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Carta del director
Letter from director

Pedro J. Pérez Romero

Un afio mas llega el momento de hacer balance de la actividad
de nuestro Centro a lo largo de los Gltimos doce meses. Lejos

ueda ya aquel mes de enero de 2010 cuando la Universidad
3e Huelva aprobé la creacion del CIQSO. Esa fecha supuso
el comienzo de una trayectoria conjunta de tres grupos de
investigacion, la aparicién de una imagen de marca y de una
serie de actividades comunes que diseminé el nombre del
CIQSO y de la Onubense a niveles nacional e internacional.
Tuvieron que transcurrir tres afios antes de que el Centro
contara con sede fisica en el edificio Robert H. Grubbs,
inaugurado por el mismo Premio Nobel. Y asi hemos llegado
a esta fecha de comienzos de 2016 donde cumplimos seis
afios, un espacio temporal de especial relevancia en nuestro
pais, ya que seis son los afios que se exigen para la evaluacion
de la actividad investigadora. Por ello, en este afio proximo
vamos a proceder a hacer balance de ese tiempo desde una
perspectiva critica, para lo cual se ha creado un Comité
Asesor Externo. Asimismo, se realizardn diversas acciones
para divulgar en distintos foros la actividad del CIQSO desde
su inauguracion.

Conviene no obstante mencionar aqui algunos hechos
resefiables acaecidos en 2015. Sin duda, la mejor noticia ha
sido la incorporacién de un nuevo grupo de investigacion al
Centro, "Simulacién Molecular y Quimica Computacional”,
dirigido por el Prof. Felipe J. Blas. Con él contamos ya con
herramientas de simulacién y célculos tan necesarios hoy dia
en Quimica.

En este afio de 2015 los grupos del Centro han visto renovada
la confianza en sus capacidades mediante la consecucion de
Proyectos del Plan Estatal de I+D por un valor que supera el
millén de euros. Asimismo, se ha adquirido instrumentacién
cientifica al amparo de subvenciones obtenidas en
convocatorias publicas competitivas. Todo ello es consecuencia
de la productividad cientifica desarrollada en este Centro,
que continlia una trayectoria creciente tanto en calidad como
en cantidad.

Finalmente, nada de lo anterior hubiera sido posible sin el
mejor activo de este Centro: las personas. La dedicacion de
los miembros del CIQSO trasciende el mero cumplimiento
del deber laboral, y ello se traslada a los resultados. La
sensacion permanente de contribuir a algo nuevo conlleva
una motivacién digna de elogio. A todos ellos, gracias.

Once more it is time to look back to the last twelve months
and balance our activity. It has been a while since in January
2010 the Universidad de Huelva approved the creation of
this Center. Since the first day, the three research groups
involved initiated a common task, promoting a trade mark
and provided national and international sight for both the
Center and our University. Three years after that starting date
the Robert H. Grubbs Building was inaugurated by Prof.
Grubbs himself. And from then to now we have now covered
a six-year period, a time frame with special implications in
research evaluation. Because of this, we are about to carry
out an external evaluation of such activity with the aid of the
External Advisory Board. Additionally, a series of scientific
and social events will be organized to commemorate such
first six-year term.

Some relevant successes took place along 2015. Probably
the most important was the incorporation of the reserach
group "Molecular Simulation and Computational Chemistry"
led by Dr. Felipe J. Blas. From now on we have available
tools on computation and simulation, covering the gap in
such field in CIQSO.

In 2015 the Spanish National Programme for R&D founded
the research groups following their previous career on this
issue. Nearly one million euros were obtained in a series of
Grants, including those for Scientific Equipment. This is just
the effect of the day-by-day effort of all the personnel in the
Center to promote research with a high degree of quality
and in noticeable quantity.

It is obvious that all the previous achievements have been
reached because of the best active of CIQSO: their members.
Complete dedication, global impulse, positive thoughts...
working always further and further. The feeling that we all are
still creating something new is the main impulse. My
appreciation to all of them for their work.
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. Grupos de Investigacion
Research Groups

Laboratorio de Catélisis Homogénea
Homogeneous Catalysis Laboratory

LINEAS DE INVESTIGACION

Los hidrocarburos (saturados e insaturados) son sustratos procedentes de la industria
petrogul’mica que por su disponibilidad y bajo coste relativo les hacen excelentes
candidatos para su uso como materiales de partida en reacciones que permitan su
conversion en otras moléculas mas complejas con un alto valor afiadido. Nuestro grupo
de investigacién ha centrado sus esfuerzos en los uUltimos afos en el desarrollo de
catalizadores basados en metales de transicién (principalmente del grupo 11) que induzcan
estas transformaciones mediante procesos que transcurran a temperatura ambiente (o
moderada), con un alto grado de selectividad atémica (reduccion de subproductos no
deseados) y que lleven a la obtencién de productos de interés para el sector de la quimica
fina o farmacéutica.

Funcionalizacion de enlaces C-H sp3 de hidrocarburos o sp2 de arenos mediante reacciones
de insercién de grupos carbeno (desde diazocompuestos), nitreno (desde iminoiodonanos
o cloramina-T) u oxo (desde peréxido de hidrégeno). Una de las lineas mas recientes
aborda la realizaciéon de estos procesos en condiciones supercriticas.
Reacciones de adicién radicalaria/de polimerizacion por transferencia de d&tomo (ATRA/ATRP).
Este tipo de reacciones hace uso de catalizadores basados en cobre y permite la adicion
selectiva de sustratos polihalogenados a dobles enlaces (ATRA) o la polimerizacién
controlada de olefinas mediante un proceso radicalario inducido por un complejo metalico
(ATRP).

Reacciones de acoplamiento de haluros de arilo con aminas o amidas. Esta linea de
investigacion se centra en el desarrollo de catalizadores de cobre y niquel bien definidos
para reacciones de acoplamiento del tipo Goldberg o Ulmann.

Reacciones de cicloadicion [3+2] de alquinos y azidas. El empleo de catalizadores de
cobre ha permitido el desarrollo de procesos de sintesis de triazoles o de oxazoles, segun
se empleen sulfonil- o acil-acidas, respectivamente.

DBIIIIDI2DID i
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Grupos de Investigacion
Research Groups

RESEARCH PROJECTS

Hydrocarbons, either saturated or unsaturated, are readily available from oil refineries at
a low price. Because of this, they are potentially good candidates as raw materials for the
synthesis of other, more complex, value-added molecules. The overall goal of our group
is, following previous work from these laboratories, the development of metal-based
catalysts for reactions that lead to such achievement. Moderate reaction conditions and
high degree of atomic selectivities with minimization of nondesired byproducts are required
features in these synthetic processes.

Functionalization of sp3 C-H bonds of hydrocarbons or sp2 C-H bonds of arenes. This
goal can be achieved either by carbene insertion (from diazo compounds), nitrene insertions
(from iminoiodonanes or chloramine-T) or oxo insertions (from hydrogen peroxide).
Recently we have started to expand these systems to the use of supercritical fluids as the
reaction medium.

Atom transfer radical additions (ATRA) and atom transfer radical polymerization (ATRP)
reactions. Copper-based complexes have already been developed in our laboratory as
good catalysts for ATRA reactions. We continue improving the catalytic capabilities of
our catalysts and exFanding the scope from ATRA to ATRP reactions.
Coupling reactions of aryl halides with amines or amides. We are also interested in the
development of isolated, well-defined copper complexes as catalysts for this transformation,
so-called Goldberg and Ulmann coupling reactions.

[3+2] cycloaddition reactions. The use of copper-based catalysts has alloed the conversion
al alkynes and sulfonyl- or acyl-azides into triazoles or oxazoles, respectively.
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‘ Grupos de Investigacion
Research Groups

Laboratorio de Sintesis y Fotoquimica Organica
Organic Synthesis and Photochemistry Laboratory

LINEAS DE INVESTIGACION

El interés de nuestro grupo es el disefio de interruptores moleculares y supramoleculares
fluorescentes (o en general fotoactivables), con el objetivo de establecer nuevos sistemas
capaces de procesar informacién. La meta futura, a largo plazo, es el desarrollo de
unidades estructurales para computacién molecular. A corto plazo, esperamos llegar a
entidades moleculares con una aplicacion potencial en quimica analitica, en contextos
bioquimicos o en la emulacién de funciones biolégicas.

Con este fin, se han integrado cromoéforos tipicamente fluorescentes en arquitecturas
moleculares (p. ej., con fotocromos o unidades receptoras adecuadas), en sistemas
supramoleculares anfitrién ~huésped con macrociclos o con nano-objetos EJD €j., quantum
dots). Estas arquitecturas pueden ser abordadas por inputs quimicos o foténicos y por
medio del control de los procesos que pueden darse en estado excitado, como son la
transferencia electronica o la transferencia energética, consiguiendo asi una modulacion
de la sefial fluorescente. Otra linea de investigacion es la aplicacion de productos naturales
en el contexto de quimica supramolecular y la medida de su actividad antioxidante.

RESEARCH PROJECTS

Our group is interested in the design of fluorescent (or generally photoactivable) molecular
and supramolecular switches with the objective to establish novel systems capable of
information processing. The long-term future goal is the development of building blocks
for molecular computing. In a shorter timeframe we hope to arrive at molecular entities
with application potential in analytical chemistry, in biomedical contexts or to mimic
biological functions. Towards this end typically fluorescent chromophores are integrated
in molecular conjugates (e.g., with pﬁotochromes or adequate receptor units), in
supramolecular host-guest assemblies with synthetic macrocycles or with nano-objects
(e.g., quantum dots). These architectures can be addressed by chemical or photonic
inputs and through the control of excited state processes such as electron transfer or
energy transfer a modulated fluorescence reporter signal is obtained.
Another line of research concerns the use of natural products in the context of supramolecular
chemistry and the measurement of their antioxidant activity.
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‘ Grupos de Investigacion
Research Groups

Laboratorio de Contaminacidén Atmosférica
Atmospheric Pollution Laboratory

LINEAS DE INVESTIGACION

La principal linea de investigacion del grupo de Contaminacién Atmosférica esta relacionada
con la obtencién de nuevas técnicas y protocolos para cuantificar y evaluar las fuentes
(naturales y antropogénica) de contaminacion del aire empleando herramientas geoquimicas
y modelizacién.

Los resultados de la monitorizacién del aire analizando mas de 65 componentes inorganicos
y elementos, ademas de especies de elementos y relaciones isotdpicas permiten elaborar
mapas geoquimicos a niveFregionaI. De esta forma se evaltan:

1) Cumplimientos de los limites de las Directivas europeas.

2) El fondo y méximos para cada componente inorganico y elementos y evaluar el origen
de los aerosoles derivados de emisiones industriales, trafico eintrusiones saharianas.
Finalmente, en colaboracion con ARL-NOAA se pronostica la calidad del aire empleando
el modelo HYSPLIT con alta resolucién espacial y temporal.

3) El andlisis de especiacion de elementos de interés ambiental, como el arsénico o el
antimonio, mediante técnicas acopladas de cromatografia y espectroscopia
atémica/espectrometria de masas, que permite distinguir entre sus formas quimicas y/o
estados de oxidacion.

Finalmente, en colaboraciéon con ARL_NOAA se pronostica la calidad del aire.

RESEARCH PROJECTS

The main research project in our group es focussed toward the development of new
tecniques and protocols to (1:1antify the sources (natural as well as anthropogenic in origin)
of air pollution. To accomplish such goals, we use several geochemical as well as computer-
aid modelization tools.

Our lab routinely monitor ca. 65 elements or inorganic compounds, along with several
species and isotopic ratios that provide the relevant information required to generate
geochemical maps of the Andalusian region. The control of the industrial emissions, trafic
as well as dust from North Africa is also controlled.

Speciation analysis of elements of environmental interest, such as arsenic and

antimony, using liquid chromatography couFled to atomic spectroscopy/mass spectrometry.
This allows the determination of the different chemical compounds.
Finally, in collaboration with the ARL-NOAA, our lab provides the forecast of air quality
usin the HYSPLIT model at a very high spatial as well as temporal resolution.

[y —

=
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. Grupos de Investigacion
Research Groups

Laboratorio de Simulacidn Molecular
y Quimica Computacional

LINEAS DE INVESTIGACION

1. Desarrollo y aplicacion de la Teoria Estadistica de Fluidos Asociantes (Statistical Associating
Fluid Theory) SAFT para la prediccién del equilibrio de fases.

2. Determinacién de propiedades interfaciales mediante Teoria Funcional de la Densidad
(DFT).

3. Aplicacién de la Teoria de la Densidad del Gradiente para la prediccion de propiedades
interfaciales de mezclas.

4. Determinacién de propiedades interfaciales mediante simulacién Monte Carlo.
5. Desarrollo de nuevas técnicas de simulacién para sistemas inhomogéneos.
6. Equilibrio de fase de mezclas de clatratos hidratos.

7. Aplicacion de métodos analiticos basados en EPMA (electro-microprobeanalizer), XRF
(X Rayfluorescense), XRD (X Raydifracction), CSD (Crystalsize Distribution) y SEM (scanning
electro microscope).

8. Aplicacién de la técnica computacional de modelado CFD (Computacional Fluid
Dynamics).

RESEARCH LINES

1. Development and application of the Statistical Associating Fluid Theory or SAFT for
predicting phase equiligria.

2. Determination of interfacial properties using Density Functional Theory (DFT).
3. Application of Density Gradient Theory for predicting interfacial properties of mixtures.
4. Determination of interfacial properties using Monte Carlo simulation..
5. Development of new computer simulation techniques for inhomogeneous systems.
6. Phase equilibria of mixtures of clathrate hydrates.

7. Application of anylitical methods base don EPMA (electro-microprobe analyzer), XRF
(X Ray fluorescense), XRD (X Ray difraction), CSD (Crystal size Distribution) and SEM
(scanning electro microscope).

8. Application of Computational Fluid Dynamics for solving dynamic problems involving
copper recovery.

'ROBERT H. GRUBBS
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Personal adscrito al Centro en 2015

Directory

Personal Investigador

Beltran Martin, Alvaro
Caballero Bevia, Ana R.

Diaz Requejo, M. Mar
Maestre Cera, Lourdes
Mairena Jiménez, Miguel A.
Nicasio Jaramillo, M. C.
Olmos Vergé, Andrea

Pereira Pérez, Ana

Pérez Romero, Pedro J.
Prieto Cardenas, Auxiliadora
Rodriguez Belderrain, T.
Romero Fructos-Vazquez, M.
Urbano Baena, Juan

Daniel Rodriguez Enrique
Maria Alvarez Martinez
Manuel Ramirez Rodriguez
de la Rosa Diaz, Jesus D.
Fernandez Caliani, Juan C.
Fernandez Camacho, Rocio
Gonzélez Castanedo,Yolanda
S. de la Campa, Ana M*
Sénchez-Rodas Navarro, D.
Carvalho, Catia

Dominguez Hidalgo, Zoe
Pais, Véania

Pischel, Uwe

Remon, Patricia

Morilla Gamero, Maria Esther
Romero Carrasco, Miguel Angel
Fernandez Arteaga, JesUs

Puesto

Doctorando

Prof. Contratado Dr.
Titular Universidad
Becaria predoctoral
Profesor Asociado
Catedrética Univ.

Contr. “J. de la Cierva”

Becaria predoctoral
Catedréatico Univ.
Prof. Contratado Dr.
Catedratico Univ.
Prof. Contratado Dr.
Prof. Ayudante Dr.
Doctorando
Doctoranda
Doctorando
Catedrético Univ.
Titular Universidad
Contr. posdoctoral
Contr. posdoctoral
Contr. posdoctoral
Titular Universidad
Becaria predoctoral
Doctoranda
Becaria predoctoral
Titular Universidad
Becaria predoctoral
Colaboradora
Doctorando

Titular Universidad

alvaro.beltran@dgcm.uhu.es
ana.caballero@dgcm.uhu.es
mmdiaz@dqcm.jwu.es
lourdes.maestre@dgcm.uhu.es
miguel.mairena@dgcm.uhu.es
mnicasio@us.es
andrea.olmos@dqgcm.uhu.es
ana.pereira@dqcm.uhu.es
perez@dgcm.uhu.es
maria.prieto@dgcm.uhu.es
trodri@dgcm.uhu.es
manuel.romero@dgcm.uhu.es
juan.urbano@dgcm.uhu.es
daniel.enrique@alu.uhu.es
maria.amartinez@alu.uhu.es
manu.ramirez.rod@gmail.com
jesus@uhu.es

caliani@uhu.es
rocio.fernandez@dgeo.uhu.es
yolanda.gonzalez@dgeo.uhu.es
ana.sanchez@pi.uhu.es
rodas@uhu.es
catia.diana@hotmail.com
zoedominguez@hotmail.com
vaniacristina.fernandes@diq.uhu.es
uwe.pischel@dig.uhu.es
patriciamaria.remon@dig.uhu.es
esther.morilla@yahoo.es
migue_rc_7@hotmail.com
jesus.fernandez@diq.uhu.es

Teléfono

9971
9952
9950
9971
9954
9946
9971
9970
9956
9967
9955
9948
9954
9971
9970
9970
9821
9820
9460
9831
9855
9963
9473
9486
9486
9982
9486
9486
4644
9999

Puesto

LCH
LCH
LCH
LCH
LCH
LCH
LCH
LCH
LCH
LCH
LCH
LCH
LCH
LCH
LCH
LCH
CA
CA
CA
CA
CA
CA
FO
FO
FO
FO
FO
FO
FO
FO
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Publicaciones
Publications

Articulos en 2015 en revistas recogidas en el Journal of Citation Reports

2015 publications in JCR journals

LABORATORIO DE CATALISIS HOMOGENEA

AUTORES/AUTHORS: A. Caballero, M. M. Diaz-Requejo, M. R. Fructos, A. Olmos, J.
Urbano, P. J. Pérez

TITULO/TITLE Catalytic functionalization of low reactive C(sp(3))-H and C(sp(2))-H bonds
of alkanes and arenes by carbene transfer from diazo compounds

REVISTA/JOURNAL: Dalton Transactions 2015, 44, 20295-20307

AUTORES/AUTHORS: M. R. Fructos, J. Urbano, M. M. Diaz-Requejo, P. J. Pérez
TITULO/TITLE: Evidencing an inner-sphere mechanism for NHC-Au(l)-catalyzed carbene-
transfer reactions from ethyl diazoacetate

REVISTA/JOURNAL: Beilstein Journal of Organic Chemistry 2015, 11, 2254-

AUTORES/AUTHORS: R. Gava, A. Olmos, B. Noverges, T. Varea, |. Funes-Ardoiz, T. R.
Belderrain, A. Caballero, F. Maseras, G. Asensio, P. J. Pérez

TITULO/TITLE: Functionalization of CnH2n+2 Alkanes: Supercritical Carbon Dioxide
Enhances the Reactivity towards Primary Carbon-Hydrogen Bonds
REVISTA/JOURNAL: Chemcatchem 2015, 7, 3254-3260

AUTORES/AUTHORS: E. Haldén, M. C. Nicasio, P. J. Pérez
TITULO/TITLE: Copper-catalysedazide-alkyne cycloadditions (CUAAC): an update
REVISTA/JOURNAL: Organic & Biomolecular Chemistry, 13, 9528-9550

AUTORES/AUTHORS: A. Caballero, P. J. Pérez

TITULO/TITLE: Catalyst design in the alkane C-H bond functionalization of alkanes by
carbene insertion with Tp(x)M complexes (Tp(x) = hydrotrispyrazolylborate ligand; M =
Cu, Ag)

REVISTA/JOURNAL: Journal of Organometallic Chemistry, 793, 108-113

AUTORES/AUTHORS: A. Beltran, E. Alvérez, M. M.Diaz-Requejo, P. J. Pérez
TITULO/TITLE: Direct Synthesis of Hemiaminal Ethers via a Three- Component Reaction
of Aldehydes, Amines and Alcohols

REVISTA/JOURNAL Advanced Synthesis & Catalysis, 357, 2821-2826

AUTORES/AUTHORS: A. Pereira, Y. Champouret, C. Martin, E. Alvarez, M. Etienne, T. R.
Belderrain, P. J. Pérez

TITULO/TITLE: Copper-Carbene Intermediates in the Copper-Catalyzed Functionalization
of O-H Bonds

REVISTA/JOURNAL: Chemistry-a European Journal 2015, 21, 9769-9775

AUTORES/AUTHORS: R. Gava, A. Olmos, B. Noverges, T. Varea, E. Alvarez, T. R. Belderrain,
A, Caballero, G. Asensio, P. J. Pérez

TITULO/TITLE: Discovering Coiaper for Methane C-H Bond Functionalization
REVISTA/JOURNAL: ACS Catalysis 2015, 5, 3726-3730

AUTORES/AUTHORS: M. Besora, A. C. Ataualpa Braga, W. M. C. Sameera, J. Urbano, M.
R. Fructos, P. J. Pérez, F. Maseras

TITULO/TITLE: A computational view on the reactions of hydrocarbons with coinage metal
complexes

REVISTA/JOURNAL: Journal of Organometallic Chemistry 2015, 784, 2-12

AUTORES/AUTHORS: M. Espina, |. Rivilla, A. Conde, M. M. Dfaz-Requejo, P. J. Pérez, E.
Alvarez, R. Ferndndez, J. M. Lassaletta

TITULO/TITLE: Chiral, Sterically Demanding N-Heterocyclic Carbenes Fused into a
Heterobiaryl Skeleton: Design, Synthesis, and Structural Analysis

REVISTA/JOURNAL: Organometallics 2015, 34, 1328-1338

AUTORES/AUTHORS: S. G. Rull, J. F. Blandez, M. R. Fructos, T. R. Belderrain; M. C. Nicasio
TITULO/TITLE: C-N Coupling of Indoles and Carbazoles with Aromatic Chlorides Catalyzed
by a Single-Component NHC-Nickel(0) Precursor

REVISTA/JOURNAL: Advanced Synthesis & Catalysis 2015, 357,907-911

AUTORES/AUTHORS: L. Maestre, E. Ozkal, C. Ayats, A. Beltran, M. M. Diaz-Requejo, P.
J. Pérez, M. A. Pericas

TITULO/TITLE: A fully recyclable heterogenized Cu catalyst for the general carbene transfer
reaction in batch and flow

REVISTA/JOURNAL: Chemical Science 2015, 6, 1510-1515

LABORATORIO DE SINTESIS Y FOTOQUIMICA ORGANICA

AUTORES/AUTHORS: V. F. Pais, M. M. Alcaide, R. Lopez-Rodriguez, D. Collado, F. Néjera,
E. Pérez-Inestrosa, E. Alvarez, J. M. Lassaletta, R. Fernandez, A. Ros, U. Pischel
TITULO/TITLE: Strongly Emissive and Photostable Four-Coordinate Organoboron N,C
Chelates and Their Use in Fluorescence Microscopy

REVISTA/JOURNAL: Chem. Eur. J. 2015, 21, 15369-15376

AUTORES/AUTHORS: E. Nuin, G. Sastre, U. Pischel, I. Andreu, M. A. Miranda
TITULO/TITLE: Configuration-Dependent Photoinduced Electron Transfer in Diastereomeric
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Publicaciones
Publications

Naphthalene-Amino-Naphthalene Triads
REVISTA/JOURNAL: Chem. Eur. J. 2015, 21, 12940-12946

AUTORES/AUTHORS: C.ParenteCarvalho, A. Norouzy, V. Ribeiro

TITULO/TITLE: Cucurbiturils as supramolecular inhibitors of DNA restriction by type Il
endonucleases

REVISTA/JOURNAL: Organic & biomolecular chemistry 2015,13, 2866-2869

AUTORES/AUTHORS: J. Andreasson, U. Pischel
TITULO/TITLE: Molecules with a sense of logic: a progress report
REVISTA/JOURNAL: Chemical Society Reviews 2015, 44, 1053-1069

AUTORES/AUTHORS: C. Parente Carvalho, Z. Dominguez, J. P. Da Silva
TITULO/TITLE: A supramolecular keypadlock
REVISTA/JOURNAL: Chemical Communications 2015, 51, 2698-2701

AUTORES/AUTHORS: R. Gallego, J. F. Arteaga, C. Valencia, J.M. Franco
TITULO/TITLE: Thickening properties of several NCO- functionalized cellulose derivatives
in castor oil

REVISTA/JOURNAL: Chemical Engineering Science 2015, 134, 260-268

AUTORES/AUTHORS: R.Gallego, J. F. Arteaga, C. Valencia

TITULO/TITLE: Gel-Like Dispersions of HMDI-Cross-Linked Lignocellulosic Materials in
Castor Oil: Toward Completely Renewable Lubricating Grease Formulations
REVISTA/JOURNAL: ACS Sustainable Chemistry & Engineering 2015, 3, 2130-2141

AUTORES/AUTHORS: M. A. Romero, J. A.Gonzélez-Delgado, J. F. Arteaga
TITULO/TITLE: Synthesis of Stilbene Derivatives: A Comparative Study of their Antioxidant
Activities

REVISTA/JOURNAL: Natural Product Communications 2015, 10, 1257-1262

AUTORES/AUTHORS: C. Prieto, J. A. Gonzélez Delgado, J. F. Arteaga, M. Jaraiz, J. L.
Lopez-Pérez, A. F. Barrero

TITULO/TITLE: Homocoupling versus reduction of radicals: an experimental and theoretical
study of Ti(lll)-mediated deoxygenation of activated alcohols

REVISTA/JOURNAL: Organic & Biomolecular Chemistry 2015, 13, 3462-3469

UNIDAD DE CONTAMINACION ATMOSFERICA

AUTORES/AUTHORS: D. Sanchez-Rodas, A. M. Sanchez de la Campa, L. Alsioufi
TITULO/TITLE: Analytical approaches for arsenic determination in air: A critical review
REVISTA/JOURNAL: Analytica Chimica Acta 2015, 898, 1-18

(e N P Y RPN e

CHEMCATCHEM

TATAL SIS

1] aaman
[ ra e
"=
WILEY wH :ﬂ E

Informe anual / Annual report 2015

15



Publicaciones
Publications

AUTORES/AUTHORS: A. M. Sénchez de la Campa, D. Sanchez-Rodas, Y. Gonzélez

Castanedo, Yolanda, J. De la Rosa

TITULO/TITLE: Geochemical anomalies of toxic elements and arsenic speciation in airborne
articles from Cu mining and smelting activities: Influence on air quality

REVISTA/JOURNAL: Journal of Hazardous Materials 2015,291, 18-27

AUTORES/AUTHORS: K.Caballero-Gallardo, A. Guerrero-Castilla, B. Johnson-Restrepo,
J. de la Rosa, J. Olivero-Verbel

TITULO/TITLE: Chemical and toxicological characterization of sediments along a Colombian
shoreline impacted by coal export terminals

REVISTA/JOURNAL: Chemosphere 2015, 138, 837-846

AUTORES/AUTHORS: R. Pérez-Lopez, J. M. Nieto, J. de la Rosa, J. P. Bolivar
TITULO/TITLE: Environmental tracers for elucidating the weathering process in a

hosphogypsum disposal site: Implications for restoration
REVISTA/JOURNAL: Journal of Hydrology 2015,529, 1313-1323

AUTORES/AUTHORS: X. Basagana, B. Jacquemin, A. Karanasiou, B. Ostro, X. Querol,
D. Agis, E. Alessandrini, J. Alguacil, B. Artinano, M. Catrambone,

J. de la Rosa, J. Diaz, A. Faustini, S. Ferrari, F. Forastiere, K. Katsouyanni,

C. Linares, C. Perrino, A. Ranzi, |. Ricciardelli, E. Samoli

TITULO/TITLE: Short-term effects of particulate matter constituents on daily hospitalizations
and mortality in five South-European cities

REVISTA/JOURNAL: Environment international 2015,75, 151-158

AUTORES/AUTHORS: M. B. Rivera, J. C. Fernandez-Caliani, M. |. Giraldez
TITULO/TITLE: Geoavailability of lithogenic trace elements of environmental concern and
supergene enrichment in soils of the Sierra de Aracena Natural Park (SW Spain)
REVISTA/JOURNAL: Geoderma 2015, 259, 164-173

AUTORES/AUTHORS: R. Ferndndez-Camacho, |. Brito Cabeza, J. Aroba,

F. Gomez-Bravo, S. Rodriguez, J. de la Rosa

TITULO/TITLE: Assessment of ultrafine particles and noise measurements using fuzzy logic
and data mining techniques

REVISTA/JOURNAL: Science of the Total Environment 2015, 512, 103-113

AUTORES/AUTHORS: Y. Gonzélez-Castanedo, D. Sdnchez-Rodas, A. M. Sanchez de la
Campa, M. Pandolfi, A. Alastuey, V. E. Cachorro, X. Querol,

J.D. de la Rosa

TITULO/TITLE: Arsenic species in atmospheric particulate matter as tracer of the air quality
of Donana Natural Park (SW Spain)

REVISTA/JOURNAL: Chemosphere 2015,119, 1296-1303

LABORATORIO DE SIMULACION MOLECULAR Y QUIMICA COMPUTACIONAL

AUTORES/AUTHORS: F. J. Martinez-Ruiz, A. |. Moreno-Ventas Bravo, F. J. Blas
TITULO/TITLE: Liquid-liquid interfacial properties of a symmetrical Lennard-Jones binary
mixture

REVISTA/JOURNAL: Journal of Chemical Physics 2015, 143, Article Number: 104706

AUTORES/AUTHORS: F. J. Martinez-Ruiz, F. J. Blas

TITULO/TITLE: Determination of interfacial tension of binary mixtures from perturbative
approaches

REVISTA/JOURNAL: Molecular Physics 2015,113, 1217-1227

AUTORES/AUTHORS: J. M. Miguez, M. M. Pineiro, J. Algaba, J.; B. Mendiboure, J. P. Torre,
F.J. Blas

TITULO/TITLE: Understanding the Phase Behavior of Tetrahydrofuran plus Carbon Dioxide,
plus Methane, and plus Water Binary Mixtures from the SAFT-VR Approach
REVISTA/JOURNAL: Journal of Physical Chemistry B 2015, 119, 14288-14302

AUTORES/AUTHORS: J. M. Miguez, M. M. Conde, J. P. Torre, F. J. Blas, M. M. Pineiro,

C. Vega

TITULO/TITLE: Molecular dynamics simulation of CO2 hydrates: Prediction of three phase
coexistence line

REVISTA/JOURNAL: Journal of Chemical Physics 2015, 142, Article Number: 124505

CHEMISTRY
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‘ Conferencias impartidas en Congresos y Reuniones Cientificas

Lectures at scientific meetings

LABORATORIO DE CATALISIS HOMOGENEA
HOMOGENEOUS CATALYSIS LABORATORY

CONFERENCIANTE/SPEAKER: P. J. Pérez.

TITULO/TITLE: Relative reactivity scale of alkanes from C-H bond functionalization reactions
TIPO DE CONFERENCIA/CONTRIBUTION: Conferencia invitada
CONGRESO/MEETING: 249th ACS Meeting

LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Denver (CO), USA

FECHA/DATE: Marzo 2015

CONFERENCIANTE/SPEAKER: P. J. Pérez.

TITULO/TITLE: Carbon-Nitrogen Bond Formation Reactions with Group 11-metal Based
Catalysts

TIPO DE CONFERENCIA/CONTRIBUTION: Conferencia invitada
CONGRESO/MEETING: OMCOS 18

LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Sitges (Barcelona)

FECHA/DATE: Julio 2015

CONFERENCIANTE/SPEAKER: P. J. Pérez.

TITULO/TITLE: (Metal)-Carbenes or Carbenoids: There is no question
TIPO DE CONFERENCIA/CONTRIBUTION: Conferencia invitada
CONGRESO/MEETING: 2nd Barluenga Lecture

LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Oviedo

FECHA/DATE: Octubre 2015

LABORATORIO DE SINTESIS Y FOTOQUIMICA ORGANICA
ORGANIC SYNTHESIS AND PHOTOCHEMISTRY LABORATORY

CONFERENCIANTE/SPEAKER: UwePischel, Julidn Vazquez, Patricia Remoén, Alexandra
I. Lazar, Roy N. Dsouza, Jesus F. Arteaga, Werner M. Nau

TITULO/TITLE: Anassay for quality binders to cucurbiturils

TIPO DE CONFERENCIA/CONTRIBUTION: Comunicacién Oral
CONGRESO/MEETING: COST CM1005 - Final Scientific Meeting

LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Praga (Rep. Checa)

FECHA/DATE: Febrero de 2015

CONFERENCIANTE/SPEAKER: Cétia Parente Carvalho, Zoe Dominguez, José Paulo Da
Silva, Uwe Pischel

TITULO/TITLE: A supramolecular keypadlock

TIPO DE CONFERENCIA/CONTRIBUTION: Presentacion Flash
CONGRESO/MEETING: COST CM1005 - Final Scientific Meeting

OMCOS18

Organometallic Chemistry
Dire Synthe

o ¥
= . 3

LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Praga (Rep. Checa)
FECHA/DATE: Febrero de 2015

CONFERENCIANTE/SPEAKER: Jesus F. Arteaga, Julidn Vézquez, Patricia Remodn, Roy N.
Dsouza, Alexandra |. Lazar, Werner M. Nau, Uwe Pischel

TITULO/TITLE: Anassay for quality binders to cucurbiturils

TIPO DE CONFERENCIA/CONTRIBUTION: Comunicacién Oral
CONGRESO/MEETING: VII Mediterranean Organic Chemistry Meeting (VI REQOMED)
LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Malaga

FECHA/DATE: Junio de 2015

CONFERENCIANTE/SPEAKER: Vania F. Pais, Maria M. Alcaide, Rocio Lépez-Rodriguez,
Daniel Collado, Francisco Néjera, Ezequiel Pérez-Inestrosa, Eleuterio Alvarez, José M.
Lassaletta, Rosario Férnandez, Abel Ros, Uwe Pischel

TITULO/TITLE: Strongly fluorescent organoboron N,C-chelates and application in
bioimaging

TIPO DE CONFERENCIA/CONTRIBUTION: Presentacién Flash
CONGRESO/MEETING: XXXV Bienal de la Real Sociedad Espafiola de Quimica
LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Corufia

FECHA/DATE: Julio de 2015

CONFERENCIANTE/SPEAKER: Uwe Pischel, Cétia Parente Carvalho, Zoe Dominguez,
José Paulo Da Silva

TITULO/TITLE: Cucurbituril host-guest chemistry for molecular information processing
TIPO DE CONFERENCIA/CONTRIBUTION: Comunicacién Oral
CONGRESO/MEETING: 4th International Conference on Cucurbituril Chemistry (ICCB)
LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Tianjin (China)

FECHA/DATE: Octubre de 2015
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. Conferencias impartidas en Congresos y Reuniones Cientificas

Lectures at scientific meetings

LABORATORIO DE CONTAMINACION ATMOSFERICA
ATMOSPHERIC POLLUTION LABORATORY

CONFERENCIANTE/SPEAKER: J.C. Fernandez-Caliani

TITULO/TITLE: Degradacién de suelos y estrategias de proteccién

TIPO DE CONFERENCIA/CONTRIBUTION: Comunicacién oral
CONGRESO/MEETING: Conferencia Dia Mundial de Medio Ambiente

LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Facultad Ciencias Experimentales, Huelva
FECHA/DATE: Junio 2015

CONFERENCIANTE/SPEAKER: J.C. Fernandez-Caliani

TITULO/TITLE: Suelos potencialmente contaminados por metales y metaloides pesados
en la provincia de Hueﬁ/a

TIPO DE CONFERENCIA/CONTRIBUTION: Comunicacién oral
CONGRESO/MEETING: Jornadas Técnicas sobre Suelos Contaminados

LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Facultad de Derecho, Huelva

FECHA/DATE: Junio 2015

CONFERENCIANTE/SPEAKER: L. Alsioufi, A.M. Sanchez de la Campa, R. Fernandez-

Camacho, D. Sanchez-Rodas

TITULO/TITLE: Especiacién de Sb en material particulado atmosférico (PM10) de Cérdoba
Granada

}II'IPO DE CONFERENCIA/CONTRIBUTION: Comunicacién oral

CONGRESO/MEETING: XXXV Reunién de la Sociedad Espafiola de Mineralogia

LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Huelva

FECHA/DATE: Junio 2015

CONFERENCIANTE/SPEAKER: A.M. Sanchez de la Campa, Y. Gonzalez-Castanedo, R.
Ferndndez-Camacho, J.C. Fernandez-Caliani, D.A. Sdnchez-Rodas, A. Romero, |. Gonzélez,
J.D. de la Rosa

TITULO/TITLE: Evaluacién del fondo geoquimico y contribucion de fuentes de PM10 en
el distrito minero de Riotinto

TIPO DE CONFERENCIA/CONTRIBUTION: Comunicacién oral
CONGRESO/MEETING: XXXV Reunién de la Sociedad Espafiola de Mineralogia
LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Huelva

FECHA/DATE: Junio 2015

CONFERENCIANTE/SPEAKER: J.D. de la Rosa, R. Pérez-Lépez, A.M. Sanchez de la
Campa, D. Sanchez-Rodas, J.C. Fernandez-Caliani, X. Querol

TITULO/TITLE: Evolucién quimica de lixiviados y caracterizacion del bandeado ritmico
de los residuos en depdsitos de fosfoyesos

TIPO DE CONFERENCIA/CONTRIBUTION: Comunicacién oral
CONGRESO/MEETING: XXXV Reunién de la Sociedad Espafiola de Mineralogia
LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Huelva

FECHA/DATE: Junio 2015

CONFERENCIANTE/SPEAKER: D. Sanchez-Rodas, L. Alsioufi, A. Sanchez de la Campa
TITULO/TITLE: Microwave assisted vs. ultrasound probe extraction for antimony speciation
in atmospheric particulate matter

TIPO DE CONFERENCIA/CONTRIBUTION: Comunicacién oral
CONGRESO/MEETING: 3rd International Workshop on antimony in the environment
LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Leipzig (Alemania)

FECHA/DATE: Octubre 2015

LABORATORIO DE SIMULACION MOLECULAR Y QUIMICA COMPUTACIONAL

AUTORES/AUTHORS: J. M. Miguez, C. Miqueu, B. Mendiboure, J. P. Torré, M. M. Pifieiro
y F. J. Blas

TITULO/TITLE Determination of the global phase behavior of THF + CH4, + CO2, and

H20O binary mixtures using the SAFT-VR approach
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. Conferencias impartidas en Congresos y Reuniones Cientificas

Lectures at scientific meetings

TIPO DE CONFERENCIA/CONTRIBUTION: Charla oral
CONGRESO/MEETING: 19th Symposium on Thermophysical Properties
LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Boulder (Colorado), USA
FECHA/DATE: Junio 2015

AUTORES/AUTHORS: J. M. Miguez, M. M. Conde, J. P. Torré, F. J. Blas, M. M. Pifieiro y
C. Vega

TITULO/TITLE: Estimation of the three phase coexisting line for carbon dioxide type |
hydrates using molecular dynamics

TIPO DE CONFERENCIA/CONTRIBUTION: Charla oral

CONGRESO/MEETING: 19th Symposium on Thermophysical Properties

LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Boulder (Colorado), USA

FECHA/DATE: Junio 2015

AUTORES/AUTHORS: J. M. Garrido, J. M. Miguez, F. J. Blas, M. M. Pifeiro, A. Mejia, y
H. Segura

T|'TUL%/TITLE: Effect of chain length on wetting transition at fluid interfaces of Lennard-
Jones chains mixtures

TIPO DE CONFERENCIA/CONTRIBUTION: Charla oral

CONGRESO/MEETING: 19th Symposium on Thermophysical Properties

LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Boulder (Colorado), USA

FECHA/DATE: Junio 2015

AUTORES/AUTHORS: F. J. Blas, F. L. Martinez-Ruiz, A. |. Moreno-Ventas Bravo y B.
Mendiboure

TITULO/TITLE: Effect of dispersive long-range corrections to the pressure tensor: vapor-
liquid interfacial properties of pure and mixtures of Lennard-Jones systems

TIPO DE CONFERENCIA/CONTRIBUTION: Charla oral

CONGRESO/MEETING: 19th Symposium on Thermophysical Properties

LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Boulder (Colorado), USA

FECHA/DATE: Junio, 2015

AUTORES/AUTHORS: J. M. Garrido, J. Algaba, A. |. Moreno-Ventas Bravo, J. M. Miguez,
A. Mejia, M. M. Pifieiro y F. J. Blas

TITULO/TITLE: Interfacial properties of tetrahydrofurane (THF) and their mixtures with
some compounds of industrial interest: atomistic and coarse grained molecular simulation
models

TIPO DE CONFERENCIA/CONTRIBUTION: Charla oral

CONGRESO/MEETING: 19th Symposium on Thermophysical Properties

LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Boulder (Colorado), USA

FECHA/DATE: Junio 2015

AUTORES/AUTHORS: J. M. Garrido, J. M. Miguez, F. J. Blas, A. Mejia, T. Lafitte, M. M.
Pifeiro

TITULO/TITLE: Characterization of the Global Phase Behaviour of Binary Mixtures: H2S
+ CH4, H2S + CO2 and CH4 + CO2 using the SAFT- Mie approach and molecular
simulations

TIPO DE CONFERENCIA/CONTRIBUTION: Charla oral

CONGRESO/MEETING: X Iberoamerican conference on phase equilibria and fluid
properties for process design

LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Alicante, Espafia

FECHA/DATE: Julio 2015

AUTORES/AUTHORS: J. M.Garrido, H. Segura, M. M. Pifeiro, F. J. Blas, E. A. Mdller, A.
Mejia

TITULO/TITLE: Universal scaling behavior of short flexible Mie n-6 chains: A simple and
accurate correlation for the influence parameter

TIPO DE CONFERENCIA/CONTRIBUTION: Charla oral

CONGRESO/MEETING: Thermodynamics 2015

LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Copenhagen, Denmark

FECHA/DATE: Septiembre 2015

AUTORES/AUTHORS: C. Bonoiu, I. Moreno-Ventas Bravo, M. Bacedoni, F. J. Blas, |. Ruiz
Oria, F. Jiménez, and G. Rios Ransanz

TITULO/TITLE: Copper Slag-Matte Decantation Studies

TIPO DE CONFERENCIA/CONTRIBUTION: Charla oral y péster
CONGRESO/MEETING: Iberian COMSOL Multiphysics CONFERENCE

LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Universidad de Mélaga

FECHA/DATE: Junio 2015
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. Contribuciones a Congresos y Reuniones Cientificas en forma de péster

Comunications at Scientific Meetings (posters)

LABORATORIO DE CATALISIS HOMOGENEA
HOMOGENEOUS CATALYSIS LABORATORY

AUTORES/AUTHORS: R. Gava, A. Olmos Vergé, B. Noverges, D. Rodriguez Enrique, K.
Jacob, T. Varea, A. R. Caballero Bevia, M. Etienne, G. Asensio, P. J. Pérez Romero.
TITULO/TITLE: Study of c-h bond functionalization by competition reactions, to obtain
a relative reactivity scale of alkanes

TIPO DE PARTICIPACION/CONTRIBUCION: Oral

CONGRESO/MEETING: XXXV Reunién Bienal de la Real Sociedad Espafiola de Quimica
LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: A Corufia

FECHA/DATE: Julio de 2015

AUTORES/AUTHORS: M. Alvarez Martinez, J. Urbano Baena, E. Alvarez Gonzalez, P. J.
Pérez Romero.

TITULO/TITLE: Posible formacion de Formiato a Partir de la Funcionalizaciéon de CO2
Empleando un Complejo de Cobre

TIPO DE PARTICIPACION/CONTRIBUCION: Oral

CONGRESO/MEETING: XXXV Reunién Bienal de la Real Sociedad Espafiola de Quimica
LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: A Corufia

FECHA/DATE: Julio de 2015

AUTORES/AUTHORS: M. A. Prieto Céardenas, M. Delgado Rebollo, P. J. Pérez Romero
TITULO/TITLE: Catalytic functionalization of indoles by copper- mediated carbene transfer
TIPO DE PARTICIPACION/CONTRIBUCION: Oral

CONGRESO/MEETING: 7th Spanish Portuguese Japanese Organic Chemistry Symposium
LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Sevilla

FECHA/DATE: Junio de 2015

AUTORES/AUTHORS: D. Rodriguez Enrique, M. Rojas-quintero, A. Olmos Vergé, P. J.
Pérez Romero

TITULO/TITLE: Sintesis de nuevos ligandostripodales con uso potencial en catélisis
TIPO DE PARTICIPACION/CONTRIBUCION: Oral

CONGRESO/MEETING: XXXV Reunién Bienal de la Real Sociedad Espafiola de Quimica
LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: A Corufia

FECHA/DATE: Julio de 2015

AUTORES/AUTHORS: T. Rodriguez Belderrain, A. Pereira Pérez, J. M. Mufioz Molina, K.
Meyer, P. J. Pérez Romero

TITULO/TITLE: Copper Complexes Bearing N-Anchored TetradentateTris-Carbene Ligands
(TIMENR) as Catalyst in ATRA Reactions

TIPO DE PARTICIPACION/CONTRIBUCION: Oral

CONGRESO/MEETING: 18th IUPAC International Symposium on Organometallic Chemistry
Directed Towards Organic Synthesis

LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Sitges-Barcelona

FECHA/DATE: Junio-Julio de 2015

LABORATORIO DE SINTESIS Y FOTOQUIMICA ORGANICA
ORGANIC SYNTHESIS AND PHOTOCHEMISTRY LABORATORY

CONFERENCIANTE/SPEAKER: Cétia Parente Carvalho, Zoe Dominguez, José Paulo Da
Silva, UwePischel

TITULO/TITLE: A reversiblyphotoswitchable supramolecular complex

TIPO DE CONFERENCIA/CONTRIBUTION: Poster

CONGRESO/MEETING: VII MediterraneanOrganicChemistry Meeting (VIl REQOMED)
LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Malaga

FECHA/DATE: Junio de 2015

UNIDAD DE CONTAMINACION ATMOSFERICA

AUTORES/AUTHORS: C. Barba-Brioso, J. Delgado, J.C. Ferndndez-Caliani, E. Galan, A.
Miras

TITULO/TITLE: Role of iron oxy-hydroxides on metal retention in salt marsh soils of the
Domingo Rubio coastal wetland (SW Spain)

TIPO DE PARTICIPACION/CONTRIBUTION: Péster

CONGRESO/MEETING: International Conference on Clay Science and Technology
(EUROCLAY 2015) ]

LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Edimburgo (Reino Unido),

FECHA/DATE: Julio 2015

AUTORES/AUTHORS: J.C. Fernandez-Caliani, M.B. Rivera, M.I. Giraldez

TITULO/TITLE: Alteracién supergénica de las mineralizaciones Pb-Zn-(Ag) de la Sierra de
Aracena (Huelva). Implicaciones edafogeoquimicas

TIPO DE PARTICIPACION/CONTRIBUTION: Poster

CONGRESO/MEETING: XXXV Reunién de la Sociedad Espafiola de Mineralogia

LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Huelva (Espafia)

FECHA/DATE: Junio 2015
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Comunications at Scientific Meetings (posters)

AUTORES/AUTHORS: M. Bacedoni, |. Moreno-Ventas, J.C. Ferndndez-Caliani, . Ruiz, F.
Jiménez, G. Rios

TITULO/TITLE: Copper flash smelting: Balance de proceso

TIPO DE PARTICIPACION/CONTRIBUTION: Péster

CONGRESO/MEETING: XXXV Reunién de la Sociedad Espafiola de Mineralogia
LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Huelva (Espafia)

FECHA/DATE: Junio 2015

AUTORES/AUTHORS: |. Moreno-Ventas, J.C. Ferndndez-Caliani, M. Bacedoni, . Ruiz, F.
Jiménez, G. Rios

TITULO/TITLE: Andlisis textural de las acreciones formadas en la salida de gases del horno
flash en los procesos pirometaltrgicos del cobre

TIPO DE PARTICIPACION/CONTRIBUTION: Poster

CONGRESO/MEETING: XXXV Reunién de la Sociedad Espafola de Mineralogia

LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Huelva (Espafa)

FECHA/DATE: Junio 2015

AUTORES/AUTHORS: M.B. Rivera, M.I. Giraldez, J.C. Ferndndez-Caliani

TITULO/TITLE: Papel de la vermiculita en la formacion de depdsitos supergénicos de zinc
TIPO DE PARTICIPACION/CONTRIBUTION: Poster

CONGRESO/MEETING: XXIV Reunién de la Sociedad Espafiola de Arcillas

LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Sevilla (Espana)

FECHA/DATE: Noviembre 2015

LABORATORIO DE SIMULACION MOLECULAR Y QUIMICA COMPUTACIONAL

AUTORES/AUTHORS: M.Bacedoni-Morales, |. Moreno-Ventas Bravo, J.C. Ferndndez-Caliani,
I. Ruiz Oria, F. J. Blas, G. Rios Ransanz

TITULO/TITLE: Copper Flash Smelting: Balance de proceso

TIPO DE CONFERENCIA/CONTRIBUTION: Péster

CONGRESO/MEETING: Sociedad Espafola de Mineralogia (SEM)

LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Universidad de Huelva

FECHA/DATE: Junio-julio 2015

AUTORES/AUTHORS: |. Moreno-Ventas Bravo, J.C. Fernandez Caliani, M.Bacedoni Morales,
I. Ruiz Oria, F. J. Blas, G. Rios Ransanz

TITULO/TITLE: Andlisis textural de las acreciones formadas en la salida de gases del Horno
Flash en los procesos pirometalurgicos del Cu.

Contribuciones a Congresos y Reuniones Cientificas en forma de péster

TIPO DE CONFERENCIA/CONTRIBUTION: Poster
CONGRESO/MEETING: Sociedad Espafiola de Mineralogia (SEM)
LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Universidad de Huelva
FECHA/DATE: Junio-julio 2015

AUTORES/AUTHORS: Cristian Bontoiu, M. Bacedoni-Morales, |. Moreno-Ventas Bravo, .
Ruiz Oria, F. Jiménez, G. Rios Ransanz

TITULO/TITLE: Design of a slag Sampler

TIPO DE CONFERENCIA/CONTRIBUTION: Péster

CONGRESO/MEETING: Sociedad Espafiola de Mineralogia (SEM)

LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Universidad de Huelva

FECHA/DATE: Junio-julio 2015

——
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Conferencias y Seminarios impartidos en Centros de Investigacion
Lectures at Universities or Research Centers

CONFERENCIANTE/SPEAKER: P. J. Pérez.

TITULO/TITLE: Los hidrocarburos como materia prima: reacciones quimicas sencillas, problemas
realmente complejos

INSTITUCION/INSTITUTION: Real Academia de Ciencias Exactas, Fisicas y Naturales — Reunién
anual conjunta Numerarios-Correspondientes

FECHA/DATE: 20 de Junio de 2015

CONFERENCIANTE/SPEAKER: P. J. Pérez.

TIULO/TITLE: Our wonder years with Brook: early 90s: From then to now
INSTITUCION/INSTITUTION: University of North Carolina, Chapel Hill
ANFITRION/HOST: Prof. Maurice Brookhart

FECHA/DATE: 20 de Junio de 2015

CONFERENCIANTE/SPEAKER: J.C. Fernandez-Caliani

TITULO/TITLE: Degradacién de suelos y estrategias de proteccién
INSTITUCION/INSTITUTION Institute of Marine Sciences CSIC, Barcelona
ANFITRION/HOST: X. Querol

FECHA/DATE: Abril 2015

CONFERENCIANTE/SPEAKER: Felipe J. Blas

TITULO/TITLE: Examination of pertubrative Monte Carlo Methodologies for determining fluid-
fluid surface tension of model and real systems.

INSTITUCION/INSTITUTION: Escuela Técnica Superior de Ingenieria Quimica (ETSEQ), Tarragona.
FECHA/DATE: 15 de mayo de 2015.
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Tesis Doctorales defendidas

Ph. D. Thesis

Propiedades interfaciales y equilibrio de fase
de mezelas fuidas mediante
simulacitén Monte Carlo

A. TESIS DOCTORALES
Ph. D. THESIS

TITULO/TITLE: "Estudio de sistemas cataliticos basados en cobre para reacciones de

transferencia de grupos carbeno y de adicién radicalaria”
DOCTORANDA/Ph. D. STUDENT: Ana Pereira
DIRECTORES/SUPERVISORS: Tomas R. Belderrain y Pedro J. Pérez
UNIVERSIDAD/UNIVERSITY: Huelva

FACULTAD/FACULTY: Ciencias Experimentales

FECHA/DATE: 3 de junio de 2015

CALIFICACION/GRADE: Sobresaliente Cum laude

TITULO/TITLE: "Propiedades interfaciales y equilibrio de fase de mezclas fluidas mediante

simulacién Monte Carlo”

DOCTORANDO/Ph. D. STUDENT: Francisco José Martinez Ruiz.
DIRECTOR/SUPERVISOR: Felipe Jiménez Blas
UNIVERSIDAD/UNIVERSITY: Huelva

FACULTAD/FACULTY: Ciencias Experimentales

FECHA/DATE: 30 de noviembre de 2015
CALIFICACION/GRADE: Sobresaliente Cum laude

TITULO/TITLE: “Supramolecular cucurbituril complexes for applications in
biorelevant contexts”

DOCTORANDO/Ph. D. STUDENT: Cétia Carvalho
DIRECTOR/SUPERVISOR: UwePischel

UNIVERSIDAD/UNIVERSITY: Huelva

FACULTAD/FACULTY: Ciencias Experimentales

FECHA/DATE: 21 de diciembre de 2015

CALIFICACION/GRADE: Sobresaliente Cum laude
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Tesis Doctorales defendidas
Ph. D. Thesis
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Libros.
Capitulos de libros.
Premios.
Trabajo Fin de Master.

Books.
Book chapters.
Awards.
Master Thesis.
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Books. Book chapters. Awards. Master Thesis.

LIBROS

TITULO: Advances in Organometallic Chemistry vol 63
EDITOR: Pedro J. Pérez
ISBN: 978-0-12-802269-6

TiTULO: Advances in Organometallic Chemistry vol 64
EDITOR: Pedro J. Pérez
ISBN: 978-0-12-802940-4

CAPITULOS DE LIBROS

AUTORES: M. M. Diaz-Requejo , P. J. Pérez

TiITULO: {Hydrotris(3-(2,4,6-trimethylphenyl))pyrazolylborate}copper, TpMsCu
CAPITULO DEL LIBRO: Electronic Encyclopedia of Reagents for Organic Synthesis doi
10.1002/047084289X.rn00686

Second revised edition 2015

AUTORES: M. M. Diaz-Requejo, P. J. Pérez

TiITULO: (acetonitrile){Hydrotris(3,4,5-tribromo)pyrazolylborate}copper, TpBr3Cu(NCMe)
CAPITULO DEL LIBRO: Electronic Encyclopedia of Reagents for Organic Synthesis doi
10.1002/047084289X.rn00685

Second revised edition 2015

TRABAJO FIN DE MASTER

TITULO: Evolucién geoquimica de material particulado atmosférico inferior a 10 um (PM10)
en el distrito minero de Riotinto

ESTUDIANTE: Ana Virginia Fuenmayor Valero

TUTORES: J. de la Rosa Diaz

MASTER: Geologia y Gestién Ambiental de los Recursos Minerales

FECHA: Diciembre 2015

CALIFICACION: Notable

TITULO: El CO2 acumulado en el lago de la corta Guadiana de la mina Herrerias
ESTUDIANTE: T. Cristian

TUTORES: J. de la Rosa Diaz, J. Suarez Suérez

MASTER: Tecnologia Ambiental

FECHA: Diciembre 2015

CALIFICACION: Sobresaliente

Libros. Capitulos de libros. Premios. Trabajo Fin de Master.

TRABAJO FIN DE GRADO

TITULO: Determinacién de metales en polvo urbano mediante aplicaciones de esquemas
de extraccién secuenciales

ESTUDIANTE: Marta Gallego Chincoa

TUTOR: D, Sanchez-Rodas y J. de la Rosa Diaz

TITULACION: Quimica

CENTRO: Facultad Ciencias Experimentales

FECHA: Marzo 2015

CALIFICACION: Sobresaliente

TITULO: Especies de arsénico en material biolégico. Comparativa de metodologia analitica
y aplicacién a muestras alimenticias

ESTUDIANTE: Verdnica da Silva Andreu

TUTOR: D, Sanchez-Rodas Navarro

TITULACION: I. Quimica Industrial

CENTRO: Facultad Ciencias Experimentales

FECHA: Diciembre 2015

CALIFICACION: Sobresaliente

EMCYCLOPEDIA OF
REAGEMTS FOR
DRGAMIC

SYMTHESIS
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Proyectos / Contratos

Projects / Contracts
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Proyectos / Contratos
Projects / Contracts

PROYECTOS/CONTRATOS
LABORATORIO DECATALISIS HOMOGENEA

TITULO DE L CONTRATO/PROYECTO: Valorizacién de materias primas asequibles: desarrollo
de sistemas basados en metales para la activacion y funcionalizacién de diéxido de carbono,
hidrocarburos y dinitrogeno,

EMPRESA/ADMINISTRACION FINANCIADORA: Direccidon General de Investigacion
DURACION: 1.095 dias, a partir del 01/01/2015

INVESTIGADOR/ES RESPONSABLE/ES: Pedro J. Pérez Romero, Tomés Rodriguez Belderrain
NUMERO DE INVESTIGADORES/AS PARTICIPANTES: 8

PRECIO TOTAL DEL PROYECTO: 343.640 euros

TITULODEL CONTRATO/PROYECTO: Oxidacién Catalitica Biomimética de Metano a
Metanol

EMPRESA/ADMINISTRACION FINANCIADORA: Direccion General de Investigacion
DURACION: 1.095 dfas, a partir del 01/01/2015

INVESTIGADOR RESPONSABLE: Pedro J. Pérez Romero

NUMERO DE INVESTIGADORES/AS PARTICIPANTES: 4

PRECIO TOTAL DEL PROYECTO: 67.760 euros

TITULO DEL CONTRATO/PROYECTO: Desarrollo de sistemas cataliticos para la
funcionalizaciéon de metano y otros alcanos ligeros

ADMINISTRACION FINANCIADORA: Junta de Andalucia

ENTIDADES PARTICIPANTES: Univ. Huelva

DURACION: desde 01/07/2014 hasta: 30/6/2017

INVESTIGADOR RESPONSABLE: Ana Caballero Bevia

NUMERO DE INVESTIGADORES PARTICIPANTES: 5

PRECIO TOTAL DEL PROYECTO: 100.000 euros

TITULO DEL CONTRATO/PROYECTO: Desarrollo de un proceso catalitico heterogéneo
ara la oxidacién directa de benceno a fenol.

TIPO DE CONTRATO: LOU 68/83

EMPRESA/ADMINISTRACION FINANCIADORA: CEPSA

ENTIDADES PARTICIPANTES: Univ. Huelva

DURACION: desde 01/06/2014 hasta 30/11/2015

INVESTIGADOR RESPONSABLE: Pedro J. Pérez Romero

NUMERO DE INVESTIGADORES PARTICIPANTES: 2

PRECIO TOTAL DEL PROYECTO: 60.770 euros + IVA (21%)

UNIDAD DE CONTAMINACION ATMOSFERICA

TiTULO DEL CONTRATO/PROYECTO: Estudio anual de especiacién de arsénico, antimonio
y hierro en electrolito de refineria de cobre

EMPRESA/ADMINISTRACION FINANCIADORA: Atlantic Copper SLU

ENTIDADES PARTICIPANTES: Universidad de Huelva

DURACION: Enero-diciembre 2015

INVESTIGADOR RESPONSABLE: D. Sanchez-Rodas Navarro

NUMERO DE INVESTIGADORES PARTICIPANTES: 1

PRECIO TOTAL DEL PROYECTO: 12.100 euros

TITULO DEL CONTRATO/PROYECTO: Especiacién de Sb y Fe para las muestras de las
pruebas realizadas con resinas de intercambio iénico para eliminacién de Sb y Bi del
electrolito ]

EMPRESA/ADMINISTRACION FINANCIADORA: Atlantic Copper SLU

ENTIDADES PARTICIPANTES: Universidad de Huelva

DURACION: Octubre-noviembre 2015

INVESTIGADOR RESPONSABLE: D. Sanchez-Rodas Navarro

NUMERO DE INVESTIGADORES PARTICIPANTES: 1

PRECIO TOTAL DEL PROYECTO: 2.904 euros

TITULO DEL CONTRATO/PROYECTO: Estudios de vigilancia y prondstico del impacto de
aerosoles atmosféricos en mina Cobre Las Cruces afio 2015
EMPRESA/ADMINISTRACION FINANCIADORA: Fundacién Migres

ENTIDADES PARTICIPANTES: Universidad de Huelva

DURACION: Marzo-diciembre 2015

INVESTIGADOR RESPONSABLE: D. Sanchez-Rodas Navarro

NUMERO DE INVESTIGADORES PARTICIPANTES: 3

PRECIO TOTAL DEL PROYECTO: 20.304 euros

TITULO DEL CONTRATO/PROYECTO: Aislamiento de hongos a partir de material particulado
atmosférico

EMPRESA/ADMINISTRACION FINANCIADORA: Abengoa

ENTIDADES PARTICIPANTES: Universidad de Huelva

DURACION: Marzo-diciembre 2015

INVESTIGADOR RESPONSABLE: Ana Maria Sanchez de la Campa Verdona

NUMERO DE INVESTIGADORES PARTICIPANTES: 3

PRECIO TOTAL DEL PROYECTO: 40.000 euros + IVA
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TITULO DEL CONTRATO/PROYECTO: Estudio de la contaminacién atmosférica por material
particulado en la Comunidad Auténoma de Andalucia para el primer cuatrimestre del afio
2015

EMPRESA/ADMINISTRACION FINANCIADORA: Consejeria de Medio Ambiente
ENTIDADES PARTICIPANTES: Universidad de Huelva

DURACION: Septiembre-diciembre 2015

INVESTIGADOR RESPONSABLE: Ana Maria Sanchez de la Campa Verdona

NUMERO DE INVESTIGADORES PARTICIPANTES: 3

PRECIO TOTAL DEL PROYECTO: 17.980 euros + IVA

TITULO DEL CONTRATO/PROYECTO: Caracterizacién quimica de metales en el material
particulado atmosférico de Andalucia (Ref NET 340696)

EMPRESA/ADMINISTRACION FINANCIADORA: Agencia del Medio Ambiente y Agua de
Andalucia (AMAyA)

ENTIDADES PARTICIPANTES: Universidad de Huelva

DURACION: Octubre-diciembre 2015

INVESTIGADOR RESPONSABLE: Ana Maria Sanchez de la Campa Verdona

NUMERO DE INVESTIGADORES PARTICIPANTES: 3

PRECIO TOTAL DEL PROYECTO: 41.900 euros + IVA

TiTULO DEL CONTRATO/PROYECTO: Safeand Green Port
EMPRESA/ADMINISTRACION FINANCIADORA: GTD Sistemas de Informacién, S.A.U.
ENTIDADES PARTICIPANTES: Universidad de Huelva

DURACION: Agosto-diciembre 2015

INVESTIGADOR RESPONSABLE: J. de la Rosa Diaz

NUMERO DE INVESTIGADORES PARTICIPANTES: 3

PRECIO TOTAL DEL PROYECTO: 86.300 euros + IVA

SINTESIS Y FOTOQUIMICA ORGANICA

TITULO DEL CONTRATO/PROYECTO: Procesamiento Molecular de Informacién - Desarrollo
de Sondas Fluorescentes "Inteligentes" para Aplicaciones Biomédicas (P12-FQM-2140)
EMPRESA/ADMINISTRACION FINANCIADORA: Junta de Andalucia

ENTIDADES PARTICIPANTES: Universidad de Huelva, Universidad de Mélaga
DURACION: desde 26/02/2014 hasta 25/02/2018

INVESTIGADOR RESPONSABLE: Uwe Pischel

PRECIO TOTAL DEL PROYECTO: 169.669 euros

TITULO DEL CONTRATO/PROYECTO: Disefio y caracterizacién de nuevos fluoréforos
conteniendo boro y sus aplicaciones (CTQ2014-54729-C2-1-P)
EMPRESA/ADMINISTRACION FINANCIADORA: Ministerio de Economia y Competitividad
(MINECO)

ENTIDADES PARTICIPANTES: Universidad de Huelva

DURACION: desde: 01/01/2015 hasta: 31/12/2017

INVESTIGADOR RESPONSABLE: Uwe Pischel

PRECIO TOTAL DEL PROYECTO: 88.330 euros

4
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Programa de Seminarios
y Conferencias

Research Seminars
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CONFERENCIANTE/SPEAKER:

Prof. Francisco Javier de la Mata.

INSTITUCION/INSTITUTION:

Universidad de Alcala de Henares.

TITULO/TITLE: "Nanosistemas
dendriticos de estructura
carbosilano. Una plataforma

Programa de Seminarios y Conferencias
Research Seminars

#
9)

CONFERENCIANTE/SPEAKER:
Dr. Pedro M. P. Gois.
INSTITUCION/INSTITUTION:
Universidad de Lisboa.
TITULO/TITLE: "Exploring
Boronic Acids as a Construction
Tool in Chemical Biology".

CONFERENCIANTE/SPEAKER:
Prof. José Manuel Gonzélez Diaz.
INSTITUCION/INSTITUTION:
Universidad de Oviedo.
TITULO/TITLE: "Reacciones de
formacién de enlaces C-C por

activacion catalitica de enlaces pi".

sintética para usos biomédicos". FECHA/DATE: 2/6/2015

FECHA/DATE: 17/4/2015
FECHA/DATE: 10/2/2015 \

(

CONFERENCIANTE/SPEAKER:
Prof. Manuel Martinez Pifieiro.
INSTITUCION/INSTITUTION:
Universidad de Vigo.
TITULO/TITLE: "Modelizacién
molecular de hidratos de gas:
comparacién de distintas
aproximaciones".
FECHA/DATE: 1/12/2015

CONFERENCIANTE/SPEAKER: Prof.
Rafael Torronteras Santiago.
INSTITUCION/INSTITUTION:
Universidad de Huelva.
TITULO/TITLE: "Los mecanismos
celulares antioxidantes. Estudios en

modelos vegetales y animales”.
FECHA/DATE: 4/12/2015
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