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Carta del director
Letter from director

Tomas Rodriguez Belderrain

Esta memoria, que tengo el placer de presentar un afio mas, recoge la actividad
investigadora del Centro de Investigaciéon en Quimica Sostenible (CIQSO)
durante el 2019. En la misma se detallan los datos mas relevantes sobre la
actividad investigadora y resultados cientificos de nuestros cinco grupos de
investigacion.

El CIQSO es el Centro de Investigacion mas antiguo de la Universidad de
Huelva, conmemorando en 2020 su primera década de existencia. Desde su
creacion ha tenido como meta ser un Centro de referencia en el estudio de
la Catélisis Homogénea, de la Contaminacién Atmosférica y de los Procesos
Fotoquimicos, y posteriormente de la Simulacién Molecular y Quimica
Computacional, siendo desde sus comienzos un Centro dindmico y
multidisciplinar. Un objetivo fundamental del CIQSO es llevar a cabo ciencia
de alta calidad, abordando tanto problemas bésicos como su posible aplicacion
practica de tal manera que puedan ser objeto de transferencia y asi contribuir
a solventar los retos de nuestra sociedad. Los logros conseguidos se han
alcanzado gracias al trabajo constante y a la calidad de nuestros grupos de
investigacion, asi como de la infraestructura cientifica de la que dispone nuestro
Centro.

En el dltimo afio se ha incrementado la produccién cientifica del CIQSO. Los
Grupos del CIQSO han publicado un total de 38 articulos en revistas cientificas
indexadas en el Journal Citation Reports (JCR), de los que un 79% corresponden
a revistas que se encuentran primer cuartil (Q1) de su categoria. Asimismo,
se han mantenido vigentes tres proyectos de investigacién del "Plan Estatal
de Investigacién Cientifica y Técnica" de la Convocatoria de 2017,
correspondientes a los Laboratorios de Catélisis Homogénea, Sintesis y
Fotoquimica Orgénica y Simulacion Molecular y Quimica Computacional,
consiguiendo el Laboratorio de Contaminacion Atmosférica un Proyecto dentro
del Programa Estatal de |+D+i orientado a los "Retos de la Sociedad" en el
"Marco del Plan Estatal de Investigacion Cientifica y Técnica y de Innovacién”
de la Convocatoria 2018. Hay que indicar, asimismo, que al CIQSO se le ha
concedido la ayuda solicitada en la Convocatoria de Adquisicién de
Ec]iuipamiento Cientifico Técnico del afio 2019 del Subprograma Estatal de
Infraestructuras de Investigacién y Equipamiento Cientifico Técnico del
Ministerio de Ciencia, Innovacién y Universidades. Esta concesion permitira
la adquisicion de un analizador de metales, un cromatégrafo liquido acoplado
a espectréometro de masas (LC/MS TOF) y maquina de célculo cientifico. Sin
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lugar a duda, esta nueva instrumentacion cientifica ayudara
de manera significativa a las investigaciones que se desarrollan
en nuestros laboratorios. Por otro lado, seCLa realizado una
labor muy importante con la firma de contratos de
investigacion (articulos 68 'y 83 de la LOU) lo que ha permitido
la obtencién de recursos adicionales. Con este tipo de
contratos se responde a las necesidades investigadoras
especificas de entidades publicas, privadas y de empresas.

En 2019, se ha reforzado el personal investigador del CIQSO,
con la captacion de nuevos talentos. Asi, la incorporacion
del Dr. Antonio Martinez Martinez como Investigador
Contratado Ramon y Cajal ha permitido la creacion de un
nuevo Grupo, el Laboratorio de Quimica Organometélica
Supramolecular, del cual el Dr. Martinez es el Investigador
Principal. Asimismo, se han incorporado al Laboratorio de
"Catélisis Homogénea" la Dra. M. Angeles Fuentes, como
Contratada del Programa Juan de la Cierva, y el Dr. Gabriel
Menéndez Rodriguez, como Contratado Posdoctoral. Por
otro lado, el nimero de investigadores predoctorales también
ha aumentado con la incorporacién de un total de cuatro
nuevos doctorandos (tres al Laboratorio de Catalisis
Homogénea y uno al Laboratorio de Quimica Organometalica
Supramolecular).

En el apartado de la divulgacion, hay que sefialar que se ha
comenzado a trabajar a lo largo de 2019, en el disefio de
una nueva pagina web del CIQSO que tendrd como finalidad
la de constituirse como una herramienta eficaz de difusién
de informacién y de comunicacion entre el Centro, la sociedad,
la comunidad cientifica y las empresas. Asimismo, se ha
mejorado la visibilidad del CIQSO, con la participacion de
miembros del mismo en eventos cientificos, en los que,
mediante conferencias, comunicaciones orales y pdsters, se
han difundido los resultados obtenidos. Ha sido significativo
el nimero de investigadores invitados que han impartido
seminarios o conferencias en las diversas teméticas del Centro.
Como complemento de nuestro plan de difusién, se ha

continuado con nuestro programa de Seminarios con la
participacion de 9 conferenciantes, tanto de la Universidad
de Huelva como de Centros de Investigacion extranjeros.
También hemos celebrado el Il Simposio del CIQSO que
contd con la participacion del futuro Presidente de la IUPAC,
el Prof. Javier Garcia Martinez de la Universidad de Alicante,
y donde investigadores predoctorales y posdoctorales
expusieron los resultados de sus investigaciones tanto en
forma de comunicacién oral como de péster. Es de justicia
sefialar que muchas de las actividades que se recogen en
esta memoria han sido sufragadas mediante la Ayuda a
Centros de Investigacion de la EPIT del Vicerrectorado de
Investigacién y Transferencia.

Como en afos anteriores, investigadores del CIQSO han
sido galardonados con premios y distinciones. Asi, entre los
galardonados el dia de San Alberto Magno 2019, de la
Facultad de Ciencias Experimentales han estado el Prof. Dr.
D. Pedro José Pérez Romero, "Premio a un Trabajo de
Investigacion de Excelencia” y la Dra. Lourdes Maestre Cera,
"Premio al trabajo de excelencia de un Investigador Joven".
El Dr. Riccardo Gava recibié un premio de los concedidos
por Seccién Territorial Andalucia Occidental RSEQ a las
mejores Tesis Doctorales del curso 2017-18. Finalmente, y
mas recientemente, la Dra. M. Angeles Fuentes ha sido
galardonada con el Premio al Joven Investigador Andaluz
2019 del Instituto de la Juventud del Gobierno de Andalucia.
Enhorabuena a todos ellos.

Por Gltimo, queda agradecer a todos los investigadores, al
personal técnico del Centro, a las personas que me
acompafian en el equipo directivo y a los miembros del
Consejo de Direccién su esfuerzo y apoyo constante para la
consecucion de los objetivos cientificos.
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It is my pleasure to present this annual report which includes the research
activity of the Center for Research in Sustainable Chemistry (CIQSO) during
2019. It shows the most relevant data on the activity and scientific results of
our 5 research groups.

CIQSO is the oldest research center of the University of Huelva, celebrating
in 2020 its first decade of existence. Since its creation, one of the main aims
has been to become a reference center in the fields of homogeneous catalysis,
atmospheric pollution and photochemical processes, and later, for the area
of molecular simulation and computational chemistry, being from the beginning
a dynamic and multidisciplinary center. Consequently, an essential objective
of CIQSO is to carry out Eigh quality science, addressing basic research and
its possible practical application in such a way that they can be transferred
and, thus, help to solve the challenges of our society. The dedication and high
quality of our research groups, together with our in-house state-of-the-art
research facilities, have warranted the quality of the research output from the
Centre over the years.

Moreover, the CIQSO scientific production has increased considerably during
the last year. Its research groups have published a total of 38 articles in scientific
journals indexed in the Journal Citation Reports (JCR), 79% of them correspond
to journals in the first quartile (Q1) of their subject categories. Currently, there
are three active research projects in the Centre funded from the 2017 "State
Plan for Scientific and Technical Research" call, which were gained by the
Homogeneous Catalysis, Synthesis and Organic Photochemistry, and Molecular
Simulation and Computational Chemistry Laboratories. The Atmospheric
Pollution Laboratory got financial support for a Project within the 2018 "State
R+D+| Program-Challenges of Society" call. In addition, CIQSO has been
granted the funding requested within the 2019 "Acquisition of Technical
Scientific Equipment” call from the Ministry of Science, Innovation and
Universities. This funding will allow the acquisition of a metal analyzer in gas
phase, a high-resolution liquid chromatograph coupled to a mass spectrometer
(LC/MS-TOF) and a modern computing cluster. Without a doubt, these new
scientific facilities will significantly boost the research carried out in our
laboratories. Finally, a very important work has been developed by signing
several research contracts (Articles 68 and 83 of the Organic Law of the
Universities) which has provided additional resources to the Centre. The aim
of such projects is to address and solve specific research problems from diverse
public and private companies.
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In 2019, the CIQSO research staff has been reinforced by the
recruitment of new young talents from abroad. Thus, the
incorporation of Dr. Antonio Martinez Martinez (from the
University of Oxford, United Kingdom), as a Ramén y Cajal
researcher, has allowed the creation of a new Group, the
Supramolecular Organometallic and Main Group Chemistry
Laboratory, of which Dr. Martinez is the Principal Investigator.
Likewise, Dr. M. Angeles Fuentes (also from Oxford), as a Juan
de la Cierva researcher, and Dr. Gabriel Menéndez Rodriguez
(from the University of Perugia, Italy), as a Postdoctoral
researcher, have joined the Homogeneous Catalysis Laboratory.
On the other hand, the number of predoctoral researchers
has also increased with the integration of a total of four new
doctoral students (three to the Homogeneous Catalysis
Laboratory and one to the Supramolecular Organometallic
Chemistry Laboratory).

With respect to the dissemination and communication activities,
it should be noted that we have started to redesign the Centre's
web site during 2019. The new web will be an effective tool
for communicating research information from the Center to
the Society, the scientific community and companies, and to
make our Centre and research more visible to a broad audience.
Likewise, we have improved the visibility of CIQSO by the
participation of our researchers in several scientific events,
and dissemination of the research done in CIQSO at
conferences with oral communications and poster presentations.
The number of invited CIQSO researchers who have given
seminars or research talks at conferences on the various themes
of the Center has been significant. As a complement to our
dissemination plan, we have continued with our Seminars

program with the particifation of 9 speakers, both from the
University of Huelva and from other national and international
Research Centers. We have also celebrated the Il CIQSO
Symposium, having as invited speaker the president-elect of
the IUPAC, Prof. Javier Garcia Martinez from the University
of Alicante. Predoctoral and postdoctoral researchers have
also presented their research, both in the form of oral
communication and posters. It is fair to point out that some
of the activities mentioned above have been covered by the
funds received from the Political Research and Transfer
Strategy Program (EPIT) of the Vice-Rectorate for Research
and Transfer of the University of Huelva.

As in previous years, CIQSO researchers have been awarded
prizes and distinctions in 2019. Thus, among the winners,
Prof. Dr. Pedro José Pérez Romero, leader of the
Homogeneous Catalysis Laboratory, received "A Research
Work of Excellence Award", and Dr. Lourdes Maestre Cera,
"A Work of Excellence of a Young Researcher Award", both
from the Faculty of Experimental Sciences from our University.
Also, Dr. Riccardo Gava received one of "Best PhD Thesis
Award 2016-17" from the Western Andalusian Territorial
Section (RSEQ). Finally, and more recently, Dr. M. Angeles
Fuentes has been awarded with the 2019 Andalusian Young
Investigator Award from the Youth Institute from the Regional
Government of Andalusia. Congratulations to all of them.
Finally, I would like to thank all the researchers, the technical
staff of the Center, the management team and the members
of the Board of Management for their constant effort and
support in achieving the scientific objectives of the Center.
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Laboratorio de Catélisis Homogénea
Homogeneous Catalysis Laboratory

LINEAS DE INVESTIGACION

Los hidrocarburos (saturados e insaturados) son sustratos procedentes de la industria
petroguimica 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 ultimos 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 hidréogeno). Una de las lineas mas recientes
aborda la realizacién 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.
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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.

Informe anual / Annual report 2019 10



Grupos de Investigaciéon
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 EP €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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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 niveFregional. 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.
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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 equiliﬁria.

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.
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Laboratorio de Quimica Organometélica Supramolecular y de los Grupos Principales
Laboratory of Supramolecular Organometallic and Main Group Chemsitry

LINEAS DE INVESTIGACION

Nuestra motivacion es hacer uso de los avances desarrollados por este equipo en el estudio
de la quimica organometalica de sistemas encapsulados de los metales de transicion y de
los grupos principales, para aplicarlos en catéﬁsis con el objetivo de abordar y resolver

roblemas reales (calentamiento global, sostenibilidad, energia renovable), promoviendo
E sostenibilidad en los procesos quimicos. En este sentido, nuestro grupo esta particularmente
interesado en utilizar sistemas quimicos encapsulados para transformar el CO2 (gas de
efecto invernadero) en materias primas de gran utilidad y alto valor afiadido (alquenos,
alcoholes de cadena larga y 4cidos carboxilicos), utilizando H2 y otras moléculas pequenas
en estas transformaciones quimicas.

Nuestra investigacion se centra en explorar y comprender la quimica de los sistemas
organometaélicos encapsulados utilizando cavidades de tipo macro- y supra-moleculares,
y desarrollar aplicaciones cataliticas para la activaciéon de moléculas pequefias. El control
de la reactividad, selectividad y estabilidad en un centro catalitico activo a menudo se
logra modificando la esfera de coordinacién primaria del metal mediante el uso de ligandos
adecuados. Sin embargo, una forma alternativa -y mucho mas potente- de conseguir un
mejor estereo-control en una transformacién quimica dada, es modificar la esfera de
coordinacién secundaria mediante el uso de cavidades moleculares de tipo anfitrion a
modo de nano-reactores supramoleculares. Esta encapsulaciéon de sistemas cataliticos
organometalicos permite el acceso a cavidades Unicas donde ocurren las reacciones, de
dimensiones moleculares, y que influyen drasticamente en el curso de las reacciones
cataliticas. De esta forma, el catalizador libre (no encapsulado) no es capaz de reproducir
o competir con las propiedades cataliticas del centro activo que esté encapsulado,
mostrando este Ultimo propiedades cataliticas muy superiores al sistema no encapsulado.
Tanto el catalizador como E cavidad supramolecular anfitriona controlan las propiedades
cataliticas del sistema encapsulado. Esto permite un control superior de la estabilidad
cinética del sistema, creando una cavidad Unica, permitiendo una estabilizacién del
catalizador superior y una mejora en la selectividad, con aceleraciéon de la velocidad de
reaccion. Muchas de estas caracteristicas del catalizador destacan por su relevancia en
catélisis enzimatica.

Una segunda linea de investigacion dentro de nuestro equipo versa sobre el desarrollo
de nuevas rutas sintéticas para preparar sistemas organometalicos conteniendo metales
del bloque s- y p- en estados bajos de valencia y usos en catélisis. En nuestra estrategia
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hacemos uso de ligandos organicos macro y supramoleculares para estabilizar tales especies
reactivas, y también dando soporte a ciclos cataliticos capaces de participar en procesos
de activacién de moléculas pequefias.

Desde nuestro inicio como grupo independiente en el CIQSO, en mayo de 2019, hemos
realizado un gran avance en amﬁas lineas de investigacion. Nuestro grupo estad compuesto
actualmente por una estudiante de doctorado (Hellen S. Videa, en el centro en la fotografia
del grupo) y una estudiante de grado (Noelia Jiménez Sierra, a la izquierda en la fotografia
del grupo). Hellen comenzé a trabajar en sistemas organometélicos de los metales de
transicion encapsulados en agregados supramoleculares en noviembre de 2019, y Noelia
ha iniciado recientemente su proyecto Tesis fin de Grado 2019-2020 en la quimica
macromolecular de metales de bloques s y p. Ambas son excelentes estudiantes, que
sumado a su alto grado de dedicacién y compromiso con esta investigacién ha permitido
la obtencion de resultados preliminares prometedores. Es por ello que se prevé que el
2020 sera un afio de investigacién muy fructifero para este joven y emergente grupo de
investigacion.

RESEARCH PROJECTS

The team's motivation is to use our developments in the confined main group and transition
metal organometallic chemistry to advance in chemical research and catalysis to tackle and
solve real-world problems promoting sustainability (global warming, sustainability in chemical
processes, renewable energy). In this context, we are particularly interested in using our
findings in confined chemistry and low-valent main group systems to transform CO2
(greenhouse gas) into useful chemical feedstock (alkenes, long chain alcohols and carboxylic
acids), using H2 and other small molecules.

Our research focuses on exploring and understanding the chemistry of confined
organometallic systems using macro- and supra-molecular tailor-made cavities, and
developing applications toward small molecule activation and catalysis. The control of
reactivity, selectivity, and stability at an active catalytic site is often achieved by tuning the
first coordination sphere in the metal center using appropriate ligands. However, an
alternative and powerful way to make a better stereo-control is tailoring the secondary
coordination sphere by employing well-defined and discrete host cavities as reaction
supramolecular nanovessels. The encapsulation of organometallic catalytic systems allows

access to unique reaction microenvironments that drastically influence the course catalytic
reactions, in a way that the non-encapsulated free catalyst can outcompete. Both the
catalyst and host cavity control the catalytic properties of the confined system. This dual-
manifold allows fine-tuning for the kinetic stabilization of the system, creating a unique
confined chemical space, and giving access to better catalyst stability, novel selectivity,
and acceleration of the reaction rate. Many of these catalyst features remark their relevance
to the operation of enzymatic catalysis.

A second research pathway is in the development of new synthetic organometallic routes
to chemical systems containing low valent s- and p-block metals and their uses in catalysis.
We envisage that using macro- and supramolecular organic ligands will help in stabilizing
such reactive species and helping them to turn over in catalysis involving small molecule
activation processes.

Since our start as an independent group at CIQSO in May 2019, we have initiated and
made good progress towards both projects. Our group is currently composed of one PhD
and one undergraduate student. Hellen S. Videa (middle in the group picture) started to
work in confined chemical systems in the group as a PhD student in November 2019, and
Noelia Jimenez Sierra (left in the group picture) has recently started her "Tesis fin de Grado"
2019-2020 project in the group working in the macromolecular chemistry of s- and p-block
metals. Both are excellent students, and their commitment to research and initial results
are promising; thus, it is envisaged that 2020 will be a very fruitful research year for this
motivated and emerging young group.
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Personal adscrito al Centro

en 2018

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?
Romero Fructos-Vazquez, M.
Alvarez Martinez, Maria
Ramirez Rodriguez, Manuel
Moreno Rodriguez, Anabel
Fuentes Dominguez, M* A ngeles
Menéndez Rodriguez, Gabriel
A vila Torres, Daisy Pilar
Borrego Blanco, Elena
Martinez Laguna, Jonathan
Pizarro Javier, Juan D.

De la Rosa Diaz, Jesus

S. de la Campa, Ana M*
Sanchez-Rodas Navarro, D.
Gonzélez de las Torres, Anabel
Milldn Martinez, Maria

Avilés Martin, Marisa
Marquez Martinez, Gonzalo
Fernandez Caliani, Juan Carlos
Torres Sénchez, Raquel
Esquinas Gémez, Noemi
Pischel, Uwe

Fernandez Arteaga, Jesus
Remon Ruiz, Patricia
Gonzélez-Delgado, José A.
Romero Carrasco, Miguel A.
Dominguez Hidalgo, Zoe
Gonzélez Rodriguez, David
Blas, Felipe J.

Moreno-Ventas Bravo, Ignacio
Miguez Diaz, José M.
Martinez Ruiz, Francisco J.
Algaba Fernandez, Jesus
Bacedoni, Maria

Pérez Pina, Ismael

Gbmez Alvarez, Paula
Martinez Martinez, Antonio J.
Videa, Hellen

Marcelino Pozuelo, Cinta
Molina Gonzélez, Francisco

Puesto

Catedréatico Univ.
Catedréatico Univ.
Catedratico Univ.
Titular Universidad
Titular Universidad
Ayudante Dr.

Prof. Contratado Dr.
Doctoranda
Doctorando
Doctoranda

Contr. "Juan de la Cierva"

Contr. posdoctoral
Doctoranda
Doctoranda
Doctorando
Doctorando
Catedréatico Univ.
Contr. Posdoctoral
Catedréatico Univ.
Doctoranda
Doctoranda
Técnica Laboratorio
Titular Universidad
Titular Universidad
Doctoranda
Doctoranda
Catedréatico Univ.
Titular Universidad
Prof. Ayudante Dr.
Contr. posdoctoral
Contr. posdoctoral
Becario FPI

Contr. FGJ
Catedréatico Univ.
Titular Universidad
Prof. Ayudante Dr.
Investigador Dr.
Becario FPU
Doctoranda
Doctorando

Prof* Ayudante Dra.
Contr. Ramén y Cajal
Doctoranda
Técnica Laboratorio

Técnico Rayos-Xy RMN

Mail Teléfono Puesto

perez@cigso.uhu.es
trodri@cigso.uhu.es
mmdiaz@cigso.uhu.es
ana.caballero@cigso.uhu.es
maria.prieto@cigso.uhu.es
jose.molina@cigso.uhu.es
manuel.romero@cigso.uhu.es
maria.alvarez@cigso.uhu.es
manuel.ramirez@cigso.uhu.es
anabel.moreno@cigso.uhu.es
mangeles.fuentes@cigso.uhu.es
gabriel.menendez@cigso.uhu.es
daisy.avila@cigso.uhu.es
elena.borrego@cigso.uhu.es
jonathan.martinez@cigso.uhu.es
juandiego.pizarro@cigso.uhu.es
jesus@cigso.uhu.es
ana.sanchez@cigso.uhu.es
rodas@cigso.uhu.es

anaisabel.delastorres@cigso.uhu.es 9831

maria.millan@cigso.uhu.es
aerosol@cigso.uhu.es
gonzalo.marquez@cigso.uhu.es
caliani@cigso.uhu.es
torres.sanchez@cigso.uhu.es
noemi.esquinas@cigso.uhu.es
uwe.pischel@cigso.uhu.es
jesus.fernandez@cigso.uhu.es
patriciamaria.remon@cigso.uhu.es
jose.gonzalez@cigso.uhu.es
miguelangel.romero@cigso.uhu.es
zoe.dominguez@cigso.uhu.es
david.gonzalez@cigso.uhu.es
felipe@cigso.uhu.es
bravo@cigso.uhu.es
jose.miguez@cigso.uhu.es
currofisico@cigso.uhu.es
jesus.algaba@cigso.uhu.es
maria.bacedoni@cigso.uhu.es
Ismael.perez@cigso.uhu.es
paula.gomez@cigso.uhu.es
antonio.martinez@cigso.uhu.es
hellen.videa@ciqso.ﬂ)u.es
cinta.marcelino@cigso.uhu.es
francisco.molina@cigso.uhu.es

|

9956 LCH
9955 LCH
9950 LCH
9952 LCH
9967 LCH
9946 LCH
9948 LCH
9970 LCH
9970 LCH
9970 LCH
9970 LCH
9970 LCH
9970 LCH
9970 LCH
9970 LCH
9970 LCA
9821 LCA
9855 LCA
9963 LCA

LCA
9831 LCA
9488 LCA
9460 LSIFO
9820 LSIFO
9831 LSIFO
9831 LSIFO
9982 LSIFO
9999 LSIFO
9486 LSIFO
9486 LSIFO
9487 LSIFO
9487 LSIFO
9487 LSIFO
9796 LSMQC
9817 LSMQC
9786 LSMQC
9805 LSMQC
9805 LSMQC
9812 LSMQC
9805 LSMQC
9803 LSMQC
9909 LsOC
9831 LSOC
9970
9975-72
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Articulos en 2019 en revistas recogidas en el Journal of Citation Reports

2018 publications in JCR journals

LABORATORIO DE CATALISIS HOMOGENEA

AUTORES/AUTHORS: J. M. Mufioz-Molina, T. R. Belderrain, P. J. Pérez
TITULO/TITLE: Trispyrazolylborate coinage metals complexes: Structural features and

catalytic transformations
REVISTA/JOURNAL: Coord. Chem. Rev., 2019, 390, 171-189

AUTORES/AUTHORS: D. Bafaluy, J. M. Mufioz-Molina, |. Funes-Ardoiz, S. Herold, A. J.
de Aguirre, H. Zhang, F. Maseras, T. R. Belderrain, P. J. Pérez, K. Muhiz
TITULO/TITLE: Copper-Catalyzed N-F Bond Activation for Uniform Intramolecular C-H
Amination Yielding Pyrrolidines and Piperidines

REVISTA/JOURNAL: Angew. Chem. Int. Ed., 2019, 58, 8912-8916

AUTORES/AUTHORS: P. J. Pérez
TITULO/TITLE: In My Element: Copper
REVISTA/JOURNAL: Chem. Eur. J., 2019, 25

AUTORES/AUTHORS: P. Ballestin, D. Ventura-Espinosa, S. Martin, A. Caballero, J. A.
Mata, P. J. Pérez

TITULO/TITLE: Improving Catalyst Activity in Hydrocarbon Functionalization by Remote
Pyrene-Graphene Stacking

REVISTA/JOURNAL: Chem. Eur. J., 2019, 25, 9534-9539

AUTORES/AUTHORS: R. Gava, P. Ballestin, A. Prieto, A. Caballero, P. J. Pérez
TITULO/TITLE: Methane functionalization in water with micellar catalysis
REVISTA/JOURNAL: Chem. Comm., 2019, 55, 11243-11246

AUTORES/AUTHORS: M. Delgado-Rebollo, C. Garcia-Morales, C. Maya, A. Prieto, A. M.
Echavarren, P. J. Pérez

TITULO/TITLE: Coinage metal complexes bearing fluorinated N-Heterocyclic carbene
ligands

REVISTA/JOURNAL: J. Org. Chem., 2019, 898, 120856

AUTORES/AUTHORS: J. T. Sarmiento, A. Olmos, T. R. Belderrain, A. Caballero, T. Varea,
P.J. Pérez, G. Asensio

TITULO/TITLE: Favoring Alkane Primary Carbon-Hydrogen Bond Functionalization in
Supercritical Carbon Dioxide as Reaction Medium

REVISTA/JOURNAL: ACS Sustainable Chem. Eng., 2019, 7, 7346-7352

AUTORES/AUTHORS: J. Maria Mufioz-Molina, T. R. Belderrain, P. J. Pérez
TITULO/TITLE: Group 11 tris(pyrazolyl)methane complexes: structural features and catalytic
applications

REVISTA/JOURNAL: Dalton Transactions, 2019, 48, 10772-10781

AUTORES/AUTHORS: M. Alvarez, A. Galindo, P. J. Pérez, E. Carmona
TITULO/TITLE: Molybdenum and tungsten complexes with carbon dioxide and ethylene
ligands

REVISTA/JOURNAL: Chem. Sci., 2019, 10, 8541-8546

AUTORES/AUTHORS: J. Carreras, A. Caballero, P. J. Pérez
TITULO/TITLE: Alkenyl Boronates: Synthesis and Applications
REVISTA/JOURNAL: Chem. Asian J., 2019, 14, 329-343

AUTORES/AUTHORS: J. A. Molina de la Torre, |. Pérez-Ortega, A. Beltran, M. R. Rodriguez,
M. Mar Diaz-Requejo, P. J. Pérez, A. C. Albéniz

TITULO/TITLE: Trispyrazolylborate Ligands Supported on Vinyl Addition Polynorbornenes
and Their Copper Derivatives as Recyclable Catalysts

REVISTA/JOURNAL: Chem. Eur. J., 2019, 25, 556-563

AUTORES/AUTHORS: S. Gonzélez Rull, A. Olmos, P. J. Pérez
TITULO/TITLE: Gold-catalyzed ethylene cyclopropanation
REVISTA/JOURNAL: Beilstein J. Org. Chem., 2019, 15, 67-71

AUTORES/AUTHORS: J. M. Mufioz-Molina, P. J. Pérez
TITULO/TITLE: Ruthenium-Catalyzed Heck-Type Alkenylation of Alkyl Bromides
REVISTA/JOURNAL: J. Org. Chem. 2019, 84, 8289-8296

LABORATORIO DE CONTAMINACION ATMOSFERICA

AUTORES/AUTHORS: Acosta-Coleya, D. Méndez-Cuadro, E. Rodriguez-Cavallo, J. D. de
la Rosa, J. Oliver Verbela

TITULO/TITLE: Trace elements in microplastics in Cartagena: A hotspot for plastic pollution
at the Caribbean

REVISTA/JOURNAL: Marine Pollution Bulletin, 2019, 139, 402-411

AUTORES/AUTHORS: R. Torres-Sanchez, D. Sdnchez-Rodas, A. M. Séanchez de la Campa,
K. Kandler, K. Schneiders, J. D. de la Rosa

TITULO/TITLE: Geochemistry and source contribution of fugitive phosphogypsum particles
in Huelva, (SW Spain)

REVISTA/JOURNAL: Atmospheric Research, 2019, 230, 104650

AUTORES/AUTHORS: O. Fonta, T. Moreno, X. Querola, V. Martins, D. Sdnchez-Rodas,
E. Miguel, M. Capdevilac
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TITULO/TITLE: Origin and speciation of major and trace PM elements in the barcelona
subway system

REVISTA/JOURNAL: Transportation Research Part D: Transport and Environment, 2019,
72,17-35

AUTORES/AUTHORS: O. Ramirez, A. M. Sanchez de la Campa, V. Amato, T. Moreno, L.
F. Silva, J. D. de la Rosa

TITULO/TITLE: Physicochemical characterization and sources of the thoracic fraction of
road dust in a Latin American megacity

REVISTA/JOURNAL: Sci. Total Environ., 2019, 652, 434-446

AUTORES/AUTHORS: P. Plaza, G. Wiemeye, G. Blanco, P. Alarcén, D. Hornero-Méndez,
J. A. Donazar, J. A. Sanchez-Zapata, F. Hiraldo, J. de la Rosa, S. Lambertucci
TITULO/TITLE: Natural hazards and wildlife health: The effects of a volcanic eruption on
the Andean Condor

REVISTA/JOURNAL: The Condor: Ornithological Applications, 2019

LABORATORIO DE SINTESIS Y FOTOQUIMICA ORGANICA

AUTORES/AUTHORS: Z. Dominguez, V. F. Pais, D. Collado, F. Najera Albendin, E. Pérez-
Inestrosa, A. Ros, U. Pischel

TITULO/TITLE: Extended four-coordinate organoboron N,C-chelates as two-photon
absorbing chromophores

REVISTA/JOURNAL: J. Org. Chem., 2019, 84, 13384-13393

AUTORES/AUTHORS: M. A. Romero, P. Mateus, B. Matos, A. Acufia, L. Garcia-Rio, J. F.
Arteaga, U. Pischel, N. Basilio

TITULO/TITLE: Blndlng of Flavylium lons to Sulfonatocalix[4]arene and Implication in the
Photorelease of Biologically Relevant Guests in Water

REVISTA/JOURNAL: J. Org. Chem. 2019, 84, 10852-10859

AUTORES/AUTHORS: P. Remdn, D. Gonzélez, S. Li, N. Basilio, J. Andréasson, U. Pischel
TITULO/TITLE: Light-driven control of the composition of a supramolecular network
REVISTA/JOURNAL: Chem. Commun., 2019, 55, 4335-4338

AUTORES/AUTHORS: V. F. Pais, T. Neumann, I. Vaya, M. C. Jiménez, A. Ros, U. Pischel
TITULO/TITLE: Organoboron dyes with a tr|ary| skeleton show dual fluorescence
REVISTA/JOURNAL: Beilstein J. Org. Chem., 2019, 15, 2612-2622

AUTORES/AUTHORS: V. F. Pais, T. Neumann, I. Vaya, M. C. Jiménez, A. Ros, U. Pischel
TITULO/TITLE: Aryllsoqumollne -derived organoboron dyes with a tr|ary| skeleton show
dual fluorescence

REVISTA/JOURNAL: Beilstein J. Org. Chem., 2019, 15, 2612-2622

LABORATORIO DE SIMULACION MOLECULARY QUIMICA COMPUTACIONAL

AUTORES/AUTHORS: P. Prilja, E. Lomba, P. Gémez-Alvarez, T. Irbi-, E. G. Noya
TITULO/TITLE: Adsorption of water, methanol and their mixtures in slit graphlte pores
REVISTA/JOURNAL: J. Chem. Phys., 2019, 150, 024705

AUTORES/AUTHORS: |. Pérez, I. Moreno-Ventas, G. Rios

TITULO/TITLE: Fundamentals of the refractory wear in an industrial anode furnace used
in the copper-making process

REVISTA/JOURNAL: Ceram. Int., 2019, 45, 9788-9798

AUTORES/AUTHORS: J. Algaba, J. M. Miguez, B. Mendiboure, F. J. Blas
TITULO/TITLE: An accurate density functional theory for the vapor-liquid interface of chain
molecules based on the statis- tical associating fluid theory for potentials of variable range
for Mie chainlike fluids

REVISTA/JOURNAL: Phys. Chem. Chem. Phys., 2019, 21, 11937-11948

AUTORES/AUTHORS: |. Pérez, I. Moreno-Ventas, R. Parra, G. Rios

TITULO/TITLE: Comparative analysis of refractory wear in the copper-making process by
a T novel (industrial) dynamic test

REVISTA/JOURNAL: Ceram.Int., 2019, 45, 1535-1544

AUTORES/AUTHORS: J. Algaba, M. Cartes, A. Mejia, J. M. Miguez, F. J. Blas
TITULO/TITLE: Phase equilibria and interfacial properties of the tetrahydrofuran + methane
binary mixture from experiment and computer simulation

REVISTA/JOURNAL: J. Phys. Chem. C, 2019, 123, 34, 20960-20970

AUTORES/AUTHORS: A. Luna-Triguero, J. M. Vicent-Luna, R. M. Madero-Castro, P. Gémez-
Alvarez, S. Calero
TITULO/TITLE: Acetylene Storage and Separation Using Metal-Organic Frameworks with
Open Metal Sites
REVISTA/JOURNAL: ACS Appl. Mater. Interfaces 2019, 11, 311499-31507

AUTORES/AUTHORS: J. M. Garrido, H. Quinteros-Lama, J. M. Miguez, F. J. Blasy M. M.
PiReiro

TITULO/TITLE: On the physical insight into the barometric effect in the interfacial behavior
for the H2O + CO2 mixture

REVISTA/JOURNAL: J. Phys. Chem. C., 2019, 123, 28123-28130

AUTORES/AUTHORS: I. Pérez, I. Moreno-Ventas, R. Parray G. Rios
TITULO/TITLE: Post-mortem study of magnesia- ~chromite refractory used in the gas area
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of a Submerged Arc Furnace for the copper-making process

REVISTA/JOURNAL: Boletin de la Sociedad Espafiola de Ceramica y Vidrio 2019, 58, 178-
188

AUTORES/AUTHORS: M. Vazquez Vazquez, |. Moreno-Ventas Bravo, |. Raposo, A. Palma
y M. J. Diaz Blanco

TITULO/TITLE: Kinetic of Pyrite thermal degradation under oxidative environment
REVISTA/JOURNAL: Journal of Thermal Analysis and Colorimetry, 2019

AUTORES/AUTHORS: E. Feria, J. Algaba, J. M. Miguez, A. Mejia, P. Gémez-Alvarez y F.
J. Blas

TITULO/TITLE: Vapor-liquid phase equilibria and interfacial properties of fatty acid methyl
esters from molecular dynamics simulations

REVISTA/JOURNAL: Physical Chemistry Chemical Physics, 2019

AUTORES/AUTHORS: |. Pérez, |. Moreno-Ventas, R. Parra, E. Araneda, G. Rios
TITULO/TITLE: Comparative analyses of the infiltration of Al-Cr-O and Mg-Cr-O refractories
by molten phases in the copper-making process using the sessile drop technique
REVISTA/JOURNAL: Boletin de la Sociedad Espafiola de Ceramica y Vidrio, 2019

AUTORES/AUTHORS: I. Pérez, |. Moreno-Ventas, G. Rios

TITULO/TITLE: Study of the refractory used in a submerged arc furnace in the copper-
making industry

REVISTA/JOURNAL: International Journal of Applied Ceramic Technology, 2019

LABORATORIO DE QUIMICA ORGANOMETALICA SUPRAMOLECULAR

AUTORES/AUTHORS: A. J. Martinez Martinez, A. S. Weller

TITULO/TITLE: Solvent-free anhydrous Li+, Na+ and K+ salts of [B(3,5-(CF3)2C6H3)4]-,
[BArF4]-. Improved synthesis and solid-state structures

REVISTA/JOURNAL: Dalton Trans., 2019, 48, 3551

AUTORES/AUTORS: T. Boyd, B. Tegner, G. Tizzard, A. J. Martinez Martinez, S. Neale, M.
Hayward, S. Coles, S. Macgregor, A. Weller

TITULO/TITLE: A Structurally Characterized Cobalt(l) sigma-Alkane Comple
REVISTA/JOURNAL: Angew. Chem. Int. Ed., 2020

AUTORES/AUTORS: A. J. Martinez Martinez, C. Royle, S. Furfari, K. Suriye, A. Weller
TITULO/TITLE: Solid-state Molecular Organometa|||c Catalysis in Gas/Solid Flow (Flow-
SMOM) as Demonstrated by Efficient Room Temperature and Pressure 1-Butene Isomerization
REVISTA/JOURNAL: ACS Catal., 2020

AUTORES/AUTORS: A. J. Martinez Martinez, N. Rees, A. Weller
TITULO/TITLE: Reversible Encapsulation of Xenon and CH2CI2 in a Solid-State Molecular
Organometallic Framework (Guest@SMOM)

|

REVISTA/JOURNAL: Angew. Chem. Int. Ed., 2019, 58, 1-6

AUTORES/AUTORS: T. Bunchuay, A. Docker, A. J. Martinez Martinez, P. D. Beer
TITULO/TITLE: A Potent Halogen-Bonding Donor Motif for Anion Recognition and Anion
Template Mechanical Bond Synthesis.
REVISTA/JOURNAL: Angew. Chem. Int. Ed., 2019, 58, 13823-13827
AUTORES/AUTORS: A. Spearing-ewyn, N. Beattie, A. Colebatch, A. J. Martinez Martinez,
A. Docker, T. Boyd, G. Baillie, R. Reed, S. Macgregor, A. Weller

TITULO/TITLE: The role of neutral Rh(PONOP)H free NMe2H, boronium and ammonium
salts in the dehydrocoupling of dimethylamine-borane using the cationic pincer [Rh(PONOP)(-
2-H2)]+ catalyst

REVISTA/JOURNAL: Dalton Trans., 2019, 48, 14724-14736

AUTORES/AUTORS: A. Mckay, A. Bukvic, B. Tegner, A. Burnage, A. J. Martinez Martinez,
N. Rees, S. Macgregor, A. Weller

TITULO/TITLE: Room Temperature Acceptorless Alkane Dehydrogenation from Molecular
--Alkane Complexes

REVISTA/JOURNAL: J. Am. Chem. Soc., 2019, 141, 11700-11712

AUTORES/AUTORS: A. J. Martinez Martinez, A. Kennedy, V. Paprocki, F. Fantuzzi, R.
Dewhurst, C. O'Hara, H. Braunschweig, R. Mulvey

TITULO/TITLE: Selective mono- and dimetallation of a group 3 sandwich complex
REVISTA/JOURNAL: Chem. Comm., 2019, 55, 9677-9680

| Dalton |
ransactions |
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Conferencias impartidas en

Congresos y Reuniones Cientificas
Lectures at scientific meetings

LABORATORIO DE SINTESISY FOTOQUIMICA ORGANICA
ORGANIC SYNTHESIS AND PHOTOCHEMISTRY LABORATORY

CONFERENCIANTE/SPEAKER: M. A. Romero, N. Basilio, U. Pischel

TITULO/TITLE: Light-induced smart release of bioactive guests from cucurbituril hosts
TIPO DE CONFERENCIA/CONTRIBUTION: Comunicacion Oral
CONGRESO/MEETING: XXXVII Bienal de la Real Sociedad Espafiola de Quimica
LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: San Sebastian

FECHA/DATE: Mayo 2019

CONFERENCIANTE/SPEAKER: M. A. Romero, N. Basilio, U. Pischel, J. F. Arteaga
TITULO/TITLE: Photo-induced release of functional natural compounds from supramolecular
hosts in water

TIPO DE CONFERENCIA/CONTRIBUTION: Comunicacién Oral

CONGRESO/MEETING: XXXVII Bienal de la Real Sociedad Espafiola de Quimica
LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: San Sebastian

FECHA/DATE: Mayo 2019

CONFERENCIANTE/SPEAKER: U. Pischel

TITULO/TITLE: Photoswitchable host-guest assemblies for applications in delivery and
information processing

TIPO DE CONFERENCIA/CONTRIBUTION: Ponencia Invitada
CONGRESO/MEETING: 6th International Conference on Cucurbiturils

LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Athens (Ohio), Estados Unidos
FECHA/DATE: Julio 2019

CONFERENCIANTE/SPEAKER: U. Pischel

TITULO/TITLE: Light-responsive stimulation of supramolecular host-guest complexes in
water

TIPO DE CONFERENCIA/CONTRIBUTION: Ponencia Invitada

CONGRESO/MEETING: 1st International Conference on Noncovalent Interactions
LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Lisboa, Portugal

FECHA/DATE: Septiembre 2019

CONFERENCIANTE/SPEAKER: U. Pischel

TITULO/TITLE: Stimuli-responsive and photoactivatable host-guest assemblies
TIPO DE CONFERENCIA/CONTRIBUTION: Ponencia Invitada
CONGRESO/MEETING: IX Reunién de Quimica Orgénica del Mediterraneo
LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Murcia

FECHA/DATE: Octubre 2019

CONFERENCIANTE/SPEAKER: J. A. Gonzélez-Delgado, S. Lépez-Abad, A. Morales-
Aragdn, M. A. Romero, J. F. Arteaga, U. Pischel

TITULO/TITLE: Visible-light induced organocatalysis by using ruthenium(ii) complexes
TIPO DE CONFERENCIA/CONTRIBUTION: Comunicacién Oral
CONGRESO/MEETING: IX Reunién de Quimica Orgénica del Mediterraneo

LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Murcia

FECHA/DATE: Octubre 2019

LABORATORIO DE CATALISIS HOMOGENEA
HOMOGENEOUS CATALYSIS LABORATORY

CONFERENCIANTE/SPEAKER: Pedro J. Pérez

TITULO/TITLE: The reactivity of alkanes towards metal-carbene electrophiles
TIPO DE CONFERENCIA/CONTRIBUTION: Sesiéon no plenaria en Congreso
CONGRESO/MEETING: UK-Spain Organometallic Chemistry Symposium
LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Alcald de Henares

FECHA/DATE: Septiembre 2019

CONFERENCIANTE/SPEAKER: J. D. Pizarro, M. Romero Fructos-Vazquez, P. J. Pérez
TITULO/TITLE: Gold-catalyzed Selective C-H Bond Functionalization of Arenes
TIPO DE CONFERENCIA/CONTRIBUTION: Ponencia en Congreso
CONGRESO/MEETING: XXXVII Reunién Bienal de la Real Sociedad Espafiola de Quimica
LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: San Sebastian

FECHA/DATE: Mayo 2019

CONFERENCIANTE/SPEAKER: M. Alvarez, A. Galindo-Del Pozo, P. J. Pérez, E. Carmona-
Guzman

TITULO/TITLE: Synthesis of Group é metal-tris(ethylene) complexes with a PNP-type pincer
ligand. Reactivity studies towards carbon dioxide

TIPO DE CONFERENCIA/CONTRIBUTION: Ponencia en Congreso
CONGRESO/MEETING: XXXVII Reunién Bienal de la Real Sociedad Espafiola de Quimica
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Conferencias impartidas en

Congresos y Reuniones Cientificas
Lectures at scientific meetings

LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: San Sebastian
FECHA/DATE: Mayo 2019

CONFERENCIANTE/SPEAKER: Pedro J. Pérez

TITULO/TITLE: The reactivity of alkane carbon-hydrogen bonds: strategies, trend, models
and predictions

TIPO DE CONFERENCIA/CONTRIBUTION: Ponencia en Congreso
CONGRESO/MEETING: ACS Fall Meeting

LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: San Diego, USA

FECHA/DATE: Agosto 2019

CONFERENCIANTE/SPEAKER: Pedro J. Pérez

TITULO/TITLE: Novel metal-catalyzed nitrene transfer reactions: Increasing molecular
complexity

TIPO DE CONFERENCIA/CONTRIBUTION: Ponencia en Congreso
CONGRESO/MEETING: ACS Fall Meeting

LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: San Diego, USA

FECHA/DATE: Agosto 2019

CONFERENCIANTE/SPEAKER: Pedro J. Pérez

TITULO/TITLE: Modeling the reactivity of alkanes towards organometallic electrophiles
TIPO DE CONFERENCIA/CONTRIBUTION: Ponencia en Congreso
CONGRESO/MEETING: ACS Fall Meeting

LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: San Diego, USA

FECHA/DATE: Agosto 2019

LABORATORIO DE CONTAMINACION ATMOSFERICA
ATMOSPHERIC POLLUTION LABORATORY

CONFERENCIANTE/SPEAKER: Daniel Sdnchez-Rodas Navarro

TITULO/TITLE: Arsenic and Antimony in Airborne Particulate Matter: Anthropogenic Sources
and Speciation

TIPO DE CONFERENCIA/CONTRIBUTION: Conferencia invitada
CONGRESO/MEETING: SETAC Latin America 13th Biennial Meeting

LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Cartagena de Indias, Colombia

FECHA/DATE: Septiembre 2019

CONFERENCIANTE/SPEAKER: Jesus de la Rosa

TITULO/TITLE: Calidad del aire en zonas industriales. El Polo Quimico de Huelva

TIPO DE CONFERENCIA/CONTRIBUTION: Conferencia invitada
CONGRESO/MEETING: Il Foro Tecnolégico. Bases cientifico técnicas para la mejora de
la calidad del aire en Espafia. MITECO

LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Valencia, Espafia

FECHA/DATE: Junio 2019

CONFERENCIANTE/SPEAKER: Anabel Gonzalez de las Torres

TITULO/TITLE: Estudio de estabilidad de especies de As, Sb y Fe en electrolito de cobre
TIPO DE CONFERENCIA/CONTRIBUCION: Comunicacion oral

CONGRESO/MEETING: XXl Reunién de la Sociedad Espafola de Quimica Analitica. SEQA
2019.

LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Valladolid, Espana

FECHA/DATE: Julio 2019

LABORATORIO DE QUIMICA ORGANOMETALICA SUPRAMOLECULARY DE LOS
GRUPOS PRINCIPALES

LABORATORY OF SUPRAMOLECULAR ORGANOMETALLIC AND MAIN GROUP
CHEMSITRY

CONFERENCIANTE/SPEAKER: Antonio J. Martinez Martinez

TITULO/TITLE: Catalytic Upgrading of Light Hydrocarbons: Solid-State Molecular
Organometallic Nanoreactors

TIPO DE CONFERENCIA/ CONTRIBUTION: Comunicacién Oral
CONGRESO/MEETING: UK-Spain Organometallic Chemistry Symposium (USOCS2019)
LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Universidad de Alcala, Madrid.

FECHA/DATE: Septiembre 2019

Informe anual / Annual report 2019 24



Conferencias impartidas en
Congresos y Reuniones Cientificas
Lectures at scientific meetings

Introduction: Heterogene

Homogeneous

CONFERENCIANTE/SPEAKER: Antonio J. Martinez Martinez
TITULO/TITLE: Catalytic Upgrading of Light Hydrocarbons: Solid-
State Molecular Organometallic Nanoreactors

TIPO DE CONFERENCIA/ CONTRIBUTION: Comunicacién Oral
CONGRESO/MEETING: XXXVII Reunién Bienal de la Real Sociedad
Espafiola de Quimica

LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Donostia - San Sebastian.
FECHA/DATE: Mayo 2019
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Contribuciones a Congresos y Reuniones
Cientificas en forma de poéster

Comunications at Scientific Meetings
(posters)

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

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

TITULO/TITLE: Phase equilibria and interfacial properties of tetrahydrofuran + methane
vapor-liquid binary mixture from experiments, simulation and theory
CONGRESO/MEETING: 26th Biennial Thermodynamic Conference (Thermodynamics 2019)
LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Punta Umbria, Huelva

FECHA/DATE: Junio 2019

AUTORES/AUTHORS: E. Feria, J. Algaba, J. M. Miguez, A. Mejia y F. J. Blas
TITULO/TITLE: Interfacial properties of acid methyl esters (from methyl formate to methyl
heptanoate) by molecular simulations

CONGRESO/MEETING: 26th Biennial Thermodynamic Conference (Thermodynamics 2019)
LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Punta Umbria, Huelva

FECHA/DATE: Junio 2019

AUTORES/AUTHORS: E. Feria, J. Algaba, J. M. Miguez, A. Mejia y F. J. Blas
TITULO/TITLE: Prediction of densities and interfacial tensions for acid methyl esters (from
methyl formate to methyl heptanoate) + water binary mixtures by molecular simulations
CONGRESO/MEETING: 26th Biennial Thermodynamic Conference (Thermodynamics 2019)
LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Punta Umbria, Huelva

FECHA/DATE: Junio 2019

AUTORES/AUTHORS: A. Luna-Triguero, J. M. Vicent-Luna, A. Poursaeidesfahani, T. J. H.
Vlugt, R. Sdnchez-de-Armas, P. Gomez-Alvarez y S. Calero

TITUITO/TITLE: Improving Olefin Purification Using Metal Organic Frameworks with Open
Metal Sites

CONGRESO/MEETING: 26th Biennial Thermodynamic Conference (Thermodynamics 2019)
LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Punta Umbria, Huelva

FECHA/DATE: Junio 2019

AUTORES/AUTHORS: E. Lomba, E. G. Noya, P. Gémez-Alvarez, P. Prslja, T. Urbic, J. Pires
y S. Valencia

TITULO/TITLE: Alcohol-water adsorption in hydrophobic porous media
CONGRESO/MEETING: 26th Biennial Thermodynamic Conference (Thermodynamics 2019)
LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Punta Umbria, Huelva

FECHA/DATE: Junio 2019
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Contribuciones a Congresos y Reuniones
Cientificas en forma de poéster

Comunications at Scientific Meetings
(posters)

LABORATORIO DE CATALISIS HOMOGENEA
HOMOGENEOUS CATALYSIS LABORATORY

AUTORES/AUTHORS: J. Altarejos, D. Sucunza, A. Caballero, P. J. Pérez, J. J. Vaquero,
J. Carreras

TITULO/TITLE: Stereoselective synthesis of versatile trifluoromethyl substituted
borocyclopropanes

CONGRESO/MEETING: UK-Spain Organometallic Chemistry Symposium

LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Alcald de Henares

FECHA/DATE: Septiembre 2019

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

TITULO/TITLE: Novel formation of Si-N bonds by nitrene catalytic transfer to silanes
CONGRESO/MEETING: XXXVII Reunién Bienal de la Real Sociedad Espafiola de Quimica
LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: San Sebastian

FECHA/DATE: Mayo 2019

LABORATORIO DE CONTAMINACION ATMOSFERICA
ATMOSPHERIC POLLUTION LABORATORY

AUTORES/AUTHORS: L. Alonso Pascual, D. Sénchez-Rodas, A. Sanchez de la Campa, R.
Torres, M. Millan, J. de la Rosa

TITULO/TITLE: Trend and characterization of deposition dust over nine years in three
different environments of the southwest of the Iberian Peninsula
CONGRESO/MEETING: RICTA 2019

LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Lisboa, Portugal

FECHA/DATE: Julio 2019

AUTORES/AUTHORS: M. Millan-Martinez, D. Sdnchez-Rodas, A. Sanchez de la Campa,
A. Alastuey, X. Querol, J. D. de la Rosa

TITULO/TITLE: Chemical Composition and origin of arsenic speciation in PM10 derived
from channalized and figtive sources in the harbour of Huelva

CONGRESO/MEETING: XXII Reunién Sociedad Espafiola de Quimica Analitica

LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Valladolid, Espana

FECHA/DATE: Septiembre 2019

AUTORES/AUTHORS: M. Guzman, M. Millan-Martinez, F. Carnero, P. Isaac Lépez, G.
Marquez

TI'TUqLO/TITLE: Separacion del bitumen y crudo de petréleo en fracciones polares
enriquecidas en distintos tipos de metaloporfirinas

CONGRESO/MEETING: XXII Reunién Sociedad Espafiola de Quimica Analitica
LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Valladolid, Espafia

FECHA/DATE: Septiembre 2019

|

AUTORES/AUTHORS: A. Lara-Gonzalo, A. Morato. Marco A. Guzman, M. Escobar, P. I.
Lopez, Gonzalo Marquez, E. Lorenzo

TITULO/TITLE: Origin of crude oils from southern coastal Ecuador: A case study of
cuantitative extended diamondoid analysis (QEDA)

CONGRESO/MEETING: Imog 2019

LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Gothenburg, Suecia

FECHA/DATE: Septiembre 2019

AUTORES/AUTHORS: M. Guzman, F. Carnero, P. |. Lopez, G. Marquez

TITULO/TITLE: Evaluacién geoquimica y génesis del gas natural y condensado en la Isla
Punéa, Cuenca Progreso, Suroeste Ecuador

CONGRESO/MEETING: XIl Congreso Ibérico de Geoquimica

LUGAR DE CELEBRACION/LOCATION: Evora, Portugal

FECHA/DATE: Septiembre 2019

CONFERENCIAS Y SEMINARIOS IMPARTIDOS EN CENTROS DE INVESTIGACION
LECTURES AT UNIVERSITIES OR RESEARCH CENTERS

LABORATORIO DE SINTESIS Y FOTOQUIMICA ORGANICA
ORGANIC SYNTHESIS AND PHOTOCHEMISTRY LABORATORY

CQNFERENCIANTE/SPEAKER: U. Pischel

TITULO/TITLE: Shining light on the chemistry of biomimetic molecular receptors
INSTITUCION/INSTITUTION: Universidade do Algarve, Centro de Ciéncias do Mar, Faro,
Portugal

ANFITRION/HOST: Prof. M. L. Cristiano

FECHA/DATE: Enero 2019

CONFERENCIANTE/SPEAKER: U. Pischel

TITULO/TITLE: Shining light on the chemistry of biomimetic molecular receptors
INSTITUCION/INSTITUTION: Friedrich-Schiller University Jena, Meeting ITN LogicLab,
Alemania

ANFITRION/HOST: Prof. Benjamin Dietzeck

FECHA/DATE: Septiembre 2019

CONFERENCIANTE/SPEAKER: U. Pischel

TITULO/TITLE: Light-addressable smart host-guest chemistry
INSTITUCION/INSTITUTION: Catalan Institute of Nanoscience and Nanotechnology
(ICN2), Barcelona

ANFITRION/HOST: Dr. Claudio Roscini

FECHA/DATE: Diciembre 2019
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Organizaciéon Congresos.

Programas de Formacion
Congresses. Trainning Programmes

LABORATORIO DE SIMULACION MOLECULAR Y QUIMICA COMPUTACIONAL

EVENTO: 26th Biennial Thermodyamic Conference (Thermodynamics 2019)
LUGAR DE CELEBRACION: Punta Umbria (Huelva)

FECHAS: 26-28 de junio, 2019

ENTIDAD: Royal Society of Chemistry

RESPONSIBLE DE ORGANIZACION: Felipe Jiménez Blas

LABORATORIO DE CONTAMINACION ATMOSFERICA

EVENTO: Advanced Openair and R-Data Analysis, and HYSPLIT Joint Training Seminar.
LUGAR DE CELEBRACION: Huelva

FECHA: 7-9 octubre 2019

ENTIDAD: Universidad de Huelva

PROGRAMAS DE FORMACION / TRAINNING PROGRAMMES

Se ha verificado por la ANECA el Méster Oficial en Simulacién Molecular, coordinado por la UNIA
(Universidad coordinadora) y la Universidad de Huelva. Caracteristicas:

- Resolucién en el 6 de junio de 2018 por el Consejo de Universidades, publicado en BOE el 7
de septiembre de 2018 (Nimero registro RUCT: 4316581).

- Se ha comenzado a impartir en este curso 2018-2019 (comienzo clases: 5 de noviembre de
2018).

- Se han matriculado 23 alumnos (de un total de 30 posibles).

- Propuesto por la Red Espafiola de Simulacién Molecular.

- Dirigido por Felipe Jiménez Blas.

- Méster a distancia (teledocencia con Abode Connect).

- Involucra 27 profesores de diferentes universidades espariolas, el CSIC, Imperial College
London (UK), Universidad de Guanajuato y Metropolitana-lztapalapa (México), Universidad de
Concepcidn y del Bio-Bio (Chile) y Universidad de La Plata (Argentina).

-En el Master participa el Centro de Supercomputacion de Galicia (CESGA), que suministrara
acceso a cuentas y a tiempo de CPU para los alumnos y profesores del master.

Benigno Rodriguez-Thorices Cayuela. Acuerdo de Colaboracién formativa entre SAFA Funcadia Huelva
y Universidad de Huelva. Del 30-9-19 al 20-12-19.
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Libros. Premios
Books. Awards

LIBROS/BOOKS

TITULO: La investigacién del Grupo Especializado de Termodindmica de las Reales Sociedades
Espanolas de Fisica y de Quimica (Vol. 8, afio 2017)

EDITORES: J. M. Miguez, F. J. Blas y M. M. Pifieiro

ISBN: 978-84-17776-74-9

TITULO: Rotaxanes and Polyrotaxanes

AUTORES: N. Basilio, U. Pischel

LIBRO: Smart Materials No. 36, Cucurbituril-based Functional Materials, Ed. D. Tuncel
EDITORIAL: The Royal Society of Chemistry 2020

TITULO: Advances in Organometallic Chemistry, Vol 71
EDITOR: Pedro J. Pérez

ISBN: 978-0-12-817115-8

ISSN: 0065-3055

TITULO: Advances in Organometallic Chemistry, Vol 72
EDITOR: Pedro J. Pérez

ISBN: 978-0-12-817117-2

ISSN: 0065-3055, Editor Pedro J. Pérez

PREMIOS/AWARDS

M? Angeles Fuentes Dominguez
Premio Joven de Talento en el &mbito de "Ciencia, Innovacién y Universidad" de Andalucia
2019

Lourdes Maestre Cera
Premio al trabajo de excelencia de un Investigador Joven de la Facultad de Ciencias Experimentales
2019

Pedro J. Pérez Romero
Premio a un trabajo de investigacion de excelencia de la Facultad de Ciencias
Experimentales 2019

Riccardo Gava
Premio mejor Tesis Doctoral de la Seccién Territorial de Andalucia Occidental de la RSEQ 2019

Jorge Pérez Ruiz
Premio mejor TFG de Grado en Quimica de la Facultad de Ciencias Experimentales 2019
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Tesis.Trabajos Fin de Grado.
Trabajos Fin de Master

Thesis. Final Degree Project.
Master Thesis

TESIS DOCTORALES

TITULO/TITLE: Disefio de moléculas con actividad biolégica: Sintesis e implicaciones
en quimica supramolecular

DOCTORANDO/Ph. D. STUDENT: Miguel Angel Romero Carrasco
DIRECTORES/SUPERVISORS:

UNIVERSIDAD/UNIVERSITY: Universidad de Huelva

FACULTAD/FACULTY: Ciencias Experimentales

FECHA/DATE: 8 de julio de 2019

CALIFICACION/GRADE: Sobresaliente cum laude con unanimidad

TITULO/TITLE: Propiedades interfaciales y equilibrio de fase de promotores/inhibidores
de hidratos mediante dindmica molecular

DOCTORANDO/Ph. D. STUDENT: JesUs Algaba Fernandez
DIRECTORES/SUPERVISORS: Felipe Jiménez Blas y José Manuel Miguez Diaz
UNIVERSIDAD/UNIVERSITY: Huelva

FACULTAD/FACULTY: Ciencias Experimentales

FECHA/DATE: 26 de septiembre de 2019

CALIFICACION/GRADE: Sobresaliente cum laude por unanimidad

TITULO/TITLE: Activacién de moléculas inertes mediante centros metélicos de los grupos
6y 11

DéCTORANDA/Ph. D. STUDENT: Maria Alvarez Martinez
DIRECTORES/SUPERVISORS: Pedro J. Pérez Romero

UNIVERSIDAD/UNIVERSITY: Huelva

FACULTAD/FACULTY: Ciencias Experimentales

FECHA/DATE: 26 de noviembre de 2019

CALIFICACION/GRADE: Sobresaliente cum laude por unanimidad

TITULO/TITLE: Contribucién de fuentes y origen del material particulado atmosférico
en Bogotd, Colombia

DOCTORANDA/Ph. D. STUDENT: Omar J. Ramirez

DIRECTORES/SUPERVISORS: Ana M Sanchez de la Campa y Jesus de la Rosa
UNIVERSIDAD/UNIVERSITY: Huelva

FACULTAD/FACULTY: Ciencias Experimentales

FECHA/DATE: 19 de febrero de 2019

CALIFICACION/GRADE: Sobresaliente cum laude por unanimidad

TRABAJOS FIN DE MASTER

TITULO: Propiedades interfaciales de cadenas moleculares de pozo cuadrado mediante
dindmica molecular
ESTUDIANTE: Agustin Morales Aragén

TUTOR: Felipe Jiménez Blas y Jesus Algaba Fernandez
MASTER: Simulacion Molecular

FECHA: Septiembre 2019

CALIFICACION: Sobresaliente

TITULO: Determinacion de las propiedades interfaciales de promotores de hidratos de
metano

ESTUDIANTE: Pedro Jests Melgarejo Vega

TUTOR: Felipe Jiménez Blas e Ignacio Moreno-Ventas Bravo

MASTER: Simulacién Molecular

FECHA: Diciembre 2019

CALIFICACION: Notable

TITULO: Equilibrio de fases y propiedades interfaciales de ésteres metilicos
ESTUDIANTE: Esther Feria Delgado

TUTOR: Felipe Jiménez Blas y José Manuel Miguez Diaz

MASTER: Simulacién Molecular

FECHA: Diciembre 2019

CALIFICACION: Notable

TITULO: Prediccién del comportamiento de hidratos de gas usando simulacién molecular
ESTUDIANTE: Acufia Esteban Yeomans

TUTOR: José Manuel Miguez Diaz y Paula Gémez Alvarez

MASTER: Simulacién Molecular

FECHA/DATE: Diciembre 2019

CALIFICACION: Matricula de Honor

TRABAJOS FIN DE GRADO

TITULO: Fotoquimica de derivados de sacarina que contienen heterociclos con Ny S
ESTUDIANTE: Jialei Chen Wu

TUTORA: Dra. Patricia Remdn Ruiz

TITULACION: Grado en Quimica

CENTRO: Facultad de Ciencias Experimentales

FECHA: Julio 2019

CALIFICACION: Sobresaliente

TITULO: Determinacion de la tensién interfacial liquido-vapor mediante dinamica molecular
de la mezcla binaria THF + CH4

ESTUDIANTE: Angel Gijén Rebollo

TUTOR: Felipe Jiménez Blas y José Manuel Miguez Diaz

TITULACION: Grado en Quimica
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Tesis.Trabajos Fin de Grado.
Trabajos Fin de Master

Thesis. Final Degree Project.
Master Thesis

FECHA: Febrero 2019
CALIFICACION: Sobresaliente

TITULO: Funcionalizacién catalitica de indoles empleando trifluorodiazocompuestos
ESTUDIANTE: Juan Luis Espina Millan

TUTORES: Auxiliadora Prieto Cérdenas, Manuel Romero Fructos-Vazquez
TITULACION: Grado en Quimica

CENTRO: Facultad de Ciencias Experimentales

FECHA: Julio 2019

CALIFICACION: Sobresaliente

TiITULO: Sintesis y caracterizacién de compuestos quirales de Au(l) y Au(lll) con ligandos
carbeno N-heterociclicos

ESTUDIANTE: Natalia Marquez Lefiero

TUTORES: Manuel Romero Fructos-Vazquez, Auxiliadora Prieto Cardenas
TITULACION: Grado en Quimica

CENTRO: Facultad de Ciencias Experimentales

FECHA: Julio 2019

CALIFICACION: Sobresaliente

TITULO: Formacién de enlaces Si-N mediante transferencia catalitica de nitrenos
ESTUDIANTE: Jorge Pérez Ruiz

TUTOR: Maria del Mar Diaz Requejo

TITULACION: Grado en Quimica

CENTRO: Facultad de Ciencias Experimentales

FECHA: Julio 2019

CALIFICACION: Matricula de Honor

TITULO: Marta Arteaga Tatay

ESTUDIANTE: Sintesis de lactonas funcionalizadas mediante reacciones de oxoalquilacion
de alquenos catalizadas por complejos de Rutenio

TUTORES: José Maria Mufioz Molina, Toméas Rodriguez Belderrain

TITULACION: Grado en Quimica

CENTRO: Facultad de Ciencias Experimentales

FECHA: Julio 2019

CALIFICACION: Notable
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Tesis.Trabajos Fin de Grado.
Trabajos Fin de Master

Thesis. Final Degree Project.
Master Thesis

TITULO: Estudio de la activacién de la dietildiazoacetamida en presencia del complejo
TpMsCu(THF)

ESTUDIANTE: Alejandro Lépez Gémez

TUTORES: Tomés Rodriguez Belderrain, José Maria Mufioz Molina

TITULACION: Grado en Quimica

CENTRO: Facultad de Ciencias Experimentales

FECHA: Julio 2019

CALIFICACION: Sobresaliente

TITULO: Caracterizacién quimica de niveles pesados en los recintos de dragado de la
Ria de Huelva.

ESTUDIANTE: Rafael Mayorga Arrayés

TUTORES: Daniel A. Sanchez-Rodas y Ana M. Sanchez de la Campa

TITULACION: Grado en Quimica

CENTRO: Facultad de Ciencias Experimentales

FECHA: Julio de 2019

CALIFICACION: Sobresaliente

TITULO: Explotacién como seccién "B" de los dragados de la Ria del Odiel.
ESTUDIANTE: Francisco José Vivas Moreno

TUTORES: Ana M. Sanchez de la Campa y Emilio Romero

TITULACION: Grado en Ingenieria de Explotacién de Minas y Recursos Energéticos
CENTRO: Escuela Técnica Superior de Ingenieria

FECHA: Diciembre de 2019

CALIFICACION: Matricula de Honor

TITULO: Modelo 1D de historia de soterramiento en la Cuenca petrolera Progreso
ESTUDIANTE: Zoraida Evangelista Rodriguez

TUTORES: Gonzalo Marquez Martinez

TITULACION: Grado en Ingenieria de Explotacién de Minas y Recursos Energéticos

CENTRO: Escuela Técnica Superior de Ingenieria
FECHA: Junio 2019
CALIFICACION: Sobresaliente

TITULO: Determinacién de hidrocarburos ligeros en un area de la Cuenca Progreso
(Ecuador)

ESTUDIANTE: Juan Pacios Valdés

TUTORES: Gonzalo Marquez Martinez

TITULACION: Grado en Ingenierfa de Explotacién de Minas y Recursos Energéticos
CENTRO: Escuela Técnica Superior de Ingenieria

FECHA: Septiembre 2019

CALIFICACION: Sobresaliente

TITULO: Caracterizacién fisico-quimica de sedimentos de dragado en la Ria de Huelva
ESTUDIANTE: Jesus Nevado Rodriguez

TUTORES: Jesus D. de la Rosa

TITULACION: Grado en Geologia

CENTRO: Facultad de Ciencias Experimentales

FECHA: Julio de 2019

CALIFICACION: Sobresaliente

TITULO: CARACTERIZACION GEOQUIMICA DE NIVELES ARQUEOLOGICO EN LA
CUEVA DE VANGUARD (GIBRALTAR)

ESTUDIANTE: Regla Maria Diaz Racero

TUTORES: Joaquin Rodriguez Vidal y Jesus D. de la Rosa

TITULACION: Grado en Geologia

CENTRO: Facultad de Ciencias Experimentales

FECHA: Noviembre de 2019

CALIFICACICION: Sobresaliente
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Proyectos / Contratos
Projects / Contracts

TITULO DEL CONTRATO/PROYECTO: Self assembly and network forming systems
EMPRESA/ADMINISTRACION FINANCIADORA: Ministerio de Economia, Industria y
Competitividad

ENTIDAD PARTICIPANTE: Universidad de Huelva

DURACION: desde 01/01/2018 hasta 31/12/2020

INVESTIGADOR RESPONSABLE: Felipe Jiménez Blas

NUMERO DE INVESTIGADORES: 10

PRECIO TOTAL DEL PROYECTO: 54.450 €

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

INVESTIGADOR RESPONSABLE: Uwe Pischel

PRECIO TOTAL DEL PROYECTO: 169.669 €

TITULO DEL CONTRATO/PROYECTO: Aplicaciones de liberacién de huéspedes inducida
por luz en sistemas supramoleculares (CTQ2017-89832-P)

EMPRESA/ADMINISTRACION FINANCIADORA: Ministerio de Economia y Competitividad

(MINECO)

ENTIDADES PARTICIPANTES: Universidad de Huelva

DURACION: desde 01/01/2018 hasta 31/12/2020

INVESTIGADOR RESPONSABLE: Uwe Pischel

PRECIO TOTAL DEL PROYECTO: 83.490 €

TiITULO DEL CONTRATO /PROYECTO: Contrato de Arrendamiento de Servicios de
Consultoria

TIPO DE CONTRATO: LOU 68/83

EMPRESA/ADMINISTRACION FINANCIADORA: Dynasol Elastémeros

ENTIDAD PARTICIPANTE: Universidad de Huelva

DURACION: desde el 01/06/2018 hasta el 31/05/2019

INVESTIGADOR RESPONSABLE: Pedro J. Pérez Romero

NUMERO DE INVESTIGADORES PARTICIPANTES: 2

PRECIO TOTAL DEL PROYECTO: 21.380,00 € + IVA (21%)

TITULO DEL CONTRATO/PROYECTO: Desarrollo de sistemas cataliticos para la
funcionalizacién de cauchos saturados e insaturados mediante la incorporacién selectiva
de grupos polares

TIPO DE CONTRATO: LOU 68/83

EMPRESA/ADMINISTRACION FINANCIADORA: Dynasol Elastémeros

ENTIDAD PARTICIPANTE: Universidad de Huelva
DURACION: desde 01/12/2018 hasta 30/11/2020
INVESTIGADOR RESPONSABLE: Pedro J. Pérez Romero
NUMERO DE INVESTIGADORES PARTICIPANTES: 2
PRECIO TOTAL DEL PROYECTO: 213.814,11 € + IVA (21%)

TITULO DEL CONTRATO/PROYECTO: Desarrollo de un proceso flexible de valorizacién
de residuos para la produccién de biocombustibles

EMPRESA/ADMINISTRACION FINANCIONADORA: Biooils

ENTIDAD PARCIPANTE: Universidad de Huelva

DURACION: 2019-2020

INVESTIGADOR RESPONSABLE: Pedro J. Pérez Romero

PRECIO TOTAL DEL PROYECTO: 42.350 € + IVA (21%)

TITULO DEL CONTRATO/PROYECTO: Caracterizacién fisico-quimica y contribucién de
fuentes de aerosoles atmosféricos inorgénicos y organicos (rango fino-ultrafino) en zonas
industriales complejas. RTI12018-095937-B-100

EMPRESA/ADMINISTRACION FINANCIADORA: Ministerio de Ciencia, Innovacién y
Universidades

ENTIDAD PARTICIPANTE: Universidad de Huelva

DURACION: 1 de enero de 2019 - 31 de diciembre de 2021

INVESTIGADOR RESPONSABLE: JesUs de la Rosa y Gonzalo Marquez

PRECIO TOTAL DEL PROYECTO: 200.000 euros €

TITULO DEL CONTRATO/PROYECTO: Diagnéstico y vigilancia de la calidad del aire en
Sotiel Coronada (Calafias, HUELVA)

EMPRESA/ADMINISTRACION FINANCIADORA: Aguas Tefnidas Mining

ENTIDAD PARTICIPANTE: Universidad de Huelva

DURACION: Junio-Julio 2019.

INVESTIGADOR RESPONSABLE: Jesus de la Rosa y Ana M. Séanchez de la Campa
PRECIO TOTAL DEL PROYECTO: 6.145,7 €

TITULO DEL CONTRATO/PROYECTO: Estudio de los 4nodos y su interaccién con tiourea
en la generacién de lodos, comportamiento de los elementos y la deposicién en catodos.
EMPRESA/ADMINISTRACION FINANCIADORA: Atlantic Copper S.L.U.

ENTIDAD PARTICIPANTE: Universidad de Huelva

DURACION: Junio 2019-febrero 2020

INVESTIGADOR RESPONSABLE: Daniel Sanchez-Rodas

PRECIO TOTAL DEL PROYECTO: 24.990 €
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Programa de Seminarios

y Conferencias
Research Seminars

CONFERENCIANTE/SPEAKER: Profa. Pilar Cuder
INSTITUCION/INSTITUTION: Departamento de Filologia Inglesa. Grupo
de Investigacién: Teorfa y Estudios Culturales, HUM040. Facultad de
Humanidades

TITULO/TITLE: "Cultura y justicia social"

FECHA/DATE: 18/01/2019

CONFERENCIANTE/SPEAKER: Prof. Joaquin Rodriguez Vidal
INSTITUCION/INSTITUTION: Departamento de Ciencias de la Tierra.
Grupo de Investigacion: Geomor‘&logla ambiental y recursos hidricos,
RNM293. Facultad de Ciencias Experimentales

TITULO/TITLE: "Los neandertales, nuestros parientes humanos. Los
descubrimientos en las cuevas de Gibraltar"

FECHA/DATE: 22/02/2019

CONFERENCIANTE/SPEAKER: Prof. José Maria Madiedo
INSTITUCION/INSTITUTION: Departamento: Ingenieria Quimica, Quimica
Fisica y Ciencias de los Materiales. Facultad de Ciencias Expenmentales
TITULO/TITLE: "Anélisis de la frecuencia de impactos contra el sistema
Tierra-Luna"

FECHA/DATE: 22/03/2019

CONFERENCIANTE/SPEAKER: Dra. Maria-Fernanda Romero-Sarmiento
INSTITUCION/INSTITUTION IFP Energies nouvelles (IFPEN) - France
TITULO/TITLE: "Advances in Rock-Eval method and source rock
characterization to predict in-situ liquid hydrocarbons”

FECHA/DATE: 26/04/2019

CONFERENCIANTE/SPEAKER: Profa. Estrella Gualda Caballero
INSTITUCION/INSTITUTION: Dpto. Sociologia y Trabajo Social. Grupo
de Investigacién: "Estudios Sociales e Intervencién Social”. Centro de
Investigacion en Pensamiento Contemporaneo e Innovacién para el
Desarrollo Social (COIDESO). Universidad de Huelva. Unidad Cultura
Cientifica

TITULO/TITLE: "Fragmentacion social y polarizacion en Twitter: El Procés
en Cataluiia como estudio de caso"

FECHA/DATE: 10/05/2019

CONFERENCIANTE/SPEAKER: Prof. José Miguel Vadillo Pérez
INSTITUCION/INSTITUTION: Dpto. de Quimica Analitica.
Universidad de Malaga

TiITULO/TITLE: "Ana||5|s de sdlidos con excitacion laser: sin
limites hasta la fecha"

FECHA/DATE: 17/05/2019

CONFERENCIANTE/SPEAKER: Dr. Javier Montenegro Garcia
INSTITUCION/INSTITUTION: Contratado Ramén y Cajal. ERC
Starting Investigator. Centro Singular de InvestlgaC|on en
Quimica Bioloxica e Materiais Moleculares. Santiago de
Compostela

TITULO/TITLE: "Peptide Molecules and Supramolecular
Strategies in Chemical and Synthetic Biology"

FECHA/DATE: 20/09/2019

CONFERENCIANTE/SPEAKER: Dr. Francisco Sastre Carmona
INSTITUCION/INSTITUTION: Universidad de Guanajuato,
México

TITULO/TITLE: "Evaluacién del potencial quimico de un fluido
con potencial pozo cuadrado mediante un algoritmo basado
en razones de transiciéon"

FECHA/DATE: 4/12/2019

CONFERENCIANTE/SPEAKER: Prof. Javier Garcia Martinez
INSTITUCION/INSTITUTION: Catedratico de Quimica
Inorgénica. Universidad de Alicante. Presidente Electo de la
IUPAC

TITULO/TITLE: "El centenario de la IUPAC en el Afio
Internacional de la Tabla Periédica"

FECHA/DATE: 2/12/2019
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