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Descripcidn del proyecto

Los procesos quimicos catalizados permiten aumentar la produccion, reducir el nimero de etapas del proceso, trabajar en condiciones energéticas mas favorables, y generar menos
subproductos que los no catalizados. Mejorar la estabilidad y selectividad del catalizador de los procesos ya catalizados y desarrollar catalizadores para procesos en los que todavia no
estan disponibles es una necesidad estratégica para alcanzar la produccion industrial sostenible y la generacidn de energia limpia. En este marco, el presente proyecto se centra en crear
procesos cataliticos de alta eficacia (elevadas selectividades y actividades, minimo consumo de energia y minima generacion de residuos) para producir productos enantioméricamente
puros de alto valor afiadido (p.ej. farmacos), y procesos de produccion de energia limpia. El objetivo es avanzar en el disefio, sintesis y cribado de catalizadores (moleculares, nano- y
biocatalizadores) muy activos y selectivos para reacciones asimétricas de interés industrial y para la oxidacién del agua, clave para la produccién sostenible de energia limpia.
Concretamente se trabajara en procesos aun no optimizados como la hidrogenacion de olefinas minimamente funcionalizadas y arenos, la transferencia de hidrogeno de cetonas e iminas
alquilicas, la hidroboracion de sustratos 1,1'-disustituidos, la sustitucién alilica de nuevos sustratos y nucledfilos (no)estabilizados, la substitucion propargilica, la hidroformilacion de
sustratos 1,1'-disustituidos, la adicién conjugada de nuevos compuestos organometalicos a nuevos sustratos a,b-insaturados, y en procesos de valorizacion del CO2. Se insistira en procesos
atomo-economicos en los cuales moléculas pequefias (H2, CO, CO2...) se incorporan a los productos finales y nuevas reacciones tandem que reducen el nimero de pasos de reaccion. Se
sustituiran progresivamente los disolventes organicos toxicos por otros de bajo impacto ambiental y se aplicaran técnicas de recuperacion del catalizador.

Estos objetivos se alcanzaran mediante las siguientes estrategias: a) la aplicacion de técnicas combinatorias para acelerar la busqueda de catalizadores por exploracién sistematica de
librerias de catalizadores; b) la sintesis de nuevos catalizadores hibridos metalenzima que combinan la elevada selectividad de las enzimas y los catalizadores de metales de transicién y c)
el estudio de los intermedios y mecanismo de reaccién que junto con el analisis de los resultados cataliticos, permitird desarrollar nuevos catalizadores mas efectivos. Se usaran técnicas de
RMN e IR en condiciones cataliticas, asi como estudios de modelizacién tedrica (DFT). Todas estas estrategias permitiran avanzar considerablemente en la obtencion sostenible de
catalizadores "a medida" para cada reaccion en estudio y sustrato, para la preparacion de productos de interés en sintesis y para la reaccién de oxidacion del agua. Las nuevas ligandotecas
se disefiaran para obtener ligandos sdlidos, estables, que pueden ser manipulados y almacenados al aire. Para ello se usaran péptidos, aminoalcoholes y azlcares ya que su quimica bien
establecida y su elevada disponibilidad permiten la introduccion de la diversidad deseada a un precio razonable.

Financiacién

Entidad financiadora

Ministerio de Ciencia e Innovacién (MICINN), Agencia Estatal de Investigacion (AEl) y Fondo Europeo de Desarrollo Regional (FEDER)
Importe

90.750,00 €
Este proyecto esta cofinanciado por el Fondo Europeo de Desarrollo Regional (FEDER). "Una manera de hacer Europa"
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