

- Formacioén de usuarios:
Se forma a los usuarios en las técnicas habituales para que ellos
mismos puedan llevar a cabo sus analisis rutinarios en muchas de
las técnicas, principalmente en las incluidas en la UAI.



- Gestion y control de calidad:

Se elaboran Procedimientos Normalizados de Trabajo (PNTSs)
de caracter interno con instrucciones para el uso de los distintos
equipos.

También se lleva a cabo un registro de las incidencias que ocurren
en los equipos de manera que se puedan llevar un seguimiento
de los problemas que pueden surgir intentando de esta manera
prevenir futuras averias mas complejas en los equipos. También
se redactan y envian solicitudes de ayudas tanto para adquirir
nuevo equipamiento como para poder mejorar el existente.

- Facturacion:

El uso del equipamiento lleva asociado unas tarifas que aportan
financiacion a los mismos teniendo como objetivo final la
“autofinanciacion” de los servicios, la que, dependiendo del
servicio, no siempre se puede conseguir.

Acontinuacion se muestra unos resimenes graficos de los ingresos,
asociados a los distintos equipos y separados por servicios,
durante los afios 2019 y 2020.

Facturacién por equipo UAI Facturacion por equipos UAI
-afio 2019- -afio 2020-
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-aiio 2019- -aiio 2020-
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Dentro de la Unidad de Apoyo a la Investigacion la técnica que
mas ingresos reportd en ambos anos fue el Dicroismo Circular
(DC), 37% en 2019 y 59% en 2020. Técnicas como Polarimetro
(POL), Camara Seca (CAM), UV-Visible (UV) e Infrarrojo (FTIR)
aportan, generalmente de manera equitativa, entre el 10% vy el
17%, mientras que el resto de equipos podrian aportar hasta un
5% dependiendo del ano.

Para este servicio, la facturacion interna suele estar en torno al
75-80%, mientras que el resto corresponde a Otros centros CSIC
Yy, en ocasiones, también a usuarios externos (empresas privadas)
dependiendo del ano.

Dentro del Servicio de Espectrometria de Masas los analisis de
Masas Exactas son los que reportan un mayor porcentaje de
ingresos anuales, suponiendo el 90% del total, oscilando entre
los 10.000-12.000 € anuales, de los que suelen ser de caracter
interno CENQUIOR en un 80%.

La demanda de uso de los otros dos espectrometros de masas
(GC-MS y LC-MS-QgQ) fue unicamente para usuarios internos
(IQOG), siendo analisis rutinarios continuos y programados que
les aportaron resultados relevantes para el desarrollo de sus
proyectos de investigacion.
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Servicio de Informatica

PERSONAL

Responsable del servicio

Patrick Moutel Marquez de Prado

El Servicio de Informatica del IQOG se encarga de la gestidon y el
mantenimiento de los recursos informaticos del Instituto. Entre sus
funciones figura la atencion y soporte a usuarios y la resolucién de
incidencias de microinformatica (tanto hardware como sofware),
de informatica cientifica y de comunicaciones en el entorno de
red local e internet, en coordinacién con el Servicio de TIC del
CENQUIOR vy la Secretaria General Adjunta de Informatica del
CSIC.

Asimismo, el Servicio es responsable de la administracién de los
servicios DNS, AD, antivirus y correo electronico prestados desde
la SGAI, asi como del servicio web y servidores de archivos y de
acceso.
http://lwww.iqog.csic.es/es/servicios-iqog/servicio-de-informatica

Cultura Cientifica

PERSONAL

Responsable del servicio

Daniel Gédmez Torrico

El Servicio de Cultura Cientifica se encarga de la organizacion de
las actividades y eventos de divulgacion del IQOG.

Entre sus funciones esta la organizacién de la participacion en
eventos como la Semana de la Ciencia o el Dia Internacional de
la Mujer y la Nifia en la Ciencia, la elaboraciéon de la Memoria
Cientifica delinstituto, el disefio y elaboracion de bases de datos que
permiten actualizar, guardar, organizar y compartir datos de forma
digital, el disefio y preparaciéon de ficheros autorrellenables que
acompanan el plan de acogida del IQOG, el disefio y preparacion
de hojas de solicitud autorrellenables para los Servicios Cientifico
Técnicos del IQOG, etc.

También lleva las cuentas institucionales del IQOG en Twitter y
Facebook.
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El ciclo de conferencias del IQOG cuenta con una trayectoria de
mas de 15 afios. Entre sus objetivos principales se encuentra la
transmisién de temas actuales de investigacion de la mano de los
propios autores, estimulando el contacto entre los investigadores y
del IQOG y los conferenciantes invitados a nuestro instituto.

Los seminarios se han programado a lo largo de todo el afio con
una periodicidad quincenal. En la elaboracion del programa se ha
incluido a conferenciantes del mundo académico y de la industria,
investigadores jovenes y otros ya establecidos, con perspectivas
distintas e interesantes para el personal en formacioén que asiste a
las conferencias. En general, se han abarcado areas de interés
tanto para el conjunto de investigadores del IQOG, como para
investigadores de otros institutos y universidades localizados en
Madrid. Ademas, se han incluido las Jornadas Cientificas del IQOG
y un seminario sobre seguridad y buenas practicas en el laboratorio
impartido por miembros de la Comision de Seguridad del propio
Instituto. Cabe destacar que el Master Interuniversitario en
Quimica Organica, ha reconocido el caracter formativo del ciclo de
conferencias del IQOG y a los alumnos matriculados en este Master
se les recomienday acredita su asistencia, siendo esto un estupendo
incentivo. Algunos de los conferenciantes que han participado en
el ciclo durante el afio 2019 son los doctores Yasuhiro Uozumi
(Institute for Molecular Science, Japon), Juan Félix Espinosa (Lilly),
Xavier Querol (IDAEA-CSIC) y Juan José Vaquero (Universidad de
Alcala). La relacion completa de los participantes en 2019 se recoge
a continuacion:

Miércoles 16 de enero

Single particle y single cell ICP-MS analisis parala cuantificacion
de nanoparticulas metalicas y acumulacion intracelular de
metales

Dra. Milagros Gomez (Universidad Complutense de Madrid).

Miércoles 23 de enero

Impacto y evolucion de las técnicas biofisicas en Quimica
Médica

Dr. Juan Félix Espinosa (Lilly).

Jueves 31 de enero

Diseio de materiales heterogéneos a partir de la modulaciéon
de las interfases: electrolitos y superficies superhidréfobas
Dra. Nuria Garcia (Instituto de Ciencia y Tecnologia de Polimeros-
CSIC, Madrid).

Miércoles 13 de febrero
Calidad del aire y movilidad urbana
Dr. Xavier Querol (IDAEA-CSIC, Barcelona).

Miércoles 27 de febrero

Nuevas aplicaciones de la reacciéon aza-Michael intramolecular
asimétrica

Dra. Maria Sanchez Rosell6 (Universidad de Valencia).

Miércoles 13 de marzo

Organic transformations in water with amphiphilic polymer-
supported transition metal catalyst

Dr. Yasuhiro Uozumi (Institute for Molecular Science, Japon).



Miércoles 27 de marzo

Hydrogen bonding: from hypervalent iodine activation to self-
assembling replication

Dr. Ignacio Colomer (Universidad Autbnoma de Madrid).

Miércoles 3 de abril

Disefio de nuevos antigenos para el desarrollo de vacunas
contra el cancer

Dr. Francisco Corzana (Universidad de la Rioja).

Miércoles 8 de mayo

Complejos de paladio con ligandos NHC: de la catalisis en agua
a la estabilizacion de estados de oxidacién inusuales

Dr. Ernesto de Jesus Alcafiz (Universidad de Alcala, Madrid).

Miércoles 22 de mayo
Explorando cromoéforos organicos: bn-arenos
Dr. Juan José Vaquero (Universidad de Alcala, Madrid).

Miércoles 5 de junio

Desarrollo de métodos analiticos que complementen al analisis
sensorial para clasificar aceites de oliva virgen extra, virgen o
lampante: Transferencia de nuestra investigacion a la empresa
Dra. Lourdes Arce (Universidad de Cordoba).

Miércoles 19 de junio

Selectividad en catalisis: sililacion, borilacién y arilacion de
alquinos asimétricos

Dr. Pablo Mauledn (Universidad Autbnoma de Madrid).

Miércoles 13 de noviembre

Diseno y sintesis de polimeros porosos para aplicaciones en
energia

Dra. Marta Liras (IMDEA Energia, Madrid).

Miércoles 27 de noviembre

Reacciones de anelacion catalizadas por metales de transicion:
variantes enantioselectivas y aplicaciones en sintesis

Dr. Fernando Lopez (CIQUS-CSIC, Santiago de Compostela).

Miércoles 11 de diciembre

Dendrimeros y dendrones: nuevas posibilidades en el
tratamiento de muestras para el estudio de proteinas

Dra. Concepcion Garcia (Universidad de Alcala, Madrid).
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Los seminarios se programaron con normalidad hasta el 10 de marzo,
fecha en la que se suspendieron por motivo de la propagacion de
la COVID-19.

Los conferenciantes que han participado en el ciclo durante el afo
2020 son los que se recogen a continuacion:

Miércoles 15 de enero
(Micro) reactores de flujo continuo en biocatalisis
Dr. Juan Bolivar (UCM, Madrid).

Viernes 24 de enero

Insight into natural products applications in green
nanotechnology/nanomedicine

Dr. Ahmed A. Hussein (Cape Peninsula University of Technology).

Miércoles 12 de febrero
Los pingiliinos como centinelas del ecosistema antartico
Dr. Andrés Barbosa (MNCN, CSIC).

Miércoles 26 de febrero
New Carbon Reactivity Rules
Dr. Marcos Garcia Suero (ICIQ, Tarragona).

Dr. Ahmed A. Hussein
(Cape Peninsula
University of
Technology)

2020

Dr. Andrés Barbosa y
(MNCN, CSIC) : LDiPIHGU‘.‘\lDSCUM.S-CI:NI .RSDELEEES-ISTEM.ﬂ
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Dr. Marcos Garcia
Suero (ICIQ,
Tarragona)
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Entre octubre y noviembre de 2019, el IQOG celebro sus Jornadas
Cientificas que tienen por objeto la presentaciéon de los resultados
cientificos mas significativos logrados en el ultimo afo por los diferen-
tes grupos de investigacion del Instituto.

Las Jornadas se llevaron a cabo en tres sesiones, con la programa-
cion que se detalla a continuacion:

Nuevas metodologias sintéticas basadas en sistemas insaturados
Pedro Alimendros (Dpto. de Quimica Bio-Orgénica).

NT FORMAL SYSTEM & LANGUAGE
Pedro Noheda (Dpto. de Sintesis, Estructura y Propiedades de
Compuestos Organicos).

Nuevas estrategias analiticas para la deteccion de fraudes en
complementos alimenticios para el control del sobrepeso
Maria Luz Sanz (Dpto. de Analisis Instrumental y Quimica Ambiental).

Compuestos y materiales moleculares avanzados para bioimagen
José Luis Chiara (Dpto. de Quimica Bio-Orgénica).

Sintesis y reactividad de compuestos organosulfurados
Alma Viso (Dpto. de Sintesis, Estructuray Propiedades de Compuestos
Organicos).

Ciencia y sociedad, inhibidores de Calpaina y electroquimica
Bernardo Herraddn (Dpto. de Sintesis, Estructura y Propiedades de
Compuestos Organicos).

Carbohidratos y fluoréforos : Nuevas oportunidades en quimica
y glicoquimica
Ana Gémez (Dpto. de Quimica Bio-Organica).

Métodos de HPLC y electroforesis capilar para preparacion de
muestra, separacion y deteccion de glicoproteinas

Mercedes de Frutos (Dpto. de Analisis Instrumental y Quimica
Ambiental).

Moléculas para el tratamiento de enfermedades complejas
asociadas a la edad

José Luis Marco (Dpto. de Sintesis, Estructura y Propiedades de
Compuestos Organicos).

Analisis de interacciones débiles: estudios de reactividad de
glicésidos y reconocimiento molecular
Andrés Gonzalez (Dpto. de Quimica Bio-Organica).

Estudio de la transferencia de quiralidad en sistemas
organometalicos

Marta Garcia-Avello (Dpto. de Sintesis, Estructura y Propiedades de
Compuestos Organicos).

Desarrollo de metodologias avanzadas para el analisis de
contaminantes organicos
Belén Gomara (Dpto. de Andlisis Instrumental y Quimica Ambiental).

Quitosanos heparanizados : el reto de conocer su estructura
para el desarrollo de aplicaciones biomédicas
Julia Revuelta (Dpto. de Quimica Bio-Organica).

Sintesis de nuevos selenoésteres con actividad citotoxica

e inhibidora de las bombas de eflujo

Enrique Dominguez (Dpto. de Sintesis, Estructura y Propiedades de
Compuestos Organicos).

Contaminantes organicos persistentes
Begofia Jiménez (Dpto. de Analisis Instrumental y Quimica Ambiental).
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El IQOG continta participando en las actividades desarrolladas
en el marco de la Semana de la Ciencia que se celebra cada afio
durante el mes de noviembre en la Comunidad de Madrid. Las
actividades son gratuitas y estan dirigidas a todos los publicos,
cubriendo diferentes edades y niveles de formacion.

XIX Edicion: 7 al 17 de noviembre de 2019

XX Edicion: 2 al 15 de noviembre de 2020*
El IQOG participa con diferentes actividades: el taller “; Quieres
venir a preparar la Aspirina?”, el Campeonato “UNO QUIMICO” y
las conferencias “;Qué es y para qué sirve el afio internacional de
la tabla periddica de los elementos quimicos?”y “Los avances de
la quimica y su impacto en la sociedad”.

TALLER
¢ QUIERES VENIR A PREPARAR LA ASPIRINA?”

En 2019, en esta actividad, cerca de 300 participantes realizaron
una reaccion de sintesis con el fin de preparar pastillas de aspirina,
bajo la supervision de los investigadores del Instituto.

*Todas las actividades fueron programadas con caracter presencial,
y, debido a las restricciones de aforo existentes por el SARS-Cov?2
en el momento que debian celebrarse, tuvieron que ser canceladas.



CAMPEONATO DE
"UNO QUIMICO"

Con motivo del Afno Internacional de la Tabla Periddica de los
Elementos Quimicos, y empleando la baraja de cartas disefiada por
Bernardo Herraddn en colaboracién con Carmen Arribas (UPM),
el 1QOG organizé un campeonato de UNO Quimico en el que
participaron estudiantes de la ESO de distintos colegios de Madrid.

En las cartas se representan tanto los elementos quimicos de la
tabla periddica como cientificos y cientificas que han tenido un
papel relevante en la quimica.

Se pueden descargar en el siguiente enlace:
https://lwww.grupo-sm.com/es/post/tabla-periodica

CONFERENCIAS DIVULGATIVAS

Con motivo de la celebracion en 2019 del Aio Internacional de
la Tabla Periodica de los Elementos Quimicos, el Dr. Bernardo
Herradon, investigador del IQOG impartio la conferencia titulada
“¢ Qué es y para qué sirve el afio internacional de la tabla periddica
de los elementos quimicos?” a la que asistieron alumnos de 2° de
Bachillerato de diferentes institutos de Madrid.

Ademas, parte de las conferencias impartidas en el marco del
curso de divulgacién “Los avances de la quimica y su impacto en la
sociedad” (organizado por el Dr. Bernardo Herradon) se publicitaron
y tuvieron lugar en el contexto de las actividades organizadas por
el IQOG con motivo de la celebracién de la Semana de la Ciencia
2019.
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El programa “4° ESO+Empresa” es una iniciativa de la Comunidad
de Madrid para acercar el sistema educativo al entorno laboral y
con el propésito de que los jévenes estén mejor preparados en
la eleccion de su futuro profesional. ElI IQOG se unié por primera
vez a este programa en el afio 2014 y desde entonces continua
colaborando de manera continuada.

Las estancias se desarrollaron durante los dias 3, 4 y 5 de abril del
ano 2019.

El 11 de febrero se celebra el Dia Internacional de la Mujer y la
Nifa en la Ciencia, y desde el IQOG, las investigadoras Ana Gomez,
Belén Gomara y Dianelis Toledo visitan colegios e institutos dando
su charla "Tres cientificas del CSIC: de la universidad a liderar tu
propio grupo de investigacion".

Durante el afio 2019 visitaron el Colegio La Salle Maravillas y en
2020 estuvieron en el Colegio Corazén Inmaculado.




"Los avances de la quimica y su impacto en la sociedad". Este
curso de divulgacion se realiza de forma anual y esta organizado por
el investigador del IQOG Bernardo Herradon. A través de diferentes
conferencias y mesas redondas se abordan temas que van desde
las aplicaciones de la quimica en areas tan diversas como la
ciencia de materiales, biomateriales y enologia, hasta la relacion
de la quimica con las ciencias de la vida, la energia, la toxicologia
y el desarrollo de farmacos. Las conferencias son impartidas por
algunos de los cientificos mas relevantes de Espafia, incluyendo
varios académicos, premios nacionales de investigacion, premios
Jaime |, etc. El curso esta dirigido a publico en general ya que
los temas son tratados con un caracter divulgativo, pero con rigor
cientifico.

En 2019 se celebrd la VII edicion del curso, que tuvo lugar en el
IQOG entre el 12 de septiembre y el 28 de noviembre.

Esta edicion ha sido telematica: Alrededor de la tabla periédica y
los elementos quimicos’, constando de 10 conferencias y una mesa
redonda.

de |a labla periddica y los g
GutSO de divu}gacf

e
%Avaﬂnes de la QuiT™
Impacto en la So¢!

Entre el 12 de septiembre y €l 28 de noviembre de 2019
Sala de Conlerenclas, CENQUIOR-CSIC

Mis Informacian o Inseripeiones:
com

CER ¢
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Canal Divulgacion es un portal de divulgacion cientifica de
Youtube con videos que muestran, de forma sencilla y didactica,
distintas técnicas de laboratorio, métodos y temas relacionados con
las actividades de investigacion del Instituto de Quimica Organica
General (IQOG-CSIC). Los videos han sido realizados integramente
(filmacién, dibujos, animacioén, etc.) por Guillermo Corrales, del
departamento de Quimica Bio-Organica del IQOG-CSIC. En sus
9 anos de existencia, Canal Divulgacion ha alcanzado los 24.000
suscriptores y las mas de 7 millones de visualizaciones. Se puede
acceder directamente al portal en el siguiente enlace:
https://www.youtube.com/user/CanalDivulgacion

En la pagina web del IQOG (www.iqog.csic.es) se recogen las
novedades mas importantes, noticias, eventos, publicaciones y
ofertas de empleo, asi como la actividad investigadora del personal
cientifico del Instituto. Desde el afio 2012, el IQOG también participa
en distintas redes sociales, para dar a conocer y difundir todas las
informaciones de actualidad, especialmente a través de Facebook
(@iqog.csic)y Twitter (@IQOG_CSIC). La cuenta de Twitter cuenta
con mas de 1200 seguidores.
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