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Carta del director
Letter from director

Tomas Rodriguez Belderrain

En mi segundo afio como director del CIQSO, me complace
presentar la memoria de 2017 donde se recogen los resultados
de la actividad investigadora, formadora y divulgativa de
nuestro centro. Hay que destacar, una vez mas, el nimero
de publicaciones cientificas de una calidad contrastada, los
proyectos desarrollados, y otros indicadores de excelencia
que se muestran en este documento. Pero ello no debe ser
objeto de autocomplacencia, ya que lo que realmente justifica
el retorno a la sociedad de los recursos publicos recibidos
por el CIQSO, y por los Grupos que E) integran, es la
consecucion de nuevos retos y avances en nuestras
investigaciones y en el desarrollo y crecimiento de nuestro
Centro.

En este afan por mejorar, hay que sefialar que se presenté
la solicitud y la Memoria de Actividades del CIQSO,
correspondiente al periodo 2010-2016, a la Convocatoria de
Verificacién de Centros de Investigacién promovida por el
Vicerrectorado de Investigacion y Politica Cientifica de la
Universidad de Huelva (UHU). La evaluacion externa fue
llevada a cabo por la Direccién de Evaluacién y Acreditacion
de la Junta de Andalucia (DEVA), la cual emitié un informe
positivo sobre la base de la calidad cientifica de la propuesta.
En la misma convocatoria, nuestro Centro y el Centro de
Investigacién en Tecnologias de Productos y Procesos
Quimicos (Pro2Tecs), que desarrollan trabajos
complementarios, solicitaron la creacién del Instituto
Universitario de Quimica Bésica y Aplicada (INQUBA). La
unién de ambos Centros, que no perderian sus identidades,
favorecerd el establecimiento de sinergias entre ellos, y les
permitiria solicitar financiacion dentro del programa de
Unidades Marfa de Maeztu. Esta peticion recibié también la
valoracién positiva por parte de la DEVA. El siguiente paso
serd la solicitud de aprobacién de creacién del INQUBA por
parte de la UHU a la Junta de Andalucia.

Por otro lado, atendiendo a lo recogido en el Reglamento
de Funcionamiento del CIQSO, se aprobé la composicion
del Comité Externo de Evaluacién del Centro (CEE). Dicho
Comité estd compuesto por investigadores de reconocido
prestigio: el Prof. D. Antonio M. Echavarren (Instituto Catalan
de Investigacion Quimica, Tarragona), la Profa. D? Julia Pérez
Prieto (Instituto de Ciencia Molecular de la Universidad de
Valencia), el Prof. D. Enrique Lomba Garcia (Instituto de

Quimica Fisica Rocasolano (CSIC), Madrid), el Prof. D. Juan
Luis Ramos Martin (Estacion Experimental del Zaidin (CSIC),
Granada) y la Profa. D* Soledad Rubio Bravo (Dpto. de
Quimica Analitica de la Universidad de Coérdoba y
Responsables de Area de la DEVA). En el mes de febrero el
CEE visité el Centro de Investigacién y se reunié con el
Consejo de Direccién, con el fin de llevar a cabo una puesta
en comun sobre los aspectos relativos a la Evaluacién,
haciendo uso para ello de la Memoria del CIQSO (2010-
2016). Segun el informe remitido por el CEE en el mes de
junio, el Consejo de Direccion del CIQSO ha elaborado una
Propuesta de Mejora que a su vez se ha enviado al Vicerrector
de Investigacion y Transferencia.

En cuanto al aspecto de la divulgacion cientifica, hay que
resaltar que un afio mas el ciclo de seminarios del CIQSO ha
permitido la interaccién de los miembros de nuestro Centro
con una destacada seleccién de investigadores, algunos de
ellos extranjeros, que a su vez han podido conocer las
instalaciones del CIQSO y los grupos de investigacién que
lo forman. Estos seminarios suponen una importante fuente
de formacién y de conocimiento, convirtiéndose en una de
las facetas distintivas de nuestro Centro de Investigacion.
Un aspecto positivo que parece despejarse en el futuro
cercano es la estabilizacién y promocién de nuestros
investigadores. De hecho, dos de nuestros compafieros, la
Profa. M. Mar Diaz Requejo y el Prof. Felipe Jiménez Blas
han conseguido la plaza de Catedratico este afio. Querria
trasladarles mi mas sincera enhorabuena desde estas lineas.
Asimismo, en un corto periodo de tiempo varios compareros
nuestros podrian conseguir plazas estables de Profesores
Titulares de Universidad, demostrando asi el alto nivel de
competitividad que tienen los cientificos de nuestro Centro.
No obstante, el reto més importante que sigue afrontando
el CIQSO es el crecimiento en capital humano, tanto a través
de contratos de jévenes investigadores como de personal
técnico y de administracion, lo que es esencial a la hora de
aumentar la productividad y la calidad cientificas de las
diferentes lineas de investigacion.

Para concluir, me gustaria sefialar que, a pesar de los desafios
mencionados, no me cabe la menor duda de que seguiremos
trabajando con las mismas energias de estos afios con el
objetivo de cumplir las metas fijadas.
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Carta del director
Letter from director

Into my second year as Head of the CIQSO, | am pleased to
present the 2017 Annual Report, which reflects the research
findings and the dissemination of the results. As in previous
years, this document shows the number of high-quality
scientific publications, the projects developed, and other
excellence indicators. But there is no room for complacency,
since the achievement of new challenges and advances in
our research and our Center facilities is what actually justifies
the return to society of the public financial support received
by the CIQSO and its groups.

In the effort to improve, our Center applied, with an Activity
Report of the CIQSO during the period 2010-2016 included,
to the Call for Verification of Research Centers of the University
of Huelva (UHU) promoted by the Vice-Rectorate for Research
and Scientific Policy. This application received an external
positive evaluation carried out by the Evaluation and
Accreditation Department of the Regional Government of
Andalucia (DEVA). Additionally, the CIQSO and the Research
Center on Products and Chemical Processes (Pro2Tecs) applied
for the creation of the University Institute of Basic and Applied
Chemistry (INQUBA), which was also positively valued Ey the
DEVA. The union of both Centers will help to establish
synergies between them, and could help to access to the
support and funding instruments offered by the Spanish
Government as the Units of Maria de Maeztu Program. The
UHU will send the application for the creation of INQUBA to
the Junta de Andalucia in the near future.

On the other hand, the composition of the External Evaluation
Committee of the Center (CEE) was approved according to
the Internal CIQSO Regulations. This Committee consists of
five eminent researchers: Prof. Antonio M. Echavarren (Catalan
Institute of Chemical Research, ICIQ, Tarragona), Prof. Julia
Pérez Prieto (Institute of Molecular Science of the University
of Valencia), Prof. Enrique Lomba Garcia (Institute of Physical
Chemistry Rocasolano (CSIC), Madrid), Prof. Juan Luis Ramos
Martin (Experimental Station of the Zaidin (CSIC), Granada)
and Prof. Soledad Rubio Bravo (Department of Analytical
Chemistry of the University of Cérdoba and DEVA Area
Officers). In February, in order to carry out an exploration on
the aspects related to their Evaluation, the CEE visited our
Center and had a meeting with the Governing Board. On the

basis of the CEE Report submitted in June, the Governing
Board has made an Improvement Proposal which was sent
to the Vice-Rector for Research and Transfer.

Regarding to scientific dissemination, once again, the CIQSO
Seminars Programme has allowed the interaction between
the members of our Center with an outstanding selection of
researchers, some of them foreigners, who have known the
facilities and the research groups of the CIQSO. These
seminars are an important source of training and knowledge,
becoming one of the distinctive facets of our research center.
One situation seems to be in the right direction is the
stabilization and promotion of the researchers of our Center
in the near future. In fact, two of our colleagues, Prof. M. Mar
Diaz Requejo and Prof. Felipe Jiménez Blas have become
Full Professor this year. In writing these lines | want to express
to them my sincere congratulations. Likewise, several CIQSO
members could get their Lecturers positions soon, as a proof
of the high level of competitiveness of our Center researchers.
However, the main challenge that the CIQSO continues to
face is the growth in human resources through young
researcher contracts, technicians and administration staff,
which are essential for increasing the scientific productivity
and the quality indicators of the different research lines.
In conclusion, | would like to point out that, despite the
challenges mentioned above, | have no doubt that we will
keep working with the same spirit and determination to
achieve our future goals.
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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.

Informe anual / Annual report 2017

7



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, valFt)Je-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 expanding the scope from ATRA to ATRP reactions.
Coupling reactions of ary|oha|ides 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 Investiga
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 croméforos tipicamente fluorescentes en arquitecturas
moleculares (p. ej., con fotocromos o unidades receptoras adecuadas), en sistemas
supramoleculares anfitrién ~huésped con macrociclos o con nano-objetos (p. ej., 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.

Informe anual / Annual report 2017
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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 %Jantify 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.

Informe anual / Annual report 2017
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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. Determinacion de propiedades interfaciales mediante Teorfa 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 simulaciéon 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 agplication of the Statistical Associating Fluid Theory or SAFT for
predicting phase equilibria.

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.

QEpEnIs”
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Personal adscrito al Centro en 2017
Directory

Personal Investigador

Pérez Romero, Pedro J.
Rodriguez Belderrain, Tomas
Diaz Requejo, M. Mar
Caballero Bevia, Ana R.
Prieto Cardenas, Auxiliadora
Mufioz Molina, José M?
Olmos Vergé, Andrea
Carreras Pérez-Aradros, Javier
Romero Fructos-Vazquez, M.
Mairena Jiménez, Miguel A.
Gonzélez Rull, Silvia

Gava, Riccardo

Alvarez Martinez, Maria
Ramirez Rodriguez, Manuel
Moreno Rodriguez, Anabel
Pizarro Javier, Juan D.

De la Rosa Diaz, Jesus

S. de la Campa, Ana M®
Sanchez-Rodas Navarro, D.
Marquez Martinez, Gonzalo
Fernandez Caliani, Juan Carlos
Torres Sanchez, Raquel
Esquinas Gémez, Noemi
Pischel, Uwe

Fernandez Arteaga, Jesus
Pais, Vania

Remon Ruiz, Patricia
Gonzélez-Delgado, José A.
Romero Carrasco, Miguel A.
Dominguez Hidalgo, Zoe
Moreno Alcaide, Maria
Dominguez Linares, Cristina
Blas, Felipe J.
Moreno-Ventas Bravo, Ignacio
Miguez Diaz, José M.
Martinez Ruiz, Francisco J.
Algaba Fernandez, Jesus
Bacedoni, Maria

Pérez Pina, Ismael

Gémez Alvarez, Paula

Puesto

Catedréatico Univ.
Catedréatico Univ.
Catedratico Univ.
Prof® Contratada Dr.
Prof* Contratada Dr.
Ayudante Dr.

Contr. Proyecto "JIN"
Contr. "J. de la Cierva"

Prof. Contratado Dr.
Profesor Asociado
Contr. Posdoctoral
Doctorando
Doctoranda
Doctorando
Doctoranda
Doctorando
Catedréatico Univ.
Contr. Posdoctoral
Titular Universidad
Titular Universidad
Titular Universidad
Doctoranda
Doctoranda

Titular Universidad
Titular Universidad
Contr. Posdoctoral
Prof®. Sustituta Inter.
Prof. Sustituto Inter.
Becario FPI

Becario FPI
Alumna Master
Alumna Master
Catedratico Univ.
Titular Universidad
Prof. Ayudante Dr.
Investigador Dr.
Becario FPU
Doctoranda
Doctorando

Prof® Sustituta Inter.

perez@dqgcm.uhu.es
trodri@dgcm.uhu.es
mmdiaz@dgcm.uhu.es
ana.caballero@dgcm.uhu.es
maria.prieto@dgcm.uhu.es
jose.molina@dgcm.uhu.es
andrea.olmos@dqgcm.uhu.es
javier.carreras@dgcm.uhu.es
manuel.romero@dgcm.uhu.es
miguel.mairena@dgcm.uhu.es
silvia.gonzalez@dgcm.uhu.es
riccardo.gava@dqgcm.uhu.es
maria.alvarez@dgcm.uhu.es
manuel.ramirez@dgcm.uhu.es
anabel.moreno@dgcm.uhu.es
juandiego.pizarro@dgcm.uhu.es
jesus@uhu.es
ana.sanchez@pi.uhu.es
rodas@uhu.es
gonzalo.marquez@diqg.uhu.es
caliani@uhu.es
torres.sanchez@alu.uhu.es
noemi.esquinas@alu.uhu.es
uwe.pischel@dig.uhu.es
jesus.fernandez@dig.uhu.es

vaniacristina.fernandes@diq.uhu.es

Patriciamaria.remon@diqg.uhu.es
Jose.gonzalez@dgcm.uhu.es

miguelangel.romero@diq.uhu.es

zoe.dominguez@dig.uhu.es
maria.alcaide@alu.tiu.es
cristina.linares@alu.uhu.es
Felipe@uhu.es

bravo@uhu.es
jose.miguez@dfa.uhu.es
currofisico@gmail.com
jesus.algaba@dfa.uhu.es
maria.bacedoni@dgeo.uhu.es
Ismael.perez@alu.uhu.es
paula.gomez@dci.uhu.es

9956
9955
9950
9952
9967
9946
9971
9970
9948
9954
9971
9974
9970
9970
9970
9970
9821
9855
9963
9460
9820
9831
9831
9982
9999
9487
9486
9486
9487
9487
9487
9487
9796
9817
9786
9805
9805
9812
9805
9803

Teléfono Puesto

LCH
LCH
LCH
LCH
LCH
LCH
LCH
LCH
LCH
LCH
LCH
LCH
LCH
LCH
LCH
CA
CA
CA
CA
FO
FO
FO
FO
FO
FO
FO
FO
FO
FO
FO
FO
FO
SM
SM
SM
SM
SM
SM
SM
SM

Informe anual / Annual report 2017

13



Publicaciones

Publications

Informe anual / Annual report 2017 14



Publicaciones
Publications

Articulos en 2017 en revistas recogidas en el Journal of Citation Reports

2017 publications in JCR journals

LABORATORIO DE CATALISIS HOMOGENEA

AUTORES/AUTHORS: M. R. Rodriguez, A. Beltréan, A. L. Mudarra, E. Alvarez, F. Maseras,
M. M. Diaz Requejo, P. J. Pérez

TITULO/TITLE: Catalytic nitrene transfer to alkynes: a novel and versatile route for the
synthesis of sulfinamides and isothiazoles

REVISTA/JOURNAL: Angewandte Chemie International Edition, 2017, 56, 12842-12847

AUTORES/AUTHORS: S. G. Rull, E. Alvarez, M. R. Fructos, T. R. Belderrain, P. J. Pérez
TITULO/TITLE: The elusive palladlum -diazo adduct captured: synthesis isolaion and
structural characterization of [[ArNHC-PPh2)Pd(eta2-N2C(Ph)CO2Et)]
REVISTA/JOURNAL: Chemistry: A European Journal, 2017, 7667-7671

AUTORES/AUTHORS: M. Alvarez, R. Gava, M. R. Rodriguez, S. G. Rull, P. J. Pérez
TITULO/TITLE: Water as the reaction medlum for intramolecular C-H alkane functionalization

in micellar catalysis
REVISTA/JOURNAL: ACS Catalysis, 2017, 5, 3707-3711

AUTORES/AUTHORS: L. Maestre, R. Dorel, O. Pablo, I. Escofet, W. M. C. Saamera, E.
Alvarez, F. Maseras, M. M. Diaz-Requejo, A. M. Echavarren P. J. Pérez

TITULO/TITLE: Functional- -group-tolerant, silver-catalyzed N-N bond formation by nitrene
transfer to amines

REVISTA/JOURNAL: J. Am. Chem. Soc. 2017, 139, 2216-2223

AUTORES/AUTHORS: M. R. Fructos, M. Besora, A. A. C. Braga, M. M. Diaz-Requejo, F.
Maseras, P. J. Pérez

TITULO/TITLE: Mechanistic studies on gold- catalyzed direct arene C-H bond
functionalization by carbene insertion: the coinage-metal effec

REVISTA/JOURNAL: Organometallics, 2017, 36, 172-1079

AUTORES/AUTHORS: M. Valencia, A. Pereira, H. Miller.Bunz, T. R. Belderrain, P. J. Pérez,
M. Albrecht

TITULO/TITLE: Triazolidene-iridium complexes with a pendant pyridyl group for cooperative
metal-ligand induced catalytic dehydrogenation of amines

REVISTA/JOURNAL: Chemistry: A European Journal, 2017, 23, 8901-8911

AUTORES/AUTHORS: S. G. Rull, R. J. Rama, E. Alvarez, M. R. Fructos, T. R. Belderrain,
M. C. Nicasio

TITULO/TITLE: Phosphlne-functlonallzed NHC Ni(ll) and Ni(0) complexes: synthesis,
characterization and catalytic properties

REVISTA/JOURNAL: Dalton Transactions, 2017, 46, 7603-7611

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

TITULO/TITLE: Dimensioning the term carbenoid
REVISTA/JOURNAL: Chemistry: A European Journal, 2017, 23,
14389-14393

CHEMISTRY

A European Journal

AUTORES/AUTHORS: L. Vilella, A. Conde, D. Balcells, M. M.
Diaz-Requejo, A. LLedés, P. J. Pérez

TITULO/TITLE: A competing dual mechanism for the catalytic direct
benzene hydroxylation from combined experimental-DFT studies
REVISTA/JOURNAL: Chemical Science, 2017, 8, 8373-8383

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

TITULO/TITLE: Alkane carbon-hydrogen bond functionalization as
a tool toward a steric parameter for hydro(trispyrazolyl)borate (Tpx)
Ligands

REVISTA/JOURNAL: Israel Journal of Chemistry, 2017, 57,
1047-1052

LABORATORIO DE CONTAMINACION ATMOSFERICA

AUTORES/AUTHORS: J V. Gabari, J.C. Fernandez-Caliani

TITULO/TITLE: Assessment of trace element pollution and human health risks associated
with cultivation of mine soil: A case study in the Iberian Pyrite Belt

REVISTA/JOURNAL: Minerals & Metallurgical Processing Journal 2017, 34, 36-43

AUTORES/AUTHORS: J.C. Fernandez-Caliani, |. Moreno-Ventas, M. Bacedoni, G. Rios
TITULO/TITLE: Mineral chemistry and phase eqU|||br|um constraints on the origin of
accretions formed during copper flash smelting

REVISTA/JOURNAL: Human and Ecological Risk Assessment 2017, 23, 2069-2086

AUTORES/AUTHORS: N. Esquinas, E. Rodriguez-Valdés, G. Marquez, J. L. R. Gallego
TITULO/TITLE: Diagnostic ratios for the rapid evaluation of natural attenuation of heavy
fuel oil pollution along shores

REVISTA/JOURNAL: Chemosphere 2017, 184, 1089-1098

AUTORES/AUTHORS: M. Becerril-Valle, E. Coz, A.S.H. Prévét, G. Mocnik, S. N. Pandis,
A, M. Sanchez de la Campa, A. Alastuey, E. Diaz, R. M. Pérez, B. Artiflano
TITULO/TITLE: Characterization of atmospheric black carbon and co-pollutants in urban
and rural areas of Spain

REVISTA/JOURNAL: Atmospheric Environment 2017, 169, 36-53
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Publicaciones
Publications

AUTORES/AUTHORS: R. Torres-Sanchez, A. M. Sdnchez de la Campa, M. Beltran,
D. Sanchez-Rodas, J. de la Rosa
TITULO/TITLE: Geochemical anomalies of household dust in

an industrialized city (Huelva, SW Spain) E .

REVISTA/JOURNAL: Sci f the Total Envi t2017,

N8y araa) cience of the Total Environmen ATMOSPHERIC
ENVIRONMENT

AUTORES/AUTHORS: M. L. de la Torre, J. A. Grande, T. Valente,
M. Santisteban, E. Pérez-Ostale, D. Sanchez-Rodas
TITULO/TITLE: A Statistical Determination of the Transit Speed
of Pollutants in a Water Reservoir Affected by Acid Mine
Drainage from the Iberian Pyrite Belt

REVISTA/JOURNAL: Mine Water and the Environment 2017,
36,1, 34-38

AUTORES/AUTHORS: D. Sanchez-Rodas, L. Alsioufi, A. M.
Sénchez de la Campa, Y. Gonzélez- Castanedo
TITULO/TITLE: Antimony speciation as geochemical tracer for
anthropogenic emissions of atmospheric particulate matter
REVISTA/JOURNAL: Journal of Hazardous Materials 2017, 324, 213-220

LABORATORIO DE SINTESIS Y FOTOQUIMICA ORGANICA

AUTORES/AUTHORS: M. M. Alcaide, F. M. F. Santos, V. F. Pais, J. |. Carvalho, D. Collado,

E. Perez-Inestrosa, J. F. Arteaga, F. Bosca, P. M. P. Gois, U.

Pischel

TITULO/TITLE: Electronic and functional scope of boronic acid
derived salicylidenehydrazone (BASHY) complexes as fluorescent
dyes

REVISTA/JOURNAL: J. Org. Chem. 2017, 82, 7151-7158

AUTORES/AUTHORS: E. U. Akkaya, E. Katz, U. Pischel
TITULO/TITLE: Molecular logic: From smgle logic gates to
sophisticated logic circuits, from fundamental science to practical
applications

REVISTA/JOURNAL: ChemPhysChem 2017, 18, 1665-1666

AUTORES/AUTHORS: P. Remén, U. Pischel
TITULO/TITLE: Chemical communication between molecules
REVISTA/JOURNAL: ChemPhysChem 2017, 18, 1667-1677

AUTORES/AUTHORS: A. Palma, M. Ruiz Montoya, M. J. Diaz, J. F. Arteaga, et al.
TITULO/TITLE: Evaluation of synergistic and antagonistic effects between some selected
antioxidants by means of an electrochemical technique

REVISTA/JOURNAL: Int. J. Food Sci. Technol. 2017, 52, 1639-1644

AUTORES/AUTHORS: M. A. Romero, N. Basilio, A. Moro, M. Domingues, J. A. Gonzélez-
Delgado, J. F. Arteaga, U. Pischel

TITULO/TITLE Photocaged competitor guests: A general approach toward light-activated
cargo release from cucurbiturils

REVISTA/JOURNAL: Chem. Eur. J. 2017, 23, 13105-13111

AUTORES/AUTHORS: A. F. Barrero, M. M. Herrador del Pino, J. F. Arteaga, J. A. Gonzélez-
Delgado

TITULO/TITLE Occurrence and chemical synthesis of apocarotenoids from mucorales:
A review

REVISTA/JOURNAL: Nat. Prod. Commun. 2017, 12, 733-741

AUTORES/AUTHORS: C. Parente Carvalho, Z. Dominguez, C. Dominguez, H. S. El-
Sheshtawy, J. P. Da Silva, J. F. Arteaga, U. Pischel

TITULO/TITLE: Five-component self-assembly of cucurbituril-based hetero-pseudorotaxanes
REVISTA/JOURNAL: ChemistryOpen 2017, 6, 288-294

AUTORES/AUTHORS: J. A. Gonzélez-Delgado, M. A. Romero, U. Pischel, J. F. Arteaga
TITULO/TITLE: A universal access to megastigmanes through controlled cyc||sat|on towards
highly substituted cyclohexenes

REVISTA/JOURNAL: Org. Biomol. Chem. 2017, 15, 408-415

AUTORES/AUTHORS: P. M. S. D. Cal, F. Sieglitz, F. M. F. Santos, C. Parente Carvalho, A.
Guerreiro, J. B. Bertoldo, U. Pischel, et al.

TITULO/TITLE: Site-selective installation of BASHY fluorescent dyes to Annexin V for
targeted detection of apoptotic cells

REVISTA/JOURNAL: Chem. Commun. 2017, 53, 368-371

LABORATORIO DE SIMULACION MOLECULAR Y QUIMICA COMPUTACIONAL

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

TITULO/TITLE: Measurement and modehng of high pressure density and interfacial tension
of carbon dioxide plus tetrahydrofuran mixture

REVISTA/JOURNAL: Journal of SupercriticalFluids, 128, 359-369
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Publicaciones
Publications

AUTORES/AUTHORS: F. J. Martinez-Ruiz, F. J. Blas, A. I. Moreno-Ventas Bravo y L. G.
MacDowell

TITULO/TITLE: Vapor-liquid interfacial properties of square-well chains
REVISTA/JOURNAL: Physical Chemistry CEemical Physics, submitted

AUTORES/AUTHORS: M. Pérez-Rodriguez, A. Vidal-Vidal, J. M. Miguez, F. J. Blas, J.-P.
Torré y M. M. Pifeiro

TITULO/TITLE: Computational study of the interplay between intermolecular interactions
and CO2 orientations

REVISTA/JOURNAL: Physical Chemistry Chemical Physics, 19, 3384
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Conferencias impartidas
en Congresos
y Reuniones Cientificas

Lectures at Scientific Meetings
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LABORATORIO DE CATALISIS HOMOGENEA
HOMOGENEOUS CATALYSIS LABORATORY

CONFERENCIANTE/SPEAKER: J. Carreras, A. Caballero, P. J. Pérez

TITULO/TITLE: Enantio-, and diastereoselective cyclopropanation of 1-alkenylboronates:

synthesis of 2,3-substituted borocyclopropanes

TIPO DE CONFERENCIA/CONTRIBUTION: Comunicacién Oral
CONGRESO/MEETING: XIV Simposio de Investigadores Jévenes de la Real Sociedad
Espafiola de Quimica

LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Badajoz (Espafia)

FECHA/DATE: Noviembre 2017

CONFERENCIANTE/SPEAKER: J. Carreras, A. Caballero, P. J. Pérez

TITULO/TITLE: Enantio-, and diastereoselective cyclopropanat|on of 1-alkenylboronates:

synthesis of 2,3- substituted borocyclopropanes

TIPO DE CONFERENCIA/CONTRIBUTION: Comunicacién Oral
CONGRESO/MEETING: XXXVI Bienal de la RSEQ

LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Sitges (Espafa)
FECHA/DATE: Junio 2017

CONFERENCIANTE/SPEAKER: S. G. Rull, E. Alvarez, M. R. Fructos, T. R. Belderrain, P. J.

Pérez

TITULO/TITLE: Synthesis, isolation and characterization of the first palladium-diazo adduct.

Study of its catalytic properties in the cyclopropanation reaction
TIPO DE CONFERENCIA/CONTRIBUTION: Presentacion Flash

CONGRESO/MEETING: ISOC 2017 - International School of Organometallic Chemistry:

Organometallic chemistry: from theory to applications
LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: San Benedetto del Tronto (Italia)
FECHA/DATE: Septiembre 2017

CONFERENCIANTE/SPEAKER: A. Olmos, R. Gava, A. Caballero, G. Asensio, P. J. Pérez
TITULO/TITLE: Modeling the relative reactivity of alkanes in carbene insertion reactions
catalyzed by rhodium and copper

TIPO DE CONFERENCIA/CONTRIBUTION: Comunicacién Oral
CONGRESO/MEETING: XXXVI Bienal de la RSEQ

LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Sitges (Espafa)

FECHA/DATE: Junio 2017

CONFERENCIANTE/SPEAKER: P. J. Pérez

TITULO/TITLE: Coinage metal-based catalysis for alkane functionalization
TIPO DE CONFERENCIA/CONTRIBUTION: Conferencia Invitada
CONGRESO/MEETING: Il Workshop on chemistry of Group 11 Elements
LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Barcelona (Espania)
FECHA/DATE: Enero 2017

s Cientificas

The reactivity of alkanes toward organometallic electrophiles

CONFERENCIANTE/SPEAKER: P. J. Pérez

TITULO/TITLE: Coinage metal-based catalysis for methane functionalization
TIPO DE CONFERENCIA/CONTRIBUTION: Conferencia Invitada
CONGRESO/MEETING: Swiss Chemical Society Spring Meeting

LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Berna (Suiza)

FECHA/DATE: Abril 2017

CONFERENCIANTE/SPEAKER: P. J. Pérez

TITULO/TITLE: The functionzalition of methane: strategy and understanding
TIPO DE CONFERENCIA/CONTRIBUTION: Conferencia Invitada
CONGRESO/MEETING: XXXVI Bienal de la RSEQ

LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Sitges (Espafia)

FECHA/DATE: Junio 2017

CONFERENCIANTE/SPEAKER: P. J. Pérez

TITULO/TITLE: The reactivity of alkanes toward organometallic electrophiles
TIPO DE CONFERENCIA/CONTRIBUTION: Conferencia Invitada
CONGRESO/MEETING: XXII Eucomc

LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Amsterdam (Holanda)
FECHA/DATE: Julio 2017

Informe anual / Annual report 2017

19



es Cientificas

CONFERENCIANTE/SPEAKER: P. J. Pérez

TITULO/TITLE: Coinage metal-based catalysts for C-C, C-O and C-N bond formation
TIPO DE CONFERENCIA/CONTRIBUTION: Conferencia Invitada
CONGRESO/MEETING: German-Spanish Symposium in Frontiers of Chemistry
LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Tarragona (Espafa)

FECHA/DATE: Septiembre 2017

LABORATORIO DE SINTESIS Y FOTOQUIMICA ORGANICA
ORGANIC SYNTHESIS AND PHOTOCHEMISTRY LABORATORY

CONFERENCIANTE/SPEAKER: U. Pischel

TITULO/TITLE: Phototriggered processes with and in cucurbituril complexes

TIPO DE CONFERENCIA/CONTRIBUTION: Ponencia Invitada
CONGRESO/MEETING: International Workshop on Light-Activated Nanostructures

LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Bologna (ltalia)
FECHA/DATE: Mayo 2017

CONFERENCIANTE/SPEAKER: U. Pischel, J. Vazquez, C. Parente Carvalho, M. A. Romero,
J. F. Arteaga, N. Basilio

TITULO/TITLE: Light-induced release of guests from supramolecular assemblies

TIPO DE CONFERENCIA/CONTRIBUTION: Comunicacién Oral
CONGRESO/MEETING: VIII Reunién de Quimica Orgénica del Mediterraneo (REQOMED)
LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Palma (Mallorca)

FECHA/DATE: Junio 2017

CONFERENCIANTE/SPEAKER: U. Pischel, N. Basilio

TITULO/TITLE: Photofunctional aspects of cucurbituril chemistry

TIPO DE CONFERENCIA/CONTRIBUTION: Ponencia Invitada
CONGRESO/MEETING: 5th International Conference on Cucurbiturils (ICCB)
LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Brno (Rep. Checa)

FECHA/DATE: Junio 2017

CONFERENCIANTE/SPEAKER: M. A. Romero

TITULO/TITLE: Delivery of terpenic natural products by means of supramolecular chemistry
in water

TIPO DE CONFERENCIA/CONTRIBUTION: Presentacion Flash

CONGRESO/MEETING: XXXVI Reunién Bienal de la Real Sociedad Espafiola de Quimica
LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Sitges (Barcelona)

FECHA/DATE: Junio 2017

CONFERENCIANTE/SPEAKER: J. A. Gonzélez Delgado

TITULO/TITLE: Unexpected cyclisation towards highly substituted cyclohexenes. Applications
in the asymmetric synthesis of tectoionol B

TIPO DE CONFERENCIA/CONTRIBUTION: Comunicacién Oral
CONGRESO/MEETING: XXXVI Reunién Bienal de la Real Sociedad Espafiola de Quimica
LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Sitges (Barcelona)

FECHA/DATE: Junio 2017

CONFERENCIANTE/SPEAKER: U. Pischel

TITULO/TITLE: Organoboron fluorescent dyes: are there alternatives for Bodipy?
TIPO DE CONFERENCIA/CONTRIBUTION: Ponencia Invitada
CONGRESO/MEETING: Xl Encuentro Latinoamericano de Fotoquimica (ELAFOT)
LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Villa Carlos Paz (Argentina)
FECHA/DATE: Octubre 2017
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Conferencias impartidas en Congre
Lectures at scientific meetings

y Reuniones Cientificas

LABORATORIO DE SIMULACION MOLECULAR Y QUIMICA COMPUTACIONAL
MOLECULAR SIMULATION AND COMPUTATIONAL CHEMISTRY LABORATORY

CONFERENCIANTE/SPEAKER: J. Algaba, J. M. Garrido, A. I. Moreno-Ventas Bravo, J. M.
Miguez, A. Mejia, M. M. Pifieiro y F. J. Blas

TITULO/TITLE: Propiedades interfaciales y equilibrio de fases de la mezcla binaria THF+CO2:
Comparativa entre simulacion, teoria y experimentos

TIPO DE CONFERENCIA/CONTRIBUTION: Comunicacién Oral

CONGRESO/MEETING: Ill Workshop de Simulaciéon Molecular

LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Baiona, Espafia

FECHA/DATE: Junio 2017

CONFERENCIANTE/SPEAKER: Ismael Pérez Pina, Ignacio Moreno-Ventas Bravo, Guillermo
Rios Ransanz

TITULO/TITLE: PS Convertidor: Anélisis post-mortem de material refractario

TIPO DE CONFERENCIA/CONTRIBUTION: Comunicacién Oral

CONGRESO/MEETING: XXXVI Reunién de la Sociedad Espariola de Mineralogia

LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Oviedo

FECHA/DATE: Julio 2017

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

TITULO/TITLE: Estudio de las propiedades interfaciales y equilibrio de fases de la mezcla
binaria THF+CO2 mediante Dindmica Molecular

TIPO DE CONFERENCIA/CONTRIBUTION: Comunicacién Oral

CONGRESO/MEETING: XXXVI Reunién Bienal de la Real Sociedad Espafiola de Fisica
LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Santiago de Compostela, Espafia

FECHA/DATE: Julio 2017

CONFERENCIANTE/SPEAKER: D. Amador-Luna, J. M. Miguez, J. Algaba, J. M. Garrido,
A. |. Moreno-Ventas Bravo, F. J. Blas

TITULO/TITLE: Determinaciéon de las propiedades interfaciales liquido-liquido de una mezcla
de agua + alcoholes mediante simulacién computacional

TIPO DE CONFERENCIA/CONTRIBUTION: Comunicacién Oral

CONGRESO/MEETING: XXXVI Reunién Bienal de la Real Sociedad Espafiola de Fisic
LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Santiago de Compostela, Espafia

FECHA/DATE: Julio 2017

CONFERENCIANTE/SPEAKER: J. M. Miguez, J. Algaba, M. M. Pifieiro, J. P. Torré, F. J. Blas
TITULO/TITLE: El papel de las interacciones moleculares en la descrlpaon del equmbrlo de
fases de los hidratos de CH4 y CO2

TIPO DE CONFERENCIA/CONTRIBUTION Comunicacion Oral

CONGRESO/MEETING: XXXVI Reunién Bienal de la Real Sociedad Espafiola de Fisica
LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Santiago de Compostela, Espafia

FECHA/DATE: Julio 2017

CONFERENCIANTE/SPEAKER: J. Algaba, A. I. Moreno-Ventas Bravo, J. M. Miguez y F.
J. Blas

TITULO/TITLE: Vapour-liquid and liquid-liquid phase equilibria and interfacial properties
of the tetrahydrofuran + methane mixture from molecular dynamics simulation

TIPO DE CONFERENCIA/CONTRIBUTION: Comunicacién Oral
CONGRESO/MEETING: Thermodynamics

LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Edimburgo, Reino Unido

FECHA/DATE: Septiembre 2017

CONFERENCIANTE/SPEAKER: J. Algaba, J. M. Garrido, J. M. Miguez, M. Cartes, A. I.
Moreno-Ventas Bravo, M. M. Pifieiro, A. Mejias, F. J. Blas

TITULO/TITLE: Interfacial properties of the tetrahydrofuran + carbon dioxide binary
mixture, a triology: experiments, simulation, and theory

TIPO DE CONFERENCIA/CONTRIBUTION: Comunicacién Oral
CONGRESO/MEETING: Thermodynamics

LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Edimburgo, Reino Unido

FECHA/DATE: Septiembre 2017

LABORATORIO DE CONTAMINACION ATMOSFERICA
ATMOSPHERIC POLLUTION LABORATORY

CONFERENCIANTE/SPEAKER: D. Sanchez-Rodas, |. Giradldez, F. Martinez, P. Palencia,
A. Gonzalez de las Torres

TITULO/TITLE: Especiacion de arsénico en fresas enriquecidas mediante HPLC-HG-AFS
TIPO DE CONFERENCIA/CONTRIBUTION: Comunicacién oral
CONGRESO/MEETING: XX| Reunién Sociedad Espafiola de Quimica Analitica

LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Valencia (Spain)

FECHA/DATE: Septiembre de 2017

CONFERENCIANTE/SPEAKER: Ana M. Sanchez de la Campa

TITULO/TITLE: Métodos de estudio en calidad del aire

TIPO DE CONFERENCIA/CONTRIBUTION: Comunicacion oral
CONGRESO/MEETING: Miradas al Mundo. Salud, ciudad y cambio climatico. Seminarios
2016-2017

LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Granada (Spain)

FECHA/DATE: Febrero de 2017

CONFERENCIANTE/SPEAKER: Jesus D. de la Rosa

TITULO/TITLE: Evolucién y situacion actual de la calidad del aire en Granada

TIPO DE CONFERENCIA/CONTRIBUTION: Comunicacién oral
CONGRESO/MEETING: Miradas al Mundo. Salud, ciudad y cambio climético. Seminarios
2016-2017

LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Granada (Spain)

FECHA/DATE: Febrero de 2017
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Contribuciones a Congresos
y Reuniones Cientificas

en forma de péster

Comunications at
Scientific Meetings (posters)
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Comunlcatlon

LABORATORIO DE CATALISIS HOMOGENEA
HOMOGENEOUS CATALYSIS LABORATORY

AUTORES/AUTHORS: M. Alvarez, M. R. Fructos, P. J. Pérez

TITULO/TITLE: Aerobic intramolecular oxidation of carbén-hydrogen bonds with a copper())
complex

CONGRESO/MEETING: Il Workshop on chemistry of Group 11 Elements

LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Barcelona (Espafia)

FECHA/DATE: Enero 2017

AUTORES/AUTHORS: M. Alvarez, M. R. Fructos, P. J. Pérez

TITULO/TITLE: Aerobic intramolecular oxidation of carbén-hydrogen bonds with a copper())
complex

COI\IIOGRESO/MEETING: ISOC 2017 - International School of Organometallic Chemistry:
Organometallic chemistry: from theory to applications

LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: San Benedetto del Tronto (Italia)
FECHA/DATE: Septiembre 2017

AUTORES/AUTHORS: M. Alvarez, P. J. Pérez

TITULO/TITLE: Reactivity of carbon dioxide with Mo(0)-ethylene complex
CONGRESO/MEETING: XXXVI Bienal de la RSEQ

LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Sitges (Espafia)

FECHA/DATE: Junio 2017

AUTORES/AUTHORS: A. Moreno Rodriguez, M. Ramirez Rodriguez, M. M. Diaz Requejo,
P. J. Pérez

TITULO/TITLE: The nitrene transferto pirroles catalyzed by a copper complex
CONGRESO/MEETING: German-Spanish Symposium on Frontiers in Chemistry and ICIQ
School

LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Tarragona (Espafia)

FECHA/DATE: Septiembre 2017

AUTORES/AUTHORS: P. Ballestin, R. Gava, A. Caballero, P. J. Pérez

TITULO/TITLE: Functionalization of methane and other light alkanes using water as reaction
medium

CONGRESO/MEETING: German-Spanish Symposium on Frontiers in Chemistry and ICIQ
School

LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Tarragona (Espafia)

FECHA/DATE: Septiembre 2017

AUTORES/AUTHORS: J. D. Pizarro, M. R. Fructos, P. J. Pérez

TITULO/TITLE: Synthesis of N-heterocyclic phosphenium NHP-gold(l) complexes
CONGRESO/MEETING: German-Spanish Symposium on Frontiers in Chemistry and ICIQ
School

LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Tarragona (Espafia)

FECHA/DATE: Septiembre 2017

1tificas en forma de poster

AUTORES/AUTHORS: S. G. Rull, C. Maya, M. R. Fructos, T. R. Belderrain, M. C. Nicasio
TITULO/TITLE: C-N bond formation reaction catalyzed by a single component NHC-Ni(0)
precursor. Mechanistic studies

CONGRESO/MEETING: XXXVI Bienal de la RSEQ

LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Sitges (Espafia)

FECHA/DATE: Junio 2017

AUTORES/AUTHORS: S. G. Rull, E. Alvarez, M. R. Fructos, T. R. Belderrain, P. J. Pérez
TITULO/TITLE: Synthesis, isolation and characterization of the first palladlum -diazo adduct.
Study of its catalytic properties in the cyclopropanation reaction
CONGRESO/MEETING: ISOC 2017 - International School of Organometallic Chemistry:
Organometallic chemistry: from theory to applications

LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: San Benedetto del Tronto (ltalia)
FECHA/DATE: Septiembre 2017
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Contribuciones a Congresos y Reuniones Cientificas en forma de péster
Comunications at Scientific Meetings (posters)

AUTORES/AUTHORS: J. M. Mufioz Molina, P. J. Pérez

TITULO/TITLE: Metal-catalyzed Heck-type alkenylat|on of alkyl bromides: Synthesis of
1,4-dienes

CONGRESO/MEETING: German-Spanish Symposium on Frontiers in Chemistry and ICIQ
School

LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Tarragona (Espana)

FECHA/DATE: Septiembre 2017

AUTORES/AUTHORS: M. Zanini, J. Carreras, A. Pereira, A. M. Echavarren
TITULO/TITLE: Variations on the theme of Jothhos Gold() catalyst: arsine and carbene
complexes with similar architectures

CONGRESO/MEETING: XXXVI Bienal de la RSEQ

LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Sitges (Espafia)

FECHA/DATE: Junio 2017

AUTORES/AUTHORS: M. R. Rodriguez, A. Beltran, E. Alvarez, M. M .Diaz-Requejo,
P.J. Pérez

TITULO/TITLE: Nitrene transfer to alkynes copper mediated: experimental studies and
mechanistic proposals

CONGRESO/MEETING: XXXVI Bienal de la RSEQ

LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Sitges (Espafia)

FECHA/DATE: Junio 2017

LABORATORIO DE SINTESIS Y FOTOQUIMICA ORGANICA
ORGANIC SYNTHESIS AND PHOTOCHEMISTRY LABORATORY

AUTORES/AUTHORS: V. F. Pais, U. Pischel, A. Ros, J. M. Lassaletta, R. Fernandez, E.
Pérez-Inestrosa, D. Collado

TITULO/TITLE: Fluorescent organoboron chelates and their use in bioimaging
CONGRESO/MEETING: XXV Encontro Nacional da Sociedade Portuguesa de Quimica
LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Lisboa (Portugal)

FECHA/DATE: Julio 2017

LABORATORIO DE SIMULACION MOLECULAR Y QUIMICA COMPUTACIONAL
MOLECULAR SIMULATION AND COMPUTACIONAL CHEMISTRY LABORATORY

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

TITULO/TITLE: Vapour-liquid interfacial properties of tetrahydrofuran + carbon dioxide
binary mixture from molecular dynamics simulation

CONGRESO/MEETING: XXI Congreso de Fisica Estadistica Entidad Organizadora
LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Sevilla (Espafia)

FECHA/DATE: Abril 2017

AUTORES/AUTHORS: M. Pérez-Rodriguez, J. M. Miguez, J. Algaba, F. J. Blas y M. M.
Pifieiro

TITULO/TITLE: Computational study of the interplay between intermolecular interactions
and CO2 orientations in type | hydrates

CONGRESO/MEETING: XXI Congreso de Fisica Estadistica

LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Sevilla (Espafia)

FECHA/DATE: Abril 2017

AUTORES/AUTHORS: J. Algaba, J. M. Miguez , A. |. Moreno-Ventas Bravo y F. J. Blas
TITULO/TITLE: Liquid-liquid phase equilibria and interfacial properties of the
tetrahydrofuran + methane mixture from molecular dynamics simulation
CONGRESO/MEETING: XXI Congreso de Fisica Estadistica

LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Sevilla (Espafia)

FECHA/DATE: Abril 2017

AUTORES/AUTHORS: M. Bacedoni Morales, |. Moreno-Ventas Bravo, G. Ransanz

TITULO/TITLE: Caracterizacién de la magnetita en las escorias y matas de procesos
irometaltrgicos del cobre

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

LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Oviedo (Espafia)

FECHA/DATE: Julio 2017

AUTORES/AUTHORS: I. Moreno-Ventas Bravo, |. Pérez Pina, G. Rios Ransanz
TITULO/TITLE: Magnesio-cromita electrofundida: material refractario complejo
CONGRESO/MEETING: XXXVI Reunién de la Sociedad Espariola de Mineralogia
LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Oviedo (Espafia)

FECHA/DATE: Julio 2017
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Contribuciones a
Comunications at Scie rs)

ientificas en forma de péster

AUTORES/AUTHORS: A. |. Moreno-Ventas Bravo, J. M. Miguez, J. Algaba, E. Lomba, F.
J. Blas

TITULO/TITLE: Vapour-liquid interfacial tension of water + methanol mixture from molecular
dynamics simulation

CONGRESO/MEETING: Thermodynamics'2017

LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Edimburgo (Reino Unido)

FECHA/DATE: Septiembre 2017

AUTORES/AUTHORS: J. M. Miguez, J. Algaba, M. M. Pineiro, J. P. Torré, F. J. Blas
TITULO/TITLE: Molecular Dynamics simulations of the CH4-CO2 mixed hydrates
CONGRESO/MEETING: Thermodynamics'2017

LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Edimburgo (Reino Unido)

FECHA/DATE: Septiembre 2017

AUTORES/AUTHORS: D. Amador-Luna, J. M. Miguez, J. Algaba, J. M. Garrido, A. I.
Moreno-Ventas Bravo, F. J. Blas

TITULO/TITLE: Examination of the liquid-liquid interfacial properties of water + alcohol
mixtures from computer simulation

CONGRESO/MEETING: Thermodynamics'2017

LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Edimburgo (Reino Unido)

FECHA/DATE: Septiembre 2017

LABORATORIO DE CONTAMINACION ATMOSFERICA
ATMOSPHERIC POLLUTION LABORATORY

AUTORES/AUTHORS: D. Sédnchez-Rodas, F. Mellano, F. Martinez, P. Palencia, |. Girdldez,
E. Morales

TITULO/TITLE: Especiacién de selenio en fresas enriquecidas mediante HPLC-HG-AFS
CONGRESO/MEETING: XX| Reunién Sociedad Espafiola de Quimica Analitica

LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Valencia (Espana)

FECHA/DATE: Septiembre de 2017

AUTORES/AUTHORS: D. Sénchez-Rodas, L. Alsioufi, A. M. Sanchez de la Campa, C.
Fernadndez Rueda, J. Contreras, A. Alastuey, X. Querol, J. D. de La Rosa

TITULO/TITLE: Impact of abatement techonlogy of a copper smelter on the air quality of
Huelva (SW Spain)

CONGRESO/MEETING: RICTA'17. 5th Iberian Meeting on Aerosol Science and Technology
LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Barcelona (Espana)

FECHA/DATE: Julio de 2017

AUTORES/AUTHORS: N. Esquinas, G. Mérquez, A. M. Sanchez de la Campa, J. de la Rosa
TITULO/TITLE: Airborne particulate polyaromatic hydrocarbon pollution in Andalusia
CONGRESO/MEETING:IEICTA"I7. 5th Iberian Meeting on Aerosol Science and Tecnology
LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Barcelona (Espana)

FECHA/DATE: Julio de 2017

AUTORES/AUTHORS: R. Torres-Sanchez , D. Sanchez-Rodas, A. M. Sanchez de la Campa,
J. C. Fernandez Caliani, J. de la Rosa

TITULO/TITLE: High resolution determination of gaseous HF at the city of Huelva (SW
Spain) near a phosphogypsum pond

CONGRESO/MEETING: RICTA'17. 5th Iberian Meeting on Aerosol Science and Tecnology
LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Barcelona (Espana)

FECHA/DATE: Julio de 2017

AUTORES/AUTHORS: A. M. Sanchez de la Campa, J. de la Rosa, D. Sanchez-Rodas, G.
Marquez J. C. Fernandez Caliani

TITLﬂ_O/TITLE: Impact of mine activity on the air quality in the district mining of Riotinto
(SW Spain)

CONGRESO/MEETING: RICTA'17. 5th Iberian Meeting on Aerosol Science and Tecnology
LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Barcelona (Espana)

FECHA/DATE: Julio de 2017

AUTORES/AUTHORS: J. C. Fernandez-Caliani

TITULO/TITLE: Stable isotope composition of kaolinite from a lateritic paleoweathering
rofile in the Guadalquivir Basin (Spain)

CONGRESO/MEETING: XVI International Clay Conference

LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Granada (Espafia)

FECHA/DATE: Julio de 2017
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Organizacion de
Congresses/Schoco

LABORATORIO DE SIMULACION MOLECULAR Y QUIMICA COMPUTACIONAL

EVENTO: Il Escuela de Simulacién Molecular

LUGAR DE CELEBRACION: Sede la UNIA, Campus de La Rabida, Palos de la Frontera
(Huelva)

FECHAS: 11-15 de septiembre de 2017

ENTIDAD: Red Espafiola de Simulacién Molecular

RESPONSABLE DE ORGANIZACION: Felipe Jiménez Blas y Manuel Martinez Pifieiro

EVENTO: Introduccién a los métodos de estructura electrénica
LUGAR DE CELEBRACION: CIQSO, Universidad de Huelva
FECHAS: 18 y 19 de abril de 2017

ENTIDAD: Red Espafiola de Simulacién Molecular
RESPONSABLE DE ORGANIZACION: Felipe Jiménez Blas

EVENTO: Curso de Posgrado "Metalurgia del Cobre"

LUGAR DE CELEBRACION: CIQSO

FECHAS: 19-23 de junio de 2017

ENTIDADES PARTICIPANTES: Centro de Formacién Permanente de la UHU y
Catedra Atlantic Coooper ]

RESPONSABLES DE ORGANIZACION: Ignacio Moreno-Ventas Bravo y Juan Carlos
Fernandez Caliani
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Conferencias y
Seminarios impartidos
en Centros de

Investigacién

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

CONFERENCIANTES/SPEAKER: U. Pischel

TITULO/TITLE: Luz y quimica supramolecular: una combinacién fructifera

INSTITUCION/INSTITUTION: RSEQ, Seccion Territorial de Aragén, Ciclo de Conferencias "50 afios de Quimica
Supramolecular”

FECHA/DATE: Septiembre 2017

CONFERENCIANTES/SPEAKER: P. J. Pérez

TITULO/TITLE: Group 11 metal-catalysts toward molecular complexity
INSTITUCION/INSTITUTION: CIQUS-Universidad de Santiago de Compostela
FECHA/DATE: Noviembre 2017
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Libros.
Capitulos de libros.
Premios.

Trabajo Fin de Master.

Books.
Book chapters.
Awards.
Master Thesis.
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Libros. Capitulos de libros. Premios. Trabajo Fin de Master.
Books. Book chapters. Awards. Master Thesis.

TESIS DOCTORALES

TITULO/TITLE: “Enriquecimiento supergénico, fraccionamiento geoquimico y destino
ambiental de elementos traza potencialmente téxicos en suelos del P. N. Sierra de
Aracena y Picos de Aroche (Huelva)”

DOCTORANDA/Ph. D. STUDENT: M? Belén Rivera Cantero
DIRECTORES/SUPERVISORS: Juan Carlos Fernandez Caliani y M* Inmaculada Giraldez
Diaz

UNIVERSIDAD/UNIVERSITY: Huelva

FACULTAD/FACULTY: Ciencias Experimentales

FECHA/DATE: 11 de julio de 2017

CALIFICACION/GRADE: Sobresaliente Cum laude

TITULO/TITLE: Catalizadores de niquel y paladio con ligandos cabeno N-Heterociclicos
ara la formacién de enlaces C-Cy C-N

DOCTORANDA/Ph. D. STUDENT: Silvia Gonzalez Rull

DIRECTORES/SUPERVISORS: Tomas Rodriguez Belderrain y Manuel R. Fructos

UNIVERSIDAD/UNIVERSITY: Huelva

FACULTAD/FACULTY: Ciencias Experimentales

FECHA/DATE: 15 de junio de 2017

CALIFICACION/GRADE: Sobresaliente Cum laude

TITULO/TITLE: Funcionalizacién catalitica de metano y alcanos ligeros con complejos
metélicos del grupo 11

DOCTORANDO/Ph. D. STUDENT: Riccardo Gava

DIRECTORES/SUPERVISORS: Ana Caballero y Pedro J. Pérez
UNIVERSIDAD/UNIVERSITY: Huelva

FACULTAD/FACULTY: Ciencias Experimentales

FECHA/DATE: 23 de noviembre de 2017

CALIFICACION/GRADE: Sobresaliente Cum laude

TRABAJO FIN DE GRADO

TITULO: Sintesis de compuestos fotosensibles y su estudio en un contexto de quimica
supramolecular

ESTUDIANTE: Tania Medina Gordillo

TUTOR: Jesus Fernandez Arteaga

TITULACION: Grado en Quimica

CENTRO: Facultad de Ciencias Experimentales

FECHA: Septiembre 2017

CALIFICACION: Matricula de Honor

TITULO: Determinacién de la tensién interfacial liquido-liquido mediante Dindmica
Molecular de mezclas binarias agua + alcoholes
ESTUDIANTE: David Amador Luna

TUTORES: Felipe Jiménez Blas y José Manuel Miguez Diaz
TITULACION: Doble grado de Ciencias Ambientales y Geologia
CENTRO: Facultad de Ciencias Experimentales

FECHA: Julio 2017

CALIFICACION: Sobresaliente

TITULO: Reaccién de derivados del pirrol con nitreno catalizadas por complejos de cobre
ESTUDIANTE: Anabel Moreno Rodriguez

TUTORA: M. Mar Diaz Requejo

TITULACION: Grado en Quimica

CENTRO: Facultad de Ciencias Experimentales

FECHA: Julio 2017

CALIFICACION: Sobresaliente

TITULO: Sintesis de ciclopropanosborilados
ESTUDIANTE: Cristina Gonzélez Gélvez
TUTORES: Ana Caballero y el Dr. Javier Carreras
TITULACION: Grado en Quimica

CENTRO: Facultad de Ciencias Experimentales
FECHA: Julio 2017

CALIFICACION: Sobresaliente

TITULO: Activacién de alcanos mediante reacciones de transferencia de carbenos en medio
acuoso usando surfactantes

ESTUDIANTE: Pilar Ballestin Chueca

TUTORA: Ana Caballero

TITULACION: Grado en Quimica

CENTRO: Facultad de Ciencias Experimentales

FECHA: Julio 2017

CALIFICACION: Sobresaliente

TITULO: Desarrollo de un ligando Tp derivado de heliceno
ESTUDIANTE: Manuel Ruigémez Cruzado

TUTORES: Pedro J. Pérez y Andrea Olmos

TITULACION: Grado en Quimica

CENTRO: Facultad de Ciencias Experimentales

FECHA: Septiembre 2017

CALIFICACION: Sobresaliente

TITULO: Estudio de conservacion de electrolito de cobre para especiacion de antimonio
ESTUDIANTE: Jesus Avila Mojarro

TUTOR: Daniel Sanchez-Rodas Navarro

TITULACION: Grado en Quimica

CENTRO: Facultad Ciencias Experimentales

FECHA: Julio 2017

CALIFICACION: Sobresaliente
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Libros. Capitulos de libros. Premios. Trabajo Fin de Master.

Books. Book chapters. Awards. Master Thesis.

TRABAJO FIN DE MASTER

TITULO: Oxidacién de compuestos organoboro fluorescentes con especies de oxigeno
reactivas

ESTUDIANTE: Cristina Dominguez Linares

TUTOR: Uwe Pischel

MASTER: Interuniversitario en Quimica

FECHA: Julio 2017

CALIFICACION: Sobresaliente

TITULO: Propiedades fotofisicas de colorantes tipo acido borénico salicilidenhidrazona
ESTUDIANTE: Maria Moreno Alcaide

TUTOR: Uwe Pischel

MASTER: Interuniversitario en Quimica

FECHA: Julio 2017

CALIFICACION: Sobresaliente

TITULO: Especiacién de Arsénico en Fresas
ESTUDIANTE: Ana Isabel Gonzélez de las Torres
TUTOR: Daniel Sanchez-Rodas Navarro
MASTER: Interuniversitario en Quimica

FECHA: Julic 2017

CALIFICACION: Sobresaliente

TITULO: Especiacion de arsénico en orina en poblaciones del distrito de Bolivar (Colombia)
ESTUDIANTE: David Garcia Ramos

TUTOR: Daniel Sanchez-Rodas Navarro

MASTER: Interuniversitario en Quimica

FECHA: Septiembre 2017

CALIFICACION: Sobresaliente

TITULO: Calidad del aire y composicién quimica de PM10 en el Campo de Gibraltar,
Andalucia Occidental

ESTUDIANTE: Cristian Alvarez Dominguez

TUTORES: Gonzalo Mérquez y Ana M. Sanchez de la Campa

MASTER: Tecnologia Ambiental

FECHA: Noviembre 2017

CALIFICACION: Sobresaliente

TITULO: Geoquimica del petréleo crudo del reservorio. Misoa Bé en el campo La Ceiba
(Venezuela)

ESTUDIANTE: Noemi Esquinas Gémez

TUTOR: Gonzalo Marquez Martinez

MASTER: Tecnologia Ambiental

FECHA: Mayo 2017

CALIFICACION: Sobresaliente

TITULO: Geoquimica inorganica de los carbones de las Fms Carbonera (Venezuela) y Hollin
(Ecuador): Ti/Zr y otras relaciones interelementales

ESTUDIANTE: Angel Alamir Alvarez Loor

TUTOR: Gonzalo Méarquez Martinez

MASTER: Tecnologia Ambiental

FECHA: Junio 2017

CALIFICACION: Notable

CURSOS DE POSGRADO

TITULO: Metalurgia del Cobre

ORGANIZADOR: Adolfo Ignacio Moreno-Ventas Bravo
CREDITOS: 2 créditos ECTS(20h)

DURACION: 19-23 de Junio de 2017

PREMIO CATEDRA AIQBE

Felipe Jiménez Blas

CAPITULOS DE LIBROS

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

TITULO: Metal-catalyzed oxidation of alkanes into esters or amines

CAPITULO DEL LIBRO: Catalytic oxidation in organic synthesis. Volume editor: Killian Mufiz.
Pp: 155-190. Editorial: Thieme Verlag
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Proyectos / Contratos
Projects / Contracts

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 Méalaga
DURACION: desde 26/02/2014 hasta 16/02/2019

INVESTIGADOR RESPONSABLE: Uwe Pischel

PRECIO TOTAL DEL PROYECTO: 169.669 €

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 €

TITULO DEL CONTRATO/PROYECTO: Estudio de los equilibrios quimicos en el electrolito
de cobre

EMPRESA/ADMINISTRACION FINANCIADORA: Atlantic Copper SLU

ENTIDADES PARTICIPANTES: Universidad de Huelva

DURACION: Abril 2017- Marzo 2018

INVESTIGADOR RESPONSABLE: Daniel Sdnchez-Rodas Navarro

PRECIO TOTAL DEL PROYECTO: 41.140 euros

TITULO DEL CONTRATO/PROYECTO: Estudio de contribucién de fuentes del material
particular atmosférico en el entorno del distrito minero de Riotinto
EMPRESA/ADMINISTRACION FINANCIADORA: Atalaya Mining

ENTIDADES PARTICIPANTES: Universidad de Huelva

DURACION: Mayo 2017- Julio 2018

INVESTIGADOR RESPONSABLE: A.M. Sanchez de la Campa / J. de la Rosa

PRECIO TOTAL DEL PROYECTO: 35.000 euros

TITULO DEL CONTRATO/PROYECTO: Estudios de vigilancia y contribucién de fuentes
del material particulado atmosférico en las instalaciones del Puerto Auténomo de Huelva
EMPRESA/ADMINISTRACION FINANCIADORA: Autoridad Portuaria de Huelva
ENTIDADES PARTICIPANTES: Universidad de Huelva

DURACION: Diciembre 2016- Diciembre 2017

INVESTIGADOR RESPONSABLE: J. de la Rosa / G. Marquez

PRECIO TOTAL DEL PROYECTO: 48.300 euros

TITULO DEL CONTRATO/PROYECTO: Estudio fisico-quimico de las escorias y mata de los
hornos flash y eléctrico enfocado al anélisis de las pérdidas de cobre
EMPRESA/ADMINISTRACION FINANCIADORA: Atlantic Copper SLU

ENTIDADES PARTICIPANTES: Universidad de Huelva

DURACION: Junio 2016- Febrero 2018

INVESTIGADOR RESPONSABLE: Ignacio Moreno-Ventas Bravo

PRECIO TOTAL DEL PROYECTO: 91.900 €

TITULO DEL CONTRATO/PROYECTO: Fluctuaciones en interfaces: campos externos y
gradientes de composicion |

EMPRESA/ADMINISTRACION FINANCIADORA: Ministerio de Economia y Competitividad
(MINECO)

ENTIDAD PARTICIPANTE: Universidad de Huelva

DURACION: desde 01/01/2014 hasta 31/12/2017

INVESTIGADOR RESPONSABLE: Felipe Jiménez Blas

PRECIO TOTAL DEL PROYECTO: 36.300 euros

TITULO DEL CONTRATO/PROYECTO: Red de Simulacién Molecular
EMPRESA/ADMINISTRACION FINANCIADORA: Ministerio de Economia y Competitividad
(MINECO)

ENTIDADES PARTICIPANTES: Universidad de Huelva, Universidad de Vigo, Universidad
de Cantabria, Universidad Complutense, Universidad de Sevilla, Universidad Pablo de
Olavide, Universidad Auténoma de Madrid, Universitat Rovira i Virgili e Instituto de Quimica-
Fisica Rocasolano del CSIC (Madrid)

DURACION: desde 01/10/2015 hasta 31/12/2017

INVESTIGADOR RESPONSABLE: Felipe Jiménez Blas

PRECIO TOTAL DEL PROYECTO: 36.300 euros

TITULO DEL CONTRATO/PROYECTO: Estrategias de Captura de CO2 usando hidratos:
analisis tedrico basado en simulaciéon molecular y métodos cuanticos ab initio
EMPRESA/ADMINISTRACION FINANCIADORA: Ministerio de Economia y Competitividad
(MINECO)

ENTIDADES PARTICIPANTES: Universidad de Vigo y Universidad de Huelva
DURACION: desde 01/10/2016 hasta 31/12/2018

INVESTIGADOR RESPONSABLE: Manuel Martinez Pifieiro

PRECIO TOTAL DEL PROYECTO: 46.000 euros
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Proyectos / Contratos
Projects / Contracts

TITULO DEL CONTRATO/PROYECTO: From Natural Gas to Chemical Synthesis
EMPRESA/ADMINISTRACION FINANCIADORA: Agencia Estatal de Investigacion
DURACION: desde 01/12/2016 hasta 30/11/2019

INVESTIGADOR RESPONSABLE: Andrea Olmos Vergé

TUTOR DEL PROYECTO: Pedro J. Pérez

NUMERO DE INVESTIGADORES PARTICIPANTES: 1

PRECIO TOTAL DEL PROYECTO: 170.00 euros

TITULO DEL CONTRATO/PROYECTO: Ser vicio para la determinacién del contenido de
metales de los filtros gravimétricos de la red de vigilancia y control del aire de Andalucia
(RVCCAA)2016 .

EMPRESA/ADMINISTRACION FINANCIADORA: Consejeria de Medio Ambiente de la
Junta de Andalucia

ENTIDAD PARTICIPANTE: Universidad de Huelva

DURACION: Septiembre 2016 -Mayo 2017

INVESTIGADOR RESPONSABLE: Ana M. Sanchez de la Campa Verdona

NUMERO DE INVESTIGADORES PARTICIPANTES: 4

PRECIO TOTAL DEL PROYECTO: 17.900 euros

TITULO DEL CONTRATO/PROYECTO: Estudio anual de especiacion de arsénico, antimonio
y hierro en electrolito de refineria de cobre 2016

EMPRESA/ADMINISTRACION FINANCIADORA: Atlantic Copper SLU

ENTIDAD PARTICIPANTE: Universidad de Huelva

DURACION: Febrero 2016-Enero 2017

INVESTIGADOR RESPONSABLE: D. Sanchez-Rodas Navarro

NUMERO DE INVESTIGADORES PARTICIPANTES: 1

PRECIO TOTAL DEL PROYECTO: 13.500 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 (fase Il) i

EMPRESA/ADMINISTRACION FINANCIADORA: Atlantic Copper SLU

ENTIDAD PARTICIPANTE: Universidad de Huelva

DURACION: Febrero 2016-Enero 2017

INVESTIGADOR RESPONSABLE: D. Sdnchez-Rodas Navarro

NUMERO DE INVESTIGADORES PARTICIPANTES: 1

PRECIO TOTAL DEL PROYECTO: 13.500 euros
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Programa de Seminarios y Conferencias
Research Seminars

CONFERENCIANTE/SPEAKER: Prof. Oscar Lozano
INSTITUCION/INSTITUTION: Departamento de Psicologfa
Clinica, Experimental y Social, de la Facultad de Ciencias de
la Educacion de la UHU

TITULO/TITLE: "El papel de la psicopatologia y la
neuropsicologia en la recaida de pacientes con trastornos
por consumo de sustancias”

FECHA/DATE: 20/01/2017

CONFERENCIANTE/SPEAKER: Prof. Carlos Vega de las Heras
INSTITUCION/INSTITUTION: Departamento de Quimica
Fisica |, Facultad de Quimica, Universidad Complutense de
Madrid

TITULO/TITLE: "Modelling water in computer simulations”
FECHA/DATE: 31/01/2017

CONFERENCIANTE/SPEAKER: Prof. Juan M. Campos
Carrasco |

INSTITUCION/INSTITUTION: Departamento de Historia,
Geografia y Antropologia (Area de Arqueologia). Facultad
de Humanidades de la Universidad Huelva

TITULO/TITLE: "Onoba Aestuaria, una ciudad portuaria en
los confines de la Baetica"

FECHA/DATE: 17/03/2017

CONFERENCIANTE/SPEAKER: Prof. José M. Franco Gémez
INSTITUCION/INSTITUTION: Centro de Investigacion en
Tecnologia de Productos y Procesos Quimicos (Pro2TecS.
Departamento de Ingenieria Quimica, Quimica Fisica y Ciencias
de los Materiales. Escuela Técnica Superior de Ingenieria de
la Universidad Huelva

TITULO/TITLE: "Desarrollo de nuevas formulaciones de grasas
lubricantes: de los espesantes tradicionales a los bio-
espesantes”

FECHA/DATE: 21/04/2017

CONFERENCIANTE/SPEAKER: Prof®. Mariola Tortosa
INSTITUCION/INSTITUTION: Departamento de Quimica
Organica, Facultad de Ciencias de la Universidad Autonoma
de Madrid

TITULO/TITLE: "Synthesis of Versatil Synthetic Intermediates
through Copper Catalysis"

FECHA/DATE: 09/05/2017

f}. d J

CONFERENCIANTE/SPEAKER: Prof. Ramén Martinez Méfiez
INSTITUCION/INSTITUTION: Departamento de Quimica de
la Universidad Politécnica de Valencia

TITULO/TITLE: "New applications of gated materials in
sensing and delivery."

FECHA/DATE: 26/05/2017

CONFERENCIANTE/SPEAKER: Prof. T. Brent Gunnoe
INSTITUCION/INSTITUTION: Dept. of Chemistry University
of Virginia

TITULO/TITLE: "Transition metal catalyzed hydroaryl...ation
of olefins: New catalysts for alkyl and alkenyl arenes”
FECHA/DATE: 02/06/2017

CONFERENCIANTE/SPEAKER: Prof. John Montgomery
INSTITUCION/INSTITUTION: Universidad de Michigan (EEUU)
TITULO/TITLE: "Discovery of New Catalytic Reactions for
Generation ofMolecular Complexity and Diversity"
FECHA/DATE: 14/06/2017

CONFERENCIANTE/SPEAKER: Prof®. Beatriz Royo
INSTITUCION/INSTITUTION: Instituto de Tecnologia Quimica
e Biolégica Universidade NOVA de Lisboa (Portugal)
TITULO/TITLE: "Catalytic Reductions with Manganese and
Iron NHC Complexes"

FECHA/DATE: 14/06/2017

CONFERENCIANTE/SPEAKER: Prof. Stephen L. Buchwald
INSTITUCION/INSTITUTION: Massachusetts Institute of
Technology (MIT) (EEUU)

TITULO/TITLE: "Catalytic Asymmetric Hydrocupration of
Alkenes"

FECHA/DATE: 14/06/2017
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Programa de Seminarios y Conferencias

Research Seminars

CONFERENCIANTE/SPEAKER: Dra. Roberta del Sole
INSTITUCION/INSTITUTION: Universitat del Salento (Lecce, Italia)
TITULO/TITLE: "Molecularly Imprinted Polymers (MIPs) for
environmental and biomedical applications"

FECHA/DATE: 26/07/2017

CONFERENCIANTE/SPEAKER: Prof. Andrew Weller
INSTlTUCION/lNSTlTUTION University of Oxford.
TITULO/TITLE: "Solid-state Molecular OrganoMetallic Synthesis
and Catalysis (SMOM-Chem)

FECHA/DATE: 22/11/2017

CONFERENCIANTE/SPEAKER: Prof. Juan José Garcfa del Hoyo
INSTITUCION/INSTITUTION: Departamento de Economia, Facultad
de Ciencias Empresarlales de la Universidad de Huelva
TITULO/TITLE: "La Economia y la Gestidn de Pesquerfas”
FECHA/DATE: 1/12/2017

CONFERENCIANTE/SPEAKER: Prof. Guy Bertrand
INSTITUCION/INSTITUTION: University of California San Diego
TITULO/TITLE: "Stab le carbenes and related species: Powerful
tools in organic, inorganic and organometallic chemistry"
FECHA/DATE: 15/12/2017
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