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Nombre del proyecto

Catalizadores moleculares y biocatalizadores hibridos "a medida" para la formacién de enlaces C-X asimétricos
y oxidacion del agua (TAILORCAT)

Expediente numero

PID2019-104904GB-100

Descripcion del proyecto

Este proyecto se centra en procesos quimicos catalizados. En particular, la mejora de la estabilidad y selectividad del catalizador para los procesos existentes y el desarrollo de catalizadores
para nuevos procesos. Los catalizadores mejorados son estratégicos para la economia circular, la produccién industrial sostenible y la generacion de energia limpia. En este contexto, el
proyecto se centra en obtener procesos cataliticos de alta eficacia (con alta selectividad y actividad, bajo consumo de energia y baja generacion de residuos) para obtener compuestos
quirales de alto valor afiadido (p. ej., fdrmacos) y procesos que den lugar a la produccién sostenible de energia limpia (oxidacién del agua). El objetivo es avanzar en el disefio, sintesis y
cribado de catalizadores (moleculares y biocatalizadores hibridos) muy activos y selectivos para reacciones asimétricas de interés industrial y para la oxidacion del agua. Concretamente se
trabajard en procesos alun no optimizados como la hidrogenacion de olefinas no funcionalizadas, la isomerizacion de alcoholes alilicos, las sustituciones alilicas y propargilicas, la
hidroformilacion de sustratos 1,1'-di y trisustituidos y procesos de valorizacion de CO2. Se incidird en nuevas reacciones tandem que reducen el nimero de pasos de reaccion. El impacto
ambiental de los procesos se minimizara por sustitucién de los disolventes organicos téxicos por otros de bajo impacto ambiental y por inmovilizacién del catalizador molecular en soportes
mesoporosos que permitan el uso posterior de metodologias de flujo continuo. Otra importante linea de investigacion se centrard en mejorar los catalizadores homogéneos capaces de
oxidar agua en condiciones de pH neutro y desarrollar anodos biohibridos con el potencial de integrarse en micro- y nanocélulas de combustibles capaces de generar energia in vivo a partir
del agua y/o NADH. Estos objetivos se alcanzaran mediante las siguientes estrategias: a) la aplicacién de técnicas combinatorias para acelerar el descubrimiento de catalizadores por
evaluacion sistemdtica de ligandotecas; b) la sintesis de nuevos catalizadores hibridos metal-enzima que combinan la alta selectividad de las enzimas y catalizadores de metales de
transicién al tiempo que aumentan la biocompatibilidad de estos Ultimos; y c) el estudio de los intermedios y mecanismos de reaccion que, junto con el analisis de los resultados cataliticos,
permitira desarrollar nuevos catalizadores mas efectivos. Utilizaremos técnicas de RMN e IR en condiciones cataliticas, asi como estudios de modelizacién tedrica (DFT). Todas estas
estrategias permitirdn avanzar considerablemente en la produccién sostenible de catalizadores a medida para cada reaccidn y sustrato, para la preparacion de productos quirales de
elevado interés y para la oxidacion del agua. Los resultados de este proyecto estdn alineados con las estrategias de Horizonte 2020 en "cambio climatico y uso de recursos naturales y
materias primas", "energia segura, limpia y eficiente", e indirectamente relacionados con la estrategia de "salud, cambio demogréfico y bienestar" por las

perspectivas que ofrece el desarrollo de anodos biohibridos.

Financiacion
Entidad financiadora
Ministerio de Ciencia e Innovacién (MICINN) y Agencia Estatal de Investigacién (AEI)/10.13039/501100011033

Importe
114.950,00 €



