Linies de recerca i professorat adscrit a aquestes linies

Programa de doctorat Quimica Analitica i Medi Ambient (HDK15)

Contaminants organics en el medi ambient — 101303

En aquesta linia s’estableix i es valida metodologia analitica per determinar nous contaminants
organics en mostres procedents dels diferents compartiments ambientals i s’estudia la
preséncia, origen, interaccid, transport i transformacid de compostos organics naturals i
antropogénics en el medi. Igualment s’avaluen procediments d’eliminacié de contaminants i
s’estudia la formacid de subproductes i metabolits. Dins d’aquesta linia també s’identifiquen i
s’estudien compostos tracadors del canvi climatic en el passat i s’avalua la toxicitat de
contaminants organics i el seu efecte sobre la genomica, lipidomica i metabonomica
d’organismes vius.

Les tecniques de referencia per aquests estudis sén la cromatografia de gasos i la de liquids
acoblades a I'espectrometria de masses.
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Contaminants inorganics i radioquimics en el medi ambient - 101304

En aquesta linia s’investiga I'especiacié i biodisponibilitat de metalls pesants, lantanids i
metal-loides en mostres ambientals, mitjancant I'optimitzacid del pretractament de la mostra i
la mesura per tecniques de separacid acoblades amb técniques espectroscopiques o
electroquimiques. A més, s’estableixen nous metodes radioquimics més selectius, que generin
menys residus i que millorin la determinacié de parametres de cribratge. També s’examina la
interaccid de contaminants inorganics i radioquimics en matrius d’interes ambiental (sols;
sediments; fangs de depuradora; biochars) mitjancant el desenvolupament i I'ds d’experiments
de sorcio-desorcid i de difusié. Els resultats d’aquests estudis presenten aplicacions rellevants
en camps mediambientals com ara la remediacié de sols contaminats, I'emmagatzematge de
residus radioactius o la valoritzacié de residus. Les activitats es completen amb estudis de
viabilitat i desenvolupament de nous materials de referencia.
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Caracteritzacid de substancies organiques d’interés biologic i ambiental - 101305

En aquesta linia es desenvolupen metodes de caracteritzacid fisico-quimica de farmacs, d’acids
nucleics i altres substancies bioactives. S'utilitzen sistemes cromatografics, electroforetics,
potenciometrics, espectrofotomeétrics i calorimétrics per a la caracteritzacié de I'acidesa,
lipofilicitat, solubilitat i interaccions proteina-farmac, propietats que determinen el
comportament i distribucié dels compostos en estudi. També es procedeix a I'elucidacid
estructural de farmacs i altres substancies bioactives mitjangant espectrometria de masses i, per
altra banda, s’estableixen models per a I'estimacié de I'activitat biologica dels compostos
esmentats.

Investigadors adscrits:

Amézqueta Pérez, Susana; Barbosa Torralbo, José; Barron Bueno, Dolores; Beltran Abadia, Josep
Lluis; Benavente Moreno, Fernando; Fuguet Jorda, Elisabet; Gargallo Gémez, Raimundo;
Giménez Lopez, Estela; Rafols Llach, Clara; Rigol Parera, Anna; Rosés Pascual, Marti; Sanz Nebot,
Victoria; Subirats Vila, Xavier; Alfonso, Ignacio

Substancies organiques i bioactives en matrius biologiques i alimentaries - 101306

En aquesta linia s’estableix metodologia analitica per a separar, identificar i determinar
substancies organiques i organometal-liques en mostres alimentaries i biologiques. Aquestes
metodologies s’orienten, d’'una banda, a I'ambit de la seguretat alimentaria i la caracteritzacio
d’aliments amb la determinacio i confirmacié de contaminants, residus, additius i substancies
endogenes dels aliments. D’altra banda, en I’'ambit de la bioanalisi, es caracteritzen i determinen
péptids, proteines, glicoproteines i altres substancies bioactives d’interés farmacologic, clinic i
forense. Les técniques de referéncia emprades per aquests estudis sén les técniques de
separacio (cromatografia de gasos, cromatografia de liquids i electroforesi capil-lar) acoblades a
I’espectrometria de masses.
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Desenvolupament de métodes quimiometrics i aplicacié a problemes analitics - 101307

En aquesta linia es desenvolupen metodes quimiometrics d’exploracid i de resolucio
multivariant per analitzar mesures instrumentals complexes i dades fusionades multitécnica o
multiexperiment. També s’estudia la modelitzacié de processos d’interes biologic i ambiental a
partir de dades electroquimiques, cromatografiques i espectroscopiques. A més s’estableixen i
validen Relacions Quantitatives Estructura/Propietat/Activitat (QSAR, QSPR, QPAR). Des del
punt de vista dels camps d’aplicacio, s’analitzen dades —Omiques d’interés ambiental, recollides
en plataformes instrumentals molt diverses (GC, LC, NMR, micromatrius de DNA, ...). Un altre
area d’interes és I'adquisicié i tractament d’imatges hiperespectrals per a la caracteritzacio
d’obres d’art i de mostres d’interés (bio)quimic i alimentari. També s’usa la quimiometria en
problemes associats a I'estudi dels aliments, on s’analitzen, classifiquen i autentifiquen mostres
agroalimentaries.
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