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A XINQ é un espazo de encontro no que as investigadoras e investigadores
novos que desenvolven o0 seu traballo no ambito da quimica poden dalo a
cofecer ao resto da comunidade universitaria. A xuntanza esta pensada para
que @s nov@s investigador@s entendan que se pode explicar a ciencia, a
quimica no noso caso, en lingua galega ao mesmo tempo que desenvolven as
suas capacidades de comunicacion en publico.

A xuntanza desenvoélvese a través dunha serie comunicacions orais de caracter
divulgativo onde, en galego, expofien os aspectos mais significativos e xerais da
investigacion que realizan no seu master ou doutoramento.

Nesta cuarta edicion, o comité organizador considera que a XINQ se consolidou
Xxa como un espazo para a difusion da investigacion no ambito da quimica na
nosa universidade en galego. Nesta xuntanza podense encontrar participantes
procedentes da maioria dos centros de investigacion e facultades da nosa
institucion, pero ten mais importancia, na nosa opinion, a participaciéon de
estudantes que non tefien o galego como lingua materna. EI@s ofrécenos o
exemplo da importancia que lle dan as persoas a lingua no proceso de
integracion e como ven nela un vinculo sentimental fundamental na nosa
sociedade.

Dende a Comision de Normalizacion Linguistica da Facultade de Quimica
débese reflexionar sobre a participacion do seu profesorado nesta actividade.
Seria positivo que en cada edicién unha parella de profesores puidesen expoier
a investigacion realizada ou un tema cientifico de actualidade de xeito divulgativo
en lingua galega. Deste xeito, co tempo, poderian animarse a desenvolver a sua
actividade docente en galego utilizado en pouca medida na nosa facultade.
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Programa

V Xuntanza de Invetigador@s Nov@s no ambito da Quimica

Mércores 19 de novembro de 2025

09:45 Presentacion da V Xuntanza de Investigador@s Nov@s no ambito da Quimica
Alberto Garcia Suarez (vicedecano da Facultade de Quimica da USC), Miguel Martinez Calvo
(coordinador do Comité Cientifico da XINQ_5) e Manuel Nufiez Singala (director do Servizo de

Normalizacion Linglistica da USC).

SESION DE MANA

Sesion 1

Moderacion: Rosa Maria Montes Goyanes e Adrian Rivas Saborido

10:00 Comunicacion (C-1) — Athos Alves Vieira

Fraccionamento de elementos terras raras en solos ferralicos de Minas Gerais (Brasil).

10:15 Comunicacion (C-2) — Andrés Barros Soto-Quiroga

Metodoloxia multiresiduo para a determinacion de contaminantes emerxentes en lodos de
plantas depuradoras de augas residuais.

10:30 Comunicacion (C-3) — Carlos Pernas Fraguela

Integracién da andlise de augas residuais con fins epidemiol6xicas con datos de dispensacion
hospitalaria de ketamina co fin de investigar o seu potencial uso ilicito

10:45 Comunicacion (C-4) —Sheila Gonzalez Barcia

Determinacién de metais en material particulado atmosférico

11:00 Debate

11:15-11:45 Descanso para café

Sesion 2

Moderacion: Carlos Vazquez Vazquez e David Montoto Pintos

11:45 Comunicacion (C-5) — Daniel Garcia Barreiro

Aplicacion da bioimpresion 3d e das vesiculas extracelulares ao estudo da obesidade
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12:00 Comunicacion (C-6) — Maria Carmen Outeiral Valifio

Modulacién dos canais de nav1.6 por ciguatoxinas do Pacifico e do Caribe: base molecular da
sua potencia similar. Obtenciéns de compostos helicoidais con potencial actividade bioloxica
12:15 Comunicacion (C-7) — Sara Trigo Pérez (Master)

Desefio molecular de estruturas organicas covalentes baseadas en radicais para aplicacions de
almacenamento de enerxia

12:30 Debate

Xoves 20 de novembro de 2025
SESION DE MANA

Sesién 3

Moderacion: Antonio Rumbo Gémez e Ana Seijas Cerceda

10:00 Comunicacion (C-8) — Iria Dominguez Robles

Sistemas microfisioloxicos (OoC) como ferramenta para estudar a biodispofiibilidade oral das
nanoparticulas nos alimentos

10:15 Comunicacion (C-9) — Noelia Vigo Diaz

Determinacion de proteinas circulantes con caracter preditivo no cancro de mama HER2+
10:30 Comunicacion (C-10) — David Montoto Pintos

Quimica sintética promovida polo potencial redox bacteriano

10:45 Comunicacion (C-11) — Alejandro Suarez Lustres

Anelacién Oxidante [5+2] Catalizada por Paladio de N-Fenil-2-Aminopiridinas con Alquinos:
Acceso Sinxelo a Farmacoéforos 1-Benzazepinicos

11:00 Debate

11:00-11:30 Descanso para café

Sesion 4

Moderacion: Miguel Martinez Calvo e Laura Parada Pérez

11:30 Comunicacion (C-12) — Iiaki Beceiro-Cillero

Optimizacion dunha reaccién de reducién abidtica do nitrato mediante 6xidos de Fe e acidos
organicos para a sta aplicacion en condicions naturais

11:45 Comunicacion (C-13) — Maria Rodriguez-Padréon (Master)

Cando o metal decide: cobre e cobalto na regulacién dos radicais biol6xicos
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12:00 Comunicacion (C-14) — Ana Seijas Cerceda
Avaliacién de métodos de entrega da tecnoloxia CRISPR/Cas9 en lifias celulares marifias
12:15 Debate

12:30 Votacions finais

12:45 Acto de clausura da IV Xuntanza de Investigador@s Nov@s no ambito da Quimica
Alberto Garcia Suarez (vicedecano da Facultade de Quimica da USC), Miguel Martinez Calvo e
Rosa Maria Montes Goyanes (membros do Comité Cientifico da XINQ_5).

13:00 Fin da xornada
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Comunicacion -C1

C1- Fraccionamento de elementos terras raras en solos ferralicos de Minas
Gerais (Brasil).

Athos Alves Vieiral*; Juan Antelo1; Xosé L. Otero1, José Joao Lelis2
'CRETUS. Departamento de Edafoloxia e Quimica Agricola, Universidade de Santiago de Compostela, 15782,
Santiago de Compostela, Espaiia. athos.alves@rai.usc.gal

’Departamento de Solos e Nutrigdo de Plantas. Universidade Federal de Vigosa, Minas Gerais, Vigosa, Brasil.

Palabras chave: Quimica ambiental; Xénese do solo; Ferralsol Lantanidos.

Os Elementos Terras Raras (REEs) forman un grupo homoxéneo dentro da taboa periddica e
comparten propiedades quimicas e fisicas moi semellantes [1]. Segundo o establecido pola
Unién Internacional de Quimica Pura e Aplicada [2], os REEs incluén os 15 elementos do grupo
dos lantanidos, con numeros atémicos (Z) sucesivos de 57 a 71 [3]. Debido ao comportamento
xequimico semellante do itrio (Y) e do escandio (Sc) en relacion cos lantanidos (o Sc s6 en
medio acuoso), tamén son considerados REEs, totalizando 17 elementos [4, 5].

Minas Gerais (MG) € un estado brasileiro cunha ampla diversidade nos materiais de orixe do
solo, con formacioéns xeoldxicas dos periodos Precambrico e Fanerozoico. A riqueza xeoldxica
deu lugar a pedoéns que comprenden unha ampla gama de clases de solos no estado, nas
cales a clase dos Ferralsol € dominante. A formacién do solo prodicese mediante interaccions
entre factores de meteorizacion (quimicos, fisicos e bioléxicos) sobre o material de orixe, dando
lugar a diversos procesos pedoxenéticos. Deste xeito, o estudo ten como obxectivo avaliar a
distribucién dos elementos terras raras (REEs) en diferentes Ferralsol do estado de Minas
Gerais, co fin de comprender as implicacions dos seus posibles resultados. Asi, recolléronse
mostras de 5 perfis de Ferralsol (Taboa 1), totalizando 26 mostras de horizontes de solos
(Figura 1), para determinar as suas propiedades morfoloxicas, quimicas e fisicas, asi como o
contido de elementos de terras raras.

Taboa 1: Clasificacion dos Ferralsol estudados

ID WRB Tipo de Rocha Altitude (m)  Clima Koppen
P1 Dystric Xanthic Ferralsol Metamorfica 223 Cwa
P2  Dystric Rhodic Xanthic Ferralsol Metamorfica 650 Cwb
P3  Dystric Rhodic Ferralsol Sedimentaria 785 Cwb
P4  Ferric Rhodic Ferralsol Metamorfica 1.200 Cwb
PS5  Acric Rhodic Ferralsol ignea 768 Aw

P2

Figura 1. Perfis de Ferralsol estudados
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De modo xeral, todos os solos presentaron un predominio dos elementos terras raras lixeiros
(XLREE: La a Eu) en relacion cos elementos terras raras pesados (XHREE: Gd a Lu). Esta
tendencia é tipica de ambientes fortemente meteorizados, nos cales os LREE son retidos
preferentemente por adsorcién especifica en minerais secundarios, como a caolinita e os
6xidos de ferro e aluminio, mentres que os HREE tenden a ser mais mébiles baixo condiciéons
acidas e oxidantes. Pola contra os contidos absolutos de REE variaron amplamente entre os
perfis, reflectindo diferenzas mineraloxicas e quimicas asociadas ao grao de meteorizacion, a
mineraloxia dos oxidos presentes e a acidez do solo.

Entre os solos analizados, o Acric Rhodic Ferralsol (P5) e o Dystric Rhodic Ferralsol (P3) foron
os mais enriquecidos en XREE, con sumas totais superiores a 1140 mg-kg™ (por perfil),
mentres que o Ferric Rhodic Ferralsol (P4) € o mais empobrecido, con valores arredor de 101
mg-kg™". Os perfis Dystric Xanthic Ferralsol (P1) e Dystric Rhodic Xanthic Ferralsol (P2)
presentaron 2REEs intermedios (250 - 403 mg-kg™"). O comportamento xeoquimico pode
resumirse na seguinte secuencia, de maior a menor concentracion: Acric Rhodic Ferralsol (P5)
> Dystric Rhodic Ferralsol (P3) > Dystric Xanthic Ferralsol (P1) > Dystric Rhodic Xanthic
Ferralsol (P2) > Ferric Rhodic Ferralsol (P4).

O Acric Rhodic Ferralsol presentou un bo equilibrio entre acidez e retencién en 6xidos, asi
como unha elevada acumulacién de REE, ainda que cun forte fraccionamento entre LREEs e
HREEs; mentres que o Ferric Rhodic Ferralsol, a pesar de ser moi ferruxinoso, mostrou un
empobrecemento debido a que a hematita e goethita aparecen en formas altamente cristalinas
e pouco reactivas.

En conclusion, pédese afirmar que os REE estan fortemente controlados pola mineraloxia da
fraccion arxilosa e polos 6xidos de Fe e Al. Ademais, o ambiente tropical hiumido de Minas
Gerais favorece a meteorizacion intensa e o fraccionamento dos REE, cunha retencion
preferente dos LREEs nas capas superficiais. Entre os elementos terras raras, o Ce aparece
sistematicamente como o mais abundante, reflectindo unha anomalia positiva de Ce, tipica de
solos ben oxidados, onde se produce a oxidacion de Ce®*" a Ce** e a stia inmobilizacion como
6xido de cerio. En canto ao Eu, este elemento presentou valores absolutos baixos, € dicir,
ningunha anomalia positiva marcada; un patron tipico de anomalia negativa de Eu, asociada a
eliminacion de feldespatos e plaxioclasas durante a meteorizacién intensa.

Referencias

[1] Hu, Zhengyi, Haneklaus, Silvia, Sparovek, Gerd and Schnug, Ewald (2006b)' Rare Earth Elements in
Soils',Communications in Soil Science and Plant Analysis,37:9,1381 - 1420 URL:
http://dx.doi.org/10.1080/00103620600628680

[2] IUPAC. International Union of Pure and Applied Chemistry. Nomenclature of Inorganic Chemistry IUPAC
Recommendations 2005. ISBN 0-85404-438-8. For further information see our web site at www.rsc.org and the IUPAC
site at www.iupac.org.

[3] Kabata-Pendias A., Henryk Pendias. Trace elements in soils and plants. 3rd ed. p. cm. Includes bibliographical
references (p. 331). ISBN 0-8493-1575-1 (alk. paper). S592.6.T7 K3 2000 631.4'1-dc21.

[4] McLennan, S.M., Taylor, S.R., 2012. Geology, geochemistry, and natural abundances of the rare earth elements.
Encycl. Inorg. Bioinorg. Chem. John Wiley Sons, Ltd., Hoboken, NJ, USA.
https://doi.org/10.1002/9781119951438.eibc2004.

[5] Voncken, J.H.L., 2016. The Rare Earth Elements: An Introduction. Springer. Wall, F., 2014. Elementos de terras
raras. Crit. Met. Handb. 312-339.
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Comunicacion -C2

C2- Metodoloxia multiresiduo para a determinaciéon de contaminantes
emerxentes en lodos de plantas depuradoras de augas residuais.

A. Barros, G. Castro, I. Rodriquez, M. Ramil

Departamento de Quimica Analitica, Nutricién y Bromatologia, Instituto de Investigacion do Medio Acuético para unha
Saude Global (IARCUS). Universidade de Santiago de Compostela. 15782-Santiago de Compostela, Spain.
andres.barros@rai.usc.gal

Palabras chave: quimica analitica; quimica ambiental; lodos de depuradora.

Durante as ultimas décadas, a presenza de contaminantes emerxentes en diferentes
compartimentos presentes no tratamento de augas residuais nas plantas depuradoras foi moi
estudado [1,2]. Entre os compartimentos presentes nas plantas depuradoras, o lodo é o residuo
mais problematico, debido a sila complexa composicidon e a sua alta capacidade para reter
contaminantes. A pesar disto os estudos sobre a presenza de contaminantes emerxentes en lodo
son moi limitados, debido ao reto que supén a analise dunha matriz tan complexa. [3]

Para abordar esta falta de informacion, probaronse diversos métodos de extracciéon para
farmacos e produtos de coidado persoal en lodo, entre eles, a extraccién con liquidos
presurizados (PLE) [4], a dispersion de matriz en fase soélida (MSPD) [3] e QUEChERS [5]. A
pesar destes avances, ainda € necesario unha metodoloxia analitica robusta capaz de extraer e
analizar de forma eficiente un gran numero de contaminantes con diferentes propiedades
fisicoquimicas.

Neste traballo presentamos unha metodoloxia novidosa e validada baseada nunha extraccién en
dous pasos por QUEChERS (extraccién e purificacion), para a determinaciéon simultanea dun
gran numero de contaminantes emerxentes. Os compostos estudados seleccionaronse tendo en
conta as ultimas listas de vixilancia da union europea [6], a directiva de augas residuais ou a
presenza dos compostos no medio ambiente.

A metodoloxia proposta foi optimizada avaliando parametros clave tales como tipo de sorbente
e cantidade, disolventes seleccionados e tempo de axitacion necesario para garantir a eficiencia,
exactitude e repetibilidade. A metodoloxia optimizada foi aplicada para cuantificar os
contaminantes seleccionados en mostras de lodo de diferentes plantas de tratamento de auga
residual do norte de Espafia, proporcionando informacién sobre a presenza e distribucion destes
contaminantes nos residuos do tratamento de augas residuais.

Referencias

[1] Ternes, T.A., 1998. Occurrence of drugs in German sewage treatment plants and rivers. Water Res. 32, 3245-3260.
https://doi.org/10.1016/S0043-1354(98)00099-2.

[2] Hirsch, R., Ternes, T.A., Haberer, K., Mehlich, A., Ballwanz, F., Kratz, K.L., 1998. Determination of antibiotics in different
water compartments via liquid chromatography-electrospray tandem mass spectrometry. J. Chromatogr. A 815, 213-223.
https://doi.org/10.1016/S0021-9673(98)00335-5.

[3] V. Fernandez-Fernandez, M. Ramil, |. Rodriguez. 2023. Basic micro-pollutants in sludge from municipal wastewater
treatment plants in the Northwest Spain: Occurrence and risk assessment of sludge disposal. Chemosphere 335,139094.
https://doi.org/10.1016/j.chemosphere.2023.139094

[4] Pang, L., Yang, P., Ge, L., Du, J., Zhang, H., 2017. Accelerated solvent extraction combined with solid phase extraction
for the determination of organophosphate esters from sewage sludge compost by UHPLC—MS/MS. Anal. Bioanal. Chem.
409, 1435-1440. https://doi.org/10.1007/s00216-016-0078-8.

[5] W. Peysson, E. Vulliet. 2013. Determination of 136 pharmaceuticals and hormones in sewage sludge using quick,
easy, cheap, effective, rugged and safe extraction followed by analysis with liquid chromatography—time-of-flight-mass
spectrometry. Journal of Chromatography A, 1290, 46— 61. http://dx.doi.org/10.1016/j.chroma.2013.03.057

[6] European Commission, 2022. Decision (EU) 2022/1307 of 22 July 2022 Establishing a Watch List of Substances for
Union-wide Monitoring in the Field of Water Policy Pursuant to Directive 2008/105/EC of the European Parliament and of
the Council. Off. J. Eur. Union.
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Comunicacion -C3

C3- Integracion da analise de augas residuais con fins epidemioléxicas con
datos de dispensaciéon hospitalaria de ketamina co fin de investigar o seu
potencial uso ilicito.

C. Pernas Fraguela', U. Lertxundi?, A. Prieto®, G. Orive*, V. Akhrimenko*, I. Aritzi°,
R. Rodil', R. Montes', J. B. Quintana', A. Estévez’

""Departamento de Quimica Analitica, Nutricion e Bromatoloxia, Instituto de Investigacion do Medio Acuético para
Unha Saude Global (IARCUS), Rua Constantino Candeira S-N., 15782 Santiago de Compostela, Espafia
*carlos.pernas.fraguela@usc.gal

2 Instituto de Salide Bioaraba, Osakidetza, Red de Satide Mental de Araba, Hospital Psiquiatrico de Araba, Vitoria-
Gasteiz, Espana

3 Departamento de Quimica Analitica, Facultade de Ciencia e Tecnoloxia, Universidade do Pais Vasco (UPV/EHU),
Leioa, Pais Vasco, Esparia

4 NanoBioCel group, Laboratorio de Farmacia, Universidade do Pais Vasco (UPV/EHU), Vitoria-Gasteiz, Espafia

5 Director de Proyectos, AilLaket!

Palabras chave: quimica analitica; substancias de abuso; augas residuais

Actualmente, hai dous farmacos de uso humano que contefien ketamina: por un lado, o
Ketalar, unha forma racémica que se emprega como anestésico; por outro lado, o Spravato,
que contén unicamente o enantiomero S-ketamina e que ten un uso como antidepresivo'.
Ademais, tamén existe un uso recreativo da ketamina, mais tradicional en Asia pero que se
esta estendendo en Europa nos ultimos tempos. Este consumo ilicito dase na forma racémica.

Neste traballo combinase a analise de augas residuais con fins epidemioloxicas (WBE, das
suas siglas en inglés) mediante analise enantiomérica con datos de dispensacion hospitalaria
para discernir os potenciais consumos ilicitos?.

Deste xeito, desenvolveuse unha metodoloxia analitica para detectar e cuantificar os
enantiémeros da ketamina atopados na auga residual mediante cromatografia de liquidos
cunha columna quiral acoplada a espectrometria de masas en tandem. As mostras filtradas, e
con patron interno engadido, pocesaronse para proceder a sua cuantificacion e calculos de
consumo derivados de WBE. Paralelamente, analizaronse mostras reais proporcionadas por
AilLaket! Para cofiecer o perfil enantiomérico da ketamina consumida de forma ilicita.

Finalmente, o método validouse e aplicouse a mostras reais de Galicia e o Pais Vasco.
Asemade, solicitouse a informacién correspondente a dispensacion dos farmacos que
contenen ketamina aos servizos de saude.

Os resultados das mostras reais demostraron que a ketamina consumida de forma ilicita &
racémica. Por outro lado, a andlise de augas residuais mostrou que hai un maior consumo de
ketamina no Pais Vasco que en Galicia. En canto ao perfil enantiomérico, o isémero
R-ketamina, menos activo no corpo humano, presenta concentracions lixeiramente superiores,
reforzando a tese do consumo racémico.

Finalmente, a comparacién entre o consumo estimado a través de WBE e a dispensacién
hospitalaria demostrou que existe un consumo ilicito.
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Palabras chave Quimica analitica; particulado atmosférico; elementos traza.

A nanotecnoloxia xera preocupacion ambiental pola falta de datos sobre a presenza e riscos
dos nanomateriais. Entre os nanomateriais mais empregados, destacan as nanoparticulas de
prata (AgNPs), dioxido de titanio (TiO2NPs) e 6xido de cerio (CeOz), usadas en diversos
productos como pinturas, cremas solares e compostos ceramicos. As nanoparticulas de CeO2
tamén son consideradas potenciais contaminantes, polo seu uso como catalizadores en
motores diésel.

Os efectos da contaminacion atmosférica, ligada a enfermidades respiratorias, agravase pola
presenza de materia particulada (PM) procedente sobre todo do trafico urbano. Prevese un
aumento das nanoparticulas no aire, pero existen poucos estudos sobre a sua deteccion. A
Directiva (UE) 2024/2881 endurece os limites de certos metais toxicos (Pb, As, Ni, e Cd)

', ainda que non regula a concentracién das nanoparticulas metalicas.

O obxectivo desta investigacion é desenvolver un método analitico para cuantificar os
elementos presentes en particulado atmosférico recollido en filtros de aire en Galicia.
Estudaronse os seguintes analitos: Ti, V, Cr, Fe, Co, Ni, Cu, Zn, As, Se, Rb, Zr, Mn, Mo, Ag,
Cd, Sn, Sb, Ba, Ce, Pt, Hg, Pb, La e Cs.

Para a determinacion multielemental empregouse a Espectrometria de Masas con Plasma de
Acoplamento Indutivo (ICP-MS). En primeiro lugar, realizouse unha dixestion acida asistida por
microondas con HNOs (69% v/v) e H202 (33% v/v) para a liberacion dos analitos da matriz da
mostra. A medida realizouse en modo KED empregando o He como gas de colisién reducindo
asi as interferencias poliatémicas. A calibracion realizouse mediante o método de adicion
estandar no rango de 5 a 150 ug L' para todos os elementos e utilizouse o Rh como patron
interno.

Avalidronse as caracteristicas analiticas do método, obtendo limites de deteccion instrumentais
comprendidos entre 2,5-103 ug L' para Ce ata 0,7 ug L' para Fe. Para avaliar a precision,
realizouse un estudo de repetibilidade, obtendo un CV inferior a 5% para todos os elementos.
No caso da exactitude empregaronse materiais de referencia, atopandose una boa
concordancia entre os valores experimentais e certificados.

Os resultados nas mostras amosaron concentracions mais elevadas de Fe e Zn con valores de
0,84 ug m= e 0,30 ug m?3, respectivamente. Os elementos de menor concentracion foron o Cd
(0,43 ng m3) e o Mo (0,61 ng m3), mentres que As e Hg non se cuantificaron (concentracions

inferiores ao limite de deteccion).

[1] Parlamento Europeo e Consello da Unidén Europea. (2024, outubro 23). Directiva (UE) 2024/2881 do Parlamento
Europeo e do Consello, sobre a calidade do aire ambiente e unha atmosfera mais limpa en Europa. Diario Oficial da
Unién Europea, 2881, 1-70. https://www.boe.es/buscar/doc.php?id=DOUE-L-2024-81722.
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Comunicacion -C5

C5- Aplicacién da bioimpresion 3d e das vesiculas extracelulares ao estudo
da obesidade.

D. Garcia Barreiro

Palabras chave: Bioguimica/biotecnoloxia; Quimica da saude; Quimica de materiais.

A obesidade constitle un dos principais desafios sanitarios do século XXI. A sia complexidade
metabdlica e celular fai dificil reproducir en laboratorio o comportamento real do tecido adiposo
humano, especialmente cando se pretende estudar a interaccion entre as células, os sinais
inflamatorios e os procesos de resistencia a insulina. Neste contexto, a bioimpresion 3D emerxe
como unha ferramenta revolucionaria para reconstruir modelos tridimensionais que imiten a
estrutura e funcién do tecido adiposo, ofrecendo novas oportunidades na investigacion
biomédica e no desefio de terapias personalizadas.

Neste traballo preténdese desenvolver biodispositivos impresos en 3D que combinen adipocitos
brancos, obesos e pardos, empregando biotintas de nova xeracion optimizadas para reproducir
as propiedades da matriz extracelular [5]. Estas biotintas, baseadas en polimeros naturais como
a xelatina e o alxinato, melloraranse mediante intelixencia artificial, que permitira identificar as
combinacions mais axeitadas de materiais para maximizar a viabilidade celular e o0 mimetismo
bioloxico [3]. O obxectivo é xerar modelos experimentais que reproduzan con precision tanto
0s procesos fisioloxicos (como a termoxénese nos adipocitos pardos) coma os patoloxicos
(como a hipertrofia lipidica ou a resistencia a insulina nos adipocitos brancos obesos).

Unha das innovacions centrais desta investigacion é o desefio de sistemas de liberacién
controlada de vesiculas extracelulares (VEs). Estas pequenas estruturas, liberadas polas
propias células, contefien proteinas, lipidos e ARN que actian como mensaxeiros bioloxicos
[4]. Ao incorporalas nas biotintas, créanse scaffolds capaces de liberar gradualmente estes
sinais bioactivos, reproducindo de forma controlada o didlogo celular que ocorre no tecido
adiposo real. Esta estratexia abre a porta a simular procesos inflamatorios, respostas
metabdlicas e mecanismos de reparacion tisular sen recorrer a modelos animais complexos.
A nivel experimental, este traballo combina a enxenaria de materiais, bioquimica e ciencia de
datos, integrando técnicas de cultivo celular, microscopia avanzada e analise computacional.
O uso de algoritmos de aprendizaxe automatica permitira establecer correlacions entre a
composicién quimica das biotintas e a resposta bioldxica das células impresas, reducindo
tempos de optimizacion e custos experimentais. Asi, a investigacion situase na fronteira entre
a biotecnoloxia e a quimica dos materiais, ofrecendo unha visibn moderna e sostible do
desenvolvemento de modelos bioléxicos complexos.

O impacto potencial & dobre: por unha banda, achega novas ferramentas para estudar a
obesidade e as suas comorbilidades (diabetes tipo 2, inflamacién crénica, dislipemias); por
outra, contrible a creacion de biodispositivos personalizados que poderian empregarse para
probar farmacos, estudar interacciéns metabdlicas ou mesmo desefiar terapias rexenerativas.
En conxunto, este traballo exemplifica como a quimica, aplicada ao desefio de materiais
biocompatibles e & comprension das suas interaccions moleculares, pode converterse nunha
aliada esencial da medicina preventiva e personalizada do futuro.

Referencias
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[2] Crewe, C., et al. Cell Metab. 2021, 33(4): 716-726.
[3] Colombo, M., et al. Nat. Rev. Mol. Cell Biol. 2013, 14(5): 316-328.
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Comunicacion -C6

C6- Modulaciéon dos canais de NaV1.6 por ciguatoxinas do pacifico e do
caribe: base molecular da sua potencia similar.
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Palabras chave : quimica computacional; canais de sodio; ciguatoxinas

A modulacién da funcién das proteinas/encimas é un fenémeno fundamental na bioloxia para
comprender procesos relevantes, como a sinalizacion celular, a expresion xenética, a
biodistribucion, a biotransformacién ou a activacién/desactivacion. Este mecanismo baséase na
capacidade das proteinas/encimas de existir en diversos estados conformacionais con distintas
funcidéns bioléxicas asociadas (actival/inactiva), o cal se induce ao unirse a compostos
pequenos ou biomacromoléculas especificas. Estes ligandos actuan como interruptores
conformacionais que estabilizan selectivamente certos estados conformacionais das proteinas.
Porén, os detalles moleculares que rexen a dinamica das proteinas para alcanzar o seu
“estado conformacional bioactivo” e, en moitos casos, a sua estrutura tridimensional completa,
seguen sendo dificiles de comprender. Neste sentido, os avances da quimica computacional
nos ultimos 50 anos demostraron mellorar a comprensién de moitos procesos bioloxicos
relevantes. Técnicas como as simulacions de dinamica molecular ou os calculos de mecanica
cuantica/mecanica molecular permiten unha mellor comprensién do proceso de recofiecemento
molecular e a catalises, esenciais para a maioria das funciéns bioldxicas.

Aplicamos estas técnicas para comprender a citotoxicidade das ciguatoxinas do Caribe e do
Pacifico, que causan en humanos a sindrome denominada intoxicacién por ciguatera, a
intoxicacién alimentaria humana mais comun asociada a toxinas marifias naturais. Durante
décadas, as directrices establecidas polas axencias reguladoras asumiron que a potencia da
ciguatoxina do Caribe era dez veces menor que a da ciguatoxina do Pacifico. [l Porén,
recentemente demostramos que a sua citotoxicidade é similar, polo que é necesario revalidar a
slia regulacion. 12 Os nosos estudos de simulacién explican o seu impacto especifico no
potencial de activacién do canle NaV1.6, tal como se observou experimentalmente, e
proporcionan unha visién detallada dos efectos causados por estas toxinas a escala atomica.

Caribean ciguatoxin

Pacific ciguatoxin
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Comunicacion -C7

C7- Deseiio molecular de estruturas organicas covalentes baseadas en
radicais para aplicaciéons de almacenamento de enerxia.
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Palabras chave: Quimica de materiais; quimica sostible; redes organicas covalentes; materiais
electroactivos; baterias organicas.
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O enfoque molecular da ciencia de materiais demostrou ser un campo de investigacion
prometedor para o desenvolvemento de novos materiais e tecnoloxias, sendo moi interesante
polas aplicacions en electronica e almacenamento de enerxia, entre outras. Entre estes
materiais, as redes organicas covalentes (COFs) destacan por ser polimeros porosos e
cristalinos formados por bloques de construcion unidos mediante enlaces covalentes, obtendo
redes bidimensionais (2D) e tridimensionais (3D) [1]. Nos ultimos anos, os COFs emerxeron
como alternativa a materiais organicos para eléctrodos en baterias e supercondensadores,
grazas a sua ampla versatilidade quimica e estrutural [2]. En comparacion cos eléctrodos
inorganicos convencionais, os COFs ofrecen certas vantaxes como materiais de eléctrodo para
baterias, tales como a abundante dispofiibilidade de materias primas, a sustentabilidade, a alta
estabilidade e a insolubilidade no electrdlito [3]. Ademais, os COFs presentan sitios activos
redox, podendo asi reducirse e oxidarse durante as etapas de carga e descarga das baterias.
A baixa condutividade que presentan estas redes organicas limita a sua aplicabilidade como
sistema de almacenamento enerxético ou material electronico. Como potencial solucién a este
inconveniente, o uso de radicais organicos neutros € un enfoque prometedor debido a sua
capacidade para aumentar a condutividade ao incrementar o numero de portadores de carga
libres dentro da estrutura. [4]

Para explorar as propiedades electrénicas dun COF mediante a incorporacién de unidades
radicais neutras, decidimos investigar o uso do bloque de construcién radical trioxotrianguleno
(TOT) para a creacion de COFs baseados en radicais. As propiedades estruturais, quimicas e
electrénicas do TOT, previamente estudiadas [5], convérteno nunha molécula de alto interese
para empregar na construcion de COFs. Neste proxecto presentamos o emprego dun derivado
do TOT (TOTBr3) como bloque de construcion precursor para a preparacion dun novo COF
poroso e cristalino baseado en radicais, adecuado para aplicacions en baterias de i6ns
metalicos (Li*, Na*).
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Comunicacion -C8

C8- Sistemas microfisioléoxicos (OoC) como ferramenta para estudar a
biodispoiibilidade oral das nanoparticulas nos alimentos.
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Palabras chave: Quimica analitica; Biodispofiibilidade oral; Organ-on-a-Chip.

O uso crecente de nanoparticulas (NPs) metalicas na industria alimentaria fai necesaria a
implementacion de modelos avanzados que permitan avaliar o seu comportamento tras a
inxestion. Xorde a necesidade de optimizar os métodos de determinacion e caracterizacion de
NPs en matrices bioléxicas, asi como avaliar a bioaccesibilidade e biodispofibilidade oral das
mesmas’.

As metodoloxias in vitro tradicionais, ainda que eficaces, presentan limitacions a hora de
reproducir as condicions fisioloxicas reais do tracto gastrointestinal humano. Neste traballo
expléranse sistemas microfisioloxicos baseados en dispositivos microfluidicos avanzados
(6rganos nun chip, OoC) que integran cocultivos de células epiteliais intestinais humanas (Caco-
2 e HT-29) baixo condicions de fluxo dinamico. Estes modelos permiten simular de maneira mais
realista a barreira intestinal, incluindo a capa de moco naturalmente presente, esencial para
estudar a absorcion e retencion das NPs tras un proceso previo de dixestion in vitro
estandarizado (INFOGEST).

Estudaronse nanoparticulas de prata (AgNPs) e de dioxido de titanio (TiO,NPs), amplamente
empregadas na industria alimentaria polas suas propiedades antimicrobianas. Para a sua
determinacion, proponse o emprego da espectrometria de masas con plasma acoplado
inductivamente, medindo en modo de particulas individuais (spICP-MS) que permite cuantificar
o contido e determinar o tamafo das NPs nas distintas fraccidons analizadas.

Prébanse catro dispositivos microfluidicos diferentes, con arquitecturas variadas, que permiten
analizar, segundo o modelo, ata catro fracciéns analiticas: a fraccidon bioaccesible, a fraccion
retida nas células, a parte asociada ao colaxeno e a fraccion biodispofiible que atravesa a
barreira?.

A tecnoloxia OoC representa unha innovacion significativa respecto aos métodos tradicionais, xa
que a sUa capacidade para recrear microambientes dinamicos permite unha comprension mais
precisa e detallada das respostas celulares fronte a exposicion a NPs. Este estudo pretende
contribuir a clarificar os posibles riscos toxicoléxicos asociados a inxestion de NPs por parte dos
seres humanos.
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C9- Determinacion de proteinas circulantes con caracter preditivo no
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Palabras chave: quimica da saude; cancro de mama; proteémica.

A pesar do emprego cada vez mais estendido da terapia neoadxuvante (NAT) en pacientes con
cancro de mama (CM) HER2-positivo, contintia sen resolverse o reto clinico de predicir a
resposta individual ao tratamento, sendo esencial evitar a administracion de réximes
terapéuticos que non resulten eficaces [1]. Neste contexto, os biomarcadores séricos estan a
adquirir un protagonismo crecente polo seu potencial para anticipar a resposta terapéutica e
contribuir ao desenvolvemento de estratexias personalizadas [2].

O obxectivo deste estudo é identificar proteinas circulantes que actien como biomarcadores
preditivos da resposta & NAT en pacientes con CM HER2-positivo. Para iso, desenvolveuse
unha analise protedmica cualitativa e cuantitativa a gran escala en mostras séricas de
pacientes respondedoras e non respondedoras.

As mostras de soro de todas as pacientes con CM foron recollidas antes de iniciar a NAT e
procesadas mediante tres aproximacions diferentes, tanto en presenza como en ausencia de
nanoparticulas (ver Figura 1).
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Figura 1. Esquema do procedemento experimental.
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Os resultados cualitativos amosaron perfis protedmicos claramente diferenciados entre as
pacientes respondedoras e non respondedoras, especialmente en proteinas implicadas nas
cascadas do complemento e da coagulacion, asi como en diversas apolipoproteinas. Compre
salientar a asociacion de tres delas - afamina (AFM), alfa-1-antitripsina (SERPINA1) e
apolipoproteina D (APOD) - coa resistencia ao tratamento neoadxuvante.

En conxunto, estes achados evidencian que os perfis de biomarcadores séricos permiten
distinguir entre pacientes respondedoras e non respondedoras. Se se validan en estudos
adicionais, poderian converterse nunha ferramenta clinica de gran utilidade para optimizar e
personalizar os réximes terapéuticos no cancro de mama HER2-positivo no contexto
neoadxuvante.

Agradecementos: Esta investigacion foi financiada polo Instituto de Satde Carlos Ill (ISCIIl) mediante
a axuda P122/00025 e tamén polo Ministerio de Ciencia, Innovacion e Universidades a través do programa
de “Consolidacién Investigadora 2024” (CNS2024-154855).
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Comunicacion -C10

C10- Quimica sintética promovida polo potencial redox bacteriano.
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Palabras chave: quimica organica; quimica bioldxica; microbioloxia

O desenvolvemento de reaccions sintéticas non naturais que interaccionan co metabolismo de
organismos vivos € un campo emerxente na fronteira entre a quimica e a bioloxia. Estas
reaccions poderian proporcionar novas rutas sintéticas sostibles para a producion de moléculas
de interese, e presentar potenciais aplicacions en biomedicina e bioloxia. Recentemente, tense
demostrado que € posible empregar o potencial redox intrinseco dos sistemas vivos para
promover reaccions de polimerizacion radicalarias [1,2].

Neste traballo, demdstrase que o metabolismo redox de bacterias vivas pode promover
reaccions radicalarias artificiais de formacion de enlaces carbono-carbono para a sintese de
moléculas de pequeno tamafo. En concreto, a bacteria electroxénica Shewanella oneidensis
MR-1 e a bacteria modelo Escherichia coli son capaces de promover a arilacion de Meerwein
de naftoquinonas mediante a reducion de sales de arildiazonio. Esta estratexia sintética
empregouse tamén para a sintese de benzotiofenos, o que abre a porta a estruturas de
interese farmacoloxico.

MeO
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ORFEO-CINQA CTQ2016-81797-REDC), a Conselleria de Cultura, Educacién e Ordenacién Universitaria
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Comunicacion -C11

C11- Anelacion Oxidante [5+2] Catalizada por Paladio de
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Os aneis nitroxenados de sete membros fusionados a aneis bencénicos (benzazepinas) e mais
particularmente os analogos triciclicos fusionados a un terceiro anel piridinico destacan polas
slias actividades farmacoloxicas e bioactivas.!"! Algiins exemplos coma a Pirenzepina ou a
Nevirapina son empregados coma antagonistas muscarinicos ou retrovirais.?!

En todos os ambitos da sintese quimica cada vez toma unha maior importancia a realizacién
de procesos sostibles (Principles of Green Chemistry)® empregando substancias de partida
mais sinxelas. Baséanse na funcionalizacion de enlaces C-H promovida por metais, unha
estratexia sintética versatil e sustentable que minimiza a xeracion de residuos perigosos. Neste
eido o0 noso grupo contribuiu con avances significativos a sintese de aneis nitroxenados de sete
membros empregando dienos, alenos ou alquinos.

Neste proxecto presentamos unha nova metodoloxia de anelacion [5+2] a través dunha dobre
activacion Csp?-H en aneis de fenilo e piridina para a sintese de pirido 1-benzazepinas que
aborda limitaciéns non resoltas na literatura, demostrando unha versatilidade que contrasta coa
escasa variedade reportada ata o momento. A presenza do grupo protector (GP) demostrou ser
clave para a quimioselectividade da reaccion, modulando a coordinacién e reactividade do
centro metdlico, evitando a formacion de indois ou carbazois,™ comunmente observados para o
nucleo de N-fenil-2-aminopiridina.

e

GP H GP 3 e}

v 1R R Ny %R N N=
Z Z F ;
RAZSH ¥ RY =R : H AN, -NH
N-fenil-2-aminopiridinas pirido 1-benzazepinas Pirenzepina Nevirapina
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Comunicacion -C12

C12- Optimizacién dunha reaccion de reducién abiética do nitrato mediante
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O nitroxeno € un elemento limitante para o desenvolvemento vexetal nos sistemas naturais e
explotacions agricolas. Dende comezos do século XX o emprego de fertilizantes nitroxenados
nas actividades agricolas non parou de crecer. Paralelamente produciuse un incremento
substancial da emisién de N cara a atmosfera e os vertidos de augas residuais nas masas de
agua, coma consecuencia do crecemento poboacional. Todo iso levou 6 incremento da
dispoiibilidade de nitroxeno no medio natural, especialmente nos ecosistemas acuaticos,
aumentando asi o risco de eutrofizacion.

A eutrofizacion é na actualidade, xunto co cambio climatico e a perda de biodiversidade, un dos
principais problemas ambientais que esta a causar o colapso de moitos ecosistemas acuaticos
a nivel global [1,2]. Os datos aportados por informes do Parlamento e Consello Europeo amosan
un exceso global nos aportes de N, excedendo perigosamente os limites planetarios
considerados seguros [1]. Ademais, diferentes estudos amosan que un 50% dos lagos de
Europa, América e Asia se atopan en estado ou en risco de eutrofizacién [3], sendo una tendencia
con perspectivas de agravamento no futuro. A pesar da importancia da contaminaciéon por
nitréxeno, as técnicas enfocadas a remediala ou detela son altamente ineficientes e/ou presentan
grandes problemas ambientais, sendo dominantes na actualidade aquelas centradas na reducién
ou detencién en orixe dos fluxos de nutrientes cara os medios naturais.

As tentativas de reducion das entradas de nitréxeno cara 6 medio amosan unha baixa
efectividade debido a la importancia que tefien os compostos nitroxenados en la sociedade
actual, sendo necesaria a procura de alternativas efectivas e respectuosas co medio ambiente.
No noso grupo de investigacion atopamos unha posible solucidon nos procesos naturais que
controlan a disponibilidade del nitroxenos nos medios naturais, especialmente aqueles que
operan nos sistemas sedimentarios e edaficos. Neste traballo recorremos 6 emprego dunha
reaccion de reducion abidtica con ferro e materia organica que interoperan nun proceso cofiecido
coma Roda Ferrosa que acontece naturalmente en solos [4]. No desenvolvemento desta
investigacion empregaronse dous 6xidos de Fe(lll) (goetita e ferrihidrita), e sete compostos
organicos (4 acidos organicos, 2 azucres e 1 alcohol), para comprobar o seu efecto sobre a
reducién do nitrato, tanto en presencia como en ausencia de Fe(ll) en forma iénica. Tras isto
comprobouse o efecto do pH, a forza iénica, e a presencia de idbns comuns no medio natural para
observar o seu efecto. Os resultados obtidos amosaron que o sistema FeO(OH)/R-COOH
presenta unha alta eficiencia na reducién do nitrato, asi coma unha alta resistencia 6s cambios
de pH, composicién e concentracién idénica do medio, sinaldndoo como una alternativa
prometedora e respectuosa co medio ambiente &s técnicas de control e remediacién da
eutrofizacidon empregadas até este momento.

Agradecementos: Este traballo foi financiado pola Axencia Estatal de Innovacidn a través do proxecto
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Comunicacion -C13

C13- Cando o metal decide: cobre e cobalto na regulacién dos radicais
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Na natureza, moitos procesos vitais, como a respiracion celular ou a degradacién de compostos
organicos, dependen de reaccions nas que participan radicais, especies quimicas
extremadamente reactivas que contefien electrons desapareados. A sua formacién e control son
esenciais: se son demasiado reactivas poden danar as células, mais en equilibrio permiten
reaccions clave para a vida.

Nesta comunicacion mostrase como dous metais vecifios na taboa periddica, o cobre e o cobalto,
poden dirixir de xeito moi diferente o comportamento destes radicais cando estan presentes nun
mesmo tipo de molécula.

Empregando un ligando organico comun (bis-aminobisfenolato), xeramos complexos metalicos
que imitan o contorno activo de encimas oxidases, como a galactosa oxidase ou a catecol
oxidase. A través de técnicas electroquimicas e espectroscépicas observamos unha diverxencia
fascinante:
e Co cobre (Cu), o radical férmase sobre o osixeno do ligando (tipo fenoxilo) e
descomponse rapidamente, liberando produtos oxidados como aldehidos.
¢ Co cobalto (Co), o radical estabilizase sobre a molécula organica (tipo semiquinona) e
permanece en disolucion sen degradarse.

Diverxencia radical dirixida polo metal en complexos biomiméticos de Cu e Co

Cu Co
NH
C ¥
v 'S -
Cu(l1)

radical fenoxilo (Cu—Os)

dismutacion Co(ll) Co(lll)-semiquinona

Analoxia enzimatica e funciéns bioldxicas

Cu: modelo galactosa oxidase Co: modelo catecol oxidase
radical fenoxilo inestable Radical semiquinona estable
Xenera ROS —» Antitumoral —» Posible funcion antioxidante

Figura 1. Representacion esquematica da diverxencia radicalaria: (a) formacion e descomposicion do
radical fenoxilo Cu—Or¢; (b) estabilizacién da semiquinona centrada no ligando no complexo de Co(lll)
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Esta diferenza débese a “personalidade” electronica de cada metal: o cobre favorece unha
cooperacion metal-ligando mais activa, pero menos estable, mentres que o cobalto impén unha
maior rixidez redox que outorga maior lonxevidade ao radical [1,2].

Comprender como os metais modulan a reactividade radicalaria axidanos a desefiar novos
catalizadores bioinspirados, mais sostibles e selectivos, para transformar moléculas organicas
ou eliminar contaminantes. Ademais, permite entender mellor como a natureza emprega distintos
metais para controlar reaccions tan delicadas como a oxidacion bioldxica.

Agradecementos: Esta investigacion foi apoiada pola Conselleria de Cultura, Educacién e
Ordenacién Universitaria, Xunta de Galicia (ED431C 2023/02), e o Ministerio de Ciencia e
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Comunicacion 14
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A tecnoloxia CRISPR/Cas9 emerxeu como un sistema revolucionario de edicion xenética.
Esta tecnoloxia baséase na enzima Cas9, que é capaz de realizar cortes en rexions
especificas do ADN coa colaboracion dunha molécula de ARN guia [1]. Ainda que esta
tecnoloxia resultou eficaz en multiples tipos celulares e organismos, segue sendo clave a
realizacion de investigaciéns para optimizar a sua entrada ao interior celular [2] e, neste
contexto, estanse a desenvolver numerosas metodoloxias de transporte[3].

Este estudo compara tres metodoloxias de transporte para a tecnoloxia de edicion xenética
CRISPR/Cas9 (electroporacion, nanoparticulas lipidicas e nanoparticulas magnéticas), en
liias celulares de robaliza e dourada. Asi, avaliouse a eficiencia da edicidon xenética e a
localizacion intracelular da Cas9 mediante diversas técnicas como a microscopia confocal [4].
Os resultados mostran diferenzas entre as distintas metodoloxias de entrega e tamén
dependencia coas lifias celulares estudadas.

En resumo, a comunidade cientifica precisa estandarizar os métodos de transfeccion, e varias
metodoloxias de entrega, como as nanoparticulas lipidicas, estan baixo estudo. Os nosos
resultados abren novas vias para a optimizacion da edicion xenética en especies de interese
en acuicultura, establecendo asi as bases para estudos posteriores tanto en novas lifias
celulares como en organismos modelo.
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Bases dos premios das IV Xuntanza de Investigador@s Nov@s no ambito da
Quimica (XINQ_5)
Na V Xuntanza de Investigador@s Nov@s no ambito da Quimica (XINQ_5)
entregaranse premios as mellores comunicacidéns na opinién do publico e do
comité cientifico en cada unha das categorias presentes (Master e Doutoramento).
As persoas premiadas seran recofecidas con cadanseu agasallo valorado
aproximadamente en 150 €.

O premio do publico concederase mediante votacion telematica secreta das
persoas presentes nas sesidns. En cada sesidon (xa sexa doutoramento ou master)
elixirase un gahadorou gahadora (quen reciba mais votos) que se clasificara paraa
final en cada unha das categorias.

No caso de producirse un empate na sesion, clasificaranse conxuntamente para a
devandita final as persoas cun maior niumero de votos.

Unha vez finalizadas todas as sesidns, elixirase o gafador de cada categoria
mediante votacion telematica anénima. No caso de producirse un empate a votos
entre as persoas finalistas, procederase a outra votacién ata conseguir unha uUnica
persoa gafadora por categoria.

O premio do xurado sera decidido polo comité cientifico nunha reunién secreta tras
a adxudicacién do premio do publico. O comité cientifico outorgara un premio por
cada unha das categorias (doutoramento ou master) mediante deliberacién entre
0S meus membros.

Acta do premio do publico

Tras a selecciéon en cada unha das sesiéns, mediante votacién popular, anénima e
telematica, das mellores exposiciéns, procedeuse, do mesmo xeito, & votacién
final entre os candidatos seleccionados en cada categoria, outorgandose os
seguintes premios do publico:

Premio da categoria Master

Sara Trigo Pérez coa comunicaciéon “Desefno molecular de estruturasorganicas
covalentes baseadasen radicaispara aplicaciéonsde almacenamentode enerxia”.

Premio da categoria Doutoramento.

Sheila Gonzalez Barcia coa comunicacion “Determinacion de metais en material
particulado atmosférico”.
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Acta do premio do xurado

O comité cientifico da IV Xuntanza de investigador@s nov@s no ambito da
Quimica, actuando como xurado, reunido o dia 20 de novembro do 2025 e tralas
oportunas deliberaciéns, acordou outorgar os seguintes premios:

Premio do xurado na categoria Master

Maria RodriguezPadrén coa comunicacidon “Cando o metal decide: cobre e
cobalto naregulacion dos radicaisbioldoxicos”.

Premio do xurado na categoria Doutoramento.

Noelia Vigo Diaz coa comunicacién “Determinacion de proteinas circulantes con
caracter preditivono cancro de mama HER2+”.
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