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Este nuimero comienza con un articulo de Ila
investigadora Esperanza Rivera, formada en nuestra
facultad, de gran actualidad pues trata sobre la
aplicacion de la inteligencia artificial en el disefio de
nuevas proteinas, en este caso, para neutralizar el
veneno de la serpiente. Ademas, nos hacemos eco de
como afecta el infradiagnoéstico en el tratamiento de
enfermedades en la mujer.

Y para celebrar el papel de la mujer en la quimica
tuvimos un encuentro con Adela Muifioz que nos
presentd el libro que, junto a la disefladora grafica,
Raquel Gu, ha elaborado sobre la Tabla peridodica. Si no
pudiste asistir, en breve, tendras la oportunidad de ver
la grabacién en nuestro canal de Youtube.

Y terminamos conociendo a algunas de las primeras
mujeres que se formaron como quimicas en la Facultad
de Ciencias de la UCM. Todas ellas estudiaron e
investigaron en una época en la que su trabajo quedaba,
a menudo, oculto o era poco conocido, pero muy
importante para el desarrollo de la quimica en Espaifa.
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PROTEINAS DISENADAS CON INTELIGENCIA ARTIFICIAL
PARA NEUTRALIZAR VENENO DE SERPIENTE

Dra. Esperanza Rivera de Torre
Profesora Ayudante en la Technical University of Denmark (DTU)

Las mordeduras de serpiente representan una crisis de salud publica, con mas de dos
millones de casos de envenenamiento al afo, causando miles de muertes y discapacidades
permanentes. A pesar de su impacto, el envenenamiento por mordedura de serpiente sigue
siendo una enfermedad tropical desatendida con recursos limitados para mejorar su
tratamiento.

Actualmente, los sueros antiofidicos derivados del plasma de caballos hiperinmunizados
son la Unica opcion terapéutica, pero presentan desafios importantes: su produccion
depende de animales, pueden provocar reacciones adversas graves y su eficacia es limitada
contra ciertas toxinas, como las three-finger toxins (3FTxs), que generan una respuesta
inmunitaria débil (Fig. 1).

Los anticuerpos monoclonales recombinantes han surgido como una alternativa mas
especifica y segura, al permitir la seleccion y produccién de anticuerpos en laboratorio. Sin
embargo, su desarrollo es costoso y requiere largos procesos de optimizacién, lo que
dificulta suimplementacién a gran escala.

Ante estas limitaciones, es necesario explorar nuevas estrategias para desarrollar
tratamientos mas eficaces, accesibles y seguros.
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Figura 1. Desarrollo tradicional de antivenenos de serpiente a través de la purificacién
de anticuerpos de la sangre de animales hiperinmunizados (E. Rivera).
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Inteligencia artificial al rescate: disefio de proteinas de novo

Para abordar estos desafios, un equipo de investigadores liderado por Susana Vézquez-
Torres, David Baker (Universidad de Washington) y Timothy P. Jenkins (Universidad
Técnica de Dinamarca, DTU), y en el que ha participado Esperanza Rivera-de-Torre (antigua
alumna de la facultad de Ciencias Quimicas de la UCM), recurrié al disefio computacional de
novo basado en inteligencia artificial para generar proteinas capaces de unirse y bloquear la
accion de 3FTxs, presentes en los venenos de serpientes eldpidas como cobras y kraits.

Las 3FTxs incluyen neurotoxinas que interfieren con los receptores nicotinicos de
acetilcolina en la unién neuromuscular, provocando paralisis progresiva y, en casos graves,
insuficiencia respiratoria y muerte (Fig. 2).
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Figura 2. Modo de accion de las 3FTxs neurotdxicas. a. en condiciones normales la acetilcolina secretada
por las neuronas se une a los receptores mnicotinicos de acetilcolina del musculo abriéndolos y
transduciendo la sefial. b. Las 3FTxs se unen a los canales bloqueando su apertura y por tanto al
transduccion de la sefial.

De la simulacidon a la realidad

Una de las principales ventajas del disefio de novo es la posibilidad de seleccionar los
epitopos objetivo, aumentando las probabilidades de éxito funcional. En el caso de las
neurotoxinas, los investigadores disefiaron proteinas que se unieran especificamente al
sitio de interaccidon con el receptor nicotinico de acetilcolina, bloqueando su efecto. Para
lograrlo, utilizaron RFdiffusion, una herramienta de inteligencia artificial que genera
estructuras proteicas optimizadas para reconocer y unirse a sus dianas con alta afinidad
(Fig. 3). 3



https://www.ipd.uw.edu/david-baker/
https://www.bioengineering.dtu.dk/
https://orbit.dtu.dk/en/persons/esperanza-rivera-de-torre
https://www.nature.com/articles/s41586-023-06415-8
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Figura 3. Proceso de generacién de proteinas de novo a través del
modelo de inteligencia artificial RFdiffusion.

A partir de esta metodologia, se generaron mas de 2,000 modelos computacionales, de los
cuales se seleccionaron los mejores candidatos en funcidn de su estabilidad estructural y
capacidad estimada de unidén. Posteriormente, estas proteinas fueron refinadas con
herramientas especializadas para mejorar su estabilidad y optimizar su capacidad
neutralizante.

El necesario puente entre el ordenador y el laboratorio

Las proteinas disefiadas se produjeron de forma recombinante en bacteria y fueron
evaluadas tanto in vitro como in vivo. Primero, se determind su afinidad por las toxinas
objetivo mediante interferometria de biocapa (BLI) y resonancia de plasmones de superficie
(SPR). Los mejores candidatos presentaron constantes de disociacion (Kd) en el rango
nanomolar (0.7-1.9 nM), lo que indica una interaccidn fuerte y especifica con las toxinas.

A continuacion, se realizaron ensayos funcionales en células musculares humanas que
expresan receptores nicotinicos de acetilcolina. En presencia de toxinas neurotoxicas,
estos receptores quedan bloqueados, interrumpiendo la transmisién nerviosa. Sin embargo,
cuando las toxinas fueron preincubadas con las proteinas disenadas, la actividad de los
receptores se restaurd completamente, demostrando su capacidad de neutralizacion.

Tras confirmar su eficacia in vitro, se evalué su desempefio en modelos animales. Se
administraron dosis letales de neurotoxinas a ratones y, 15 o 30 minutos después, se
inyectaron las proteinas disefadas. Incluso con un retraso de 30 minutos, la mayoria de los
ratones sobrevivieron sin mostrar signos de neurotoxicidad, lo que demuestra que estas
proteinas pueden funcionar en escenarios realistas de envenenamiento (Fig. 4).
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Figura 4. Evaluacion de la efectividad antiveneno de las proteinas disefiadas de novo in vitro e in vivo. a. y b. curvas de
respuesta que comparan la eficacia de las proteinas disefiadas SHRT y LNG con otras proteinas de union derivadas de
anticuerpos (VHH) en la prevencion del bloqueo del receptor nicotinico de acetilcolina por 3FTxs. c. evaluacion de la
supervivencia de rationes al inyectar las proteinas disefiadas SHRT y LNG tras 15 0 30 minutos de exposicion a una dosis
letal de 3FTxs.

Un nuevo paradigma en el diseiio de proteinas terapéuticas

Estos resultados sugieren que las proteinas disenadas de novo mediante inteligencia
artificial pueden representar una alternativa prometedora a los antivenenos tradicionales,
con ventajas clave como:

. Alta estabilidad térmica, lo que permite su almacenamiento sin necesidad de
refrigeracidn.

« Produccion escalable y econdmica, facilitando su distribucion en regiones con acceso
limitado a antivenenos convencionales.

. Mayor especificidad y eficacia, reduciendo el riesgo de reacciones adversas asociadas a
los sueros animales.

Los resultados de este estudio no solo representan un avance en el desarrollo de
antivenenos mas seguros, accesibles y efectivos, sino que abren la puerta a una nueva era
en el disefio de proteinas terapéuticas. Esta es la primera vez que proteinas disefiadas de
novo han demostrado efectividad in vitro para neutralizar toxinas de serpiente, validando el
potencial de este enfoque en aplicaciones biomédicas reales.

Mas alla del tratamiento de mordeduras de serpiente, esta tecnologia tiene el potencial de
revolucionar la biomedicina, permitiendo la creacion de proteinas con alta afinidad vy
especificidad. El disefio computacional de novo podria utilizarse para desarrollar reactivos
innovadores para diagndstico, investigacién y terapias dirigidas. Con el apoyo de la
inteligencia artificial, estamos presenciando el surgimiento de una nueva generacién de
terapias basadas en proteinas disefadas, con aplicaciones que van desde el control de
enfermedades infecciosas hasta la ingenieria de moléculas con funciones biomédicas
completamente nuevas.
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Los resultados de este estudio no solo representan un avance en el desarrollo de
antivenenos més seguros, accesibles y efectivos, sino que abren la puerta a una nueva era
en el disefio de proteinas terapéuticas. Esta es |la primera vez que proteinas disefadas de
novo han demostrado efectividad in vitro para neutralizar toxinas de serpiente, validando el
potencial de este enfoque en aplicaciones biomédicas reales.

Més alla del tratamiento de mordeduras de serpiente, esta tecnologia tiene el potencial de
revolucionar la biomedicina, permitiendo la creacion de proteinas con alta afinidad vy
especificidad. El disefio computacional de novo podria utilizarse para desarrollar reactivos
innovadores para diagndstico, investigacién y terapias dirigidas. Con el apoyo de la
inteligencia artificial, estamos presenciando el surgimiento de una nueva generacion de
terapias basadas en proteinas disefadas, con aplicaciones que van desde el control de
enfermedades infecciosas hasta la ingenieria de moléculas con funciones biomédicas
completamente nuevas.

Saber mas: Nature


https://www.nature.com/articles/s41586-024-08393-x
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EL INFRADIAGNGSTICO DE ENFERMEDADES EN LA MUJER:
UNA BRECHA EN LA SALUD
Belén Yélamos. Dpto. de Bioquimica y Biologia Molecular

Acceder a un diagndstico preciso y oportuno es clave para la salud de cualquier persona. Sin
embargo, muchas enfermedades en mujeres se diagnostican con retraso o incluso se pasan
por alto en comparacién con los hombres. Este fendmeno, conocido como infradiagnéstico,
estd influenciado por una combinacién de factores bioldgicos, sociales y culturales que han
moldeado la investigacion médica y la practica clinica. Entre las enfermedades mas
afectadas por este sesgo estéan las cardiovasculares, las autoinmunes y los trastornos del
dolor crénico, lo que puede comprometer la calidad de vida de muchas mujeres e incluso
tener consecuencias fatales.

Imagen: Chiara Zarmati. https://www.nature.com/articles/d41586-024-01386-w

¢Por qué ocurre el infradiagndstico en mujeres?

Factores bioldgicos: las mujeres pueden manifestar sintomas distintos a los de los hombres
en muchas enfermedades. Un ejemplo claro es el infarto de miocardio, cuyos sintomas en
mujeres incluyen fatiga, dificultad para respirar y dolor en la espalda o mandibula, en lugar
del clasico dolor toracico. Ademas, las hormonas femeninas pueden influir en la progresiony
manifestacion de diversas patologias.

Factores sociales y de género: histéricamente, la medicina ha estado basada en modelos
masculinos, asumiendo que los sintomas y tratamientos eran universales. Ademas, el dolor
y las molestias reportadas por mujeres han sido frecuentemente minimizados o atribuidos a
causas psicoldgicas, retrasando asi el acceso a un diagndstico correcto.
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Falta de estudios especificos en mujeres: durante décadas, los ensayos clinicos han

excluido a las mujeres, generando un conocimiento limitado sobre cémo las enfermedades y
los tratamientos afectan al sexo femenino. Este vacio de informacion ha llevado a
tratamientos menos efectivos y a un mayor riesgo de efectos adversos en mujeres.

Enfermedades cominmente infradiagnosticadas en mujeres

Enfermedades cardiovasculares

El infarto de miocardio es una de las principales causas de muerte en mujeres, pero sus
sintomas suelen ser malinterpretados. Segun un estudio de The Lancet en 2021, més de un
tercio de las mujeres en el mundo muere a causa de una enfermedad cardiovascular.
Investigadoras como Sara Cogliati (CBMSO-UAM CSIC) han estudiado como las diferencias
en el funcionamiento mitocondrial entre hombres y mujeres influyen en la insuficiencia
cardiaca, resaltando la necesidad de incluir modelos femeninos en la investigacion. Su
estudio ha demostrado en ratones que la ausencia de hormonas femeninas altera estos
organulos y que las hembras fértiles estan mejor protegidas contra el dafio cardiaco, lo que
refuerza el papel cardioprotector de la hormona estrégeno. Por otro lado, la cardidloga
Leticia Fernandez-Friera ha impulsado proyectos de imagen avanzada, para la prevencion
cardiovascular en mujeres, mientras que la investigadora Skyler St. Pierre, de Ia
Universidad de Stanford, ha desarrollado un modelo de IA para mejorar el diagndstico de
enfermedades cardiovasculares en mujeres. Sin embargo, advierte que los sistemas de |A
pueden replicar sesgos preexistentes debido a la falta de datos femeninos en los estudios
médicos.

Risk factors for cardiovascular disease in women
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Hypertensive disorders of
pregnancy

Preterm delivery Sacioecanomic deprivation
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Systemic inflammatory and Environmental risk factors

autaimmune disorders

Figura 1. Factores de riesgo de enfermedades cardiovasculares en mujeres.
Imagen: Sociedad Espafiola de Medicina Familiar y Comunitaria



https://www.thelancet.com/article/S0140-6736(21)00684-X/fulltext
https://www.cbm.uam.es/index.php/programas-cientificos/procesos-fisiologicos-y-patologicos/redes-metabolicas-y-senalizadoras-en-la-enfermedad/mecanismos-moleculares-de-las-diferencias-sexuales-en-la-fisiologia-y-en-las-enfermedades-del-metabolismo/?lang=es
https://es.wikipedia.org/wiki/Estr%C3%B3geno
https://atria.clinic/wake-up-womens-health-an-imaging-based-cardiovascular-risk-reduction-program-salud-cardiovascular-de-la-mujer/
https://livingmatter.stanford.edu/people/skyler-st-pierre
https://www.frontiersin.org/journals/physiology/articles/10.3389/fphys.2022.831179/full
https://www.semfyc.es/actualidad/mujer-enfermedad-cardiovascular-2030
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Enfermedades autoinmunes
Patologias como el lupus, la artritis reumatoide y
la esclerosis multiple afectan mayoritariamente
a mujeres, pero su diagnodstico suele tardar anos
debido a la variabilidad de los sintomas y la falta
de conocimiento médico especializado. La
investigacion en fenotipos autoinmunes
masculinos y femeninos podria ayudar a
desarrollar tratamientos mas precisos y menos
toxicos. Estas y otras investigaciones futuras
pueden dar lugar a dianas para terapias mas
selectivas y, por tanto, menos téxicas contra las é
-
;

Incldence by sex (%)

SLE
Scleroderma

enfermedades autoinmunes.

Multiple sclerosis
Sarcoid
Ulcerative colitis

Thyroid disease
Myasthenis gravis
Disbetes mellitus

Rheumatobd Arthritis

Figura 2. Distribucion por sexo de las principales enfermedades autoinmunes
en USA. El nitmero que aparecen encima de las barras hace referencia al
niimero de casos (x1,000,000) . SLE: lupus sistémico eritomatoso.

Imagen: Current Opinion in Rheumatology

Trastornos del dolor crénico

Enfermedades como la fibromialgia y la endometriosis han sido, durante muchos afnos,
subestimadas. Muchas mujeres pasan afos sin un diagndstico adecuado, y en muchos
casos, se les deriva a tratamientos psicoldgicos en lugar de recibir atencién para su dolor.
Los prejuicios de género influyen en la evaluacién del dolor, con mujeres recibiendo menos
tratamiento farmacoldgico adecuado en comparacion con los hombres.

Trastornos neuropsiquiatricos

El sexo y el género influyen en muchas enfermedades psiquidtricas. Mientras que el
autismo, el TDAH y la esquizofrenia son mas comunes en varones, la depresion, la ansiedad y
la anorexia afectan en mayor proporcion a las mujeres. Sin embargo, la investigacion
preclinica sigue enfocada principalmente en modelos masculinos. Diferencias en la
estructura cerebral, el impacto hormonal y mecanismos epigenéticos podrian explicar estas
variaciones, pero aun falta investigacion en esta éarea.

Consecuencias del infradiagnéstico

El impacto del infradiagndstico en mujeres es profundo y afecta distintos aspectos de su
vida como retrasos en el tratamiento, un diagndstico tardio aumenta el riesgo de
complicaciones graves; aumento de la mortalidad, en patologias como las cardiovasculares,
una deteccidn tardia puede ser letal, impacto en la salud mental, la falta de validacidn de los
sintomas puede afectar el bienestar emocional de las mujeres. 9


https://journals.lww.com/co-rheumatology/abstract/2019/01000/sex_bias_in_autoimmunity.10.aspx
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., Qué podemos hacer para reducir el infradiagndstico?

Investigacion equitativa: se debe promover la participacién de mujeres en ensayos clinicos
y el anélisis de datos diferenciados por sexo.

Empoderamiento de las pacientes: las mujeres deben estar informadas sobre sus derechos
en salud y aprender a defender sus sintomas ante el sistema médico.

Y la quimica, ;puede jugar algin papel el infradiagndstico y su solucion?

Algunas de las aportaciones de la quimica a la comprensién y solucién del infradiagndstico
de enfermedades en mujeres puede ser:

. Identificacion de biomarcadores especificos por sexo: técnicas como |la
espectrometria de masas y la cromatografia liquida han permitido detectar
biomarcadores diferenciados por sexo. Por ejemplo, los perfiles proteicos y metabdlicos
de ciertas enfermedades cardiovasculares o autoinmunes pueden variar entre hombres y
mujeres, lo que podria usarse para desarrollar pruebas diagndsticas méas precisas y
sensibles.

Biomarcadores para detectar el cdncer de mama. Ciencia UNAMW

. Estudio del metabolismo de farmacos: las diferencias en la expresién de enzimas
hepaticas, como las del citocromo P450, afectan la forma en que los medicamentos son
metabolizados en mujeres. Esto es especialmente importante en el caso de los
antidepresivos, analgésicos y tratamientos hormonales, donde ajustar las dosis segun el
sexo podria mejorar la eficacia y reducir efectos adversos.

10


https://ciencia.unam.mx/leer/95/Biomarcadores_para_detectar_cancer_de_mama
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Quimica computacional y modelado molecular: el uso de simulaciones
computacionales estéd permitiendo predecir como ciertos farmacos interactian con el
organismo de hombres y mujeres. Estas herramientas pueden ayudar a desarrollar
tratamientos personalizados que consideren las diferencias bioquimicas entre sexos.

Innovacion en herramientas diagnésticas: el desarrollo de biosensores vy
nanoparticulas funcionalizadas esté facilitando la deteccion temprana de enfermedades
con sesgo de género, permitiendo diagndsticos méas precisos en menos tiempo.

En conclusidn, el infradiagndstico en mujeres no es solo un problema clinico, sino también
un desafio cientifico que requiere un enfoque multidisciplinario. Desde la quimica
biomédica, es clave desarrollar métodos de deteccion més sensibles y biomarcadores
diferenciados por sexo. Ademas, la modelizaciéon molecular podria optimizar tratamientos
personalizados.

Saber mas:

National Geographic. La IA,_clave para resolver los problemas de salud femenina maés

olvidados.
SINC. Investigadoras que buscan vencer el infradiagndstico de enfermedades cardiacas

en mujeres.
The role of sex and gender in neuropsychiatric disorders. Dialogues Clin Neurosci. 2016.
National Geographic. ;Ha empezado por fin la ciencia a fijarse en el cuerpo de las

mujeres?

11


https://www.nationalgeographic.es/ciencia/2023/07/inteligencia-artificial-clave-resolver-problemas-salud-femenina-olvidados
https://www.nationalgeographic.es/ciencia/2023/07/inteligencia-artificial-clave-resolver-problemas-salud-femenina-olvidados
https://www.agenciasinc.es/Reportajes/Investigadoras-que-buscan-vencer-el-infradiagnostico-de-enfermedades-cardiacas-en-mujeres
https://www.agenciasinc.es/Reportajes/Investigadoras-que-buscan-vencer-el-infradiagnostico-de-enfermedades-cardiacas-en-mujeres
https://www.tandfonline.com/doi/full/10.31887/DCNS.2016.18.4/fthibaut
https://www.nationalgeographic.es/ciencia/2024/03/ciencia-medicina-empieza-fijarse-cuerpo-mujeres
https://www.nationalgeographic.es/ciencia/2024/03/ciencia-medicina-empieza-fijarse-cuerpo-mujeres
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“LA QUIMICA QUE SE LEE”
La Tabla Periédica. ADELA MUNOZ PAEZ

El pasado 11 de febrero se celebr6 el Dia
Internacional de la Mujer y la Nifia en la

Ciencia. La Facultad de Ciencias . gutiu.
Quimicas organiz6o, para celebrarlo, un
encuentro con la catedratica de Quimica
Inorganica de la Universidad de Sevilla,
Adela Muinoz Paez, que nos presento el
libro-cédmic “La Tabla Periddica”, DONDE Asan Logicn
ilustrado por Raquel Gu. Este libro es el

resultado de un proyecto coordinado por

Adela Muioz en el que han participado

mas de 90 estudiantes, profesores e
investigadores.

"QUIMICA QUE SE LEE”

Encuentro de divulgacidn con Adela Mufoz Paez

“La TaBLa PErlodiC ="

CUANDO: 14 de febrero 2025, 12:30h

4 naigans
Univaraldad de Sevills

Adela nos hablé de la génesis de este libro y de las mujeres que
tuvieron un papel en el descubrimiento de algunos elementos de la
Tabla Periddica: Marie Curie, Lise Meitner u otras mas desconocidas
como Julia Lermontova o Sonia Cotelle.

Drmitr] Mendalsay raclh an Tobolak, 4
anle fris Sherin, o & da fabrere da 183y, |
Era s mancr da 17 harmanas.

Como casl todos eus hips ca hablan independzado, anlugsr
de rpcons truir b flbrica, marda irtlh todoe sus shorros

enla eckicaciin de Davtrl, y se bo Beviia Mosedl knto
conotrn Hia, parn que # estudars enlauniver sidad
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“QUIMICA: UNA CIENCIA QUE RODEA NUESTRA VIDA"
Cursos Escuela Complutense de Verano. UCM

Este curso es un programa integral disefiado para destacar la relevancia
de la quimica en la vida cotidiana, promoviendo una comprension
profunda de su impacto en dareas clave como la salud, el medio
ambiente, la alimentacion, la tecnologia entre otros campos. Con un
enfoque interdisciplinario, se explora co6mo la quimica se conecta con
otras ciencias, y se fomenta la innovacién cientifica, mediante el
estudio de avances recientes. Este enfoque es fundamental para abordar
problemas complejos de manera efectiva y promover soluciones
innovadoras y sostenibles.

El programa consta de diversos mddulos tedricos y talleres practicos
que permitiran a los estudiantes aplicar los conocimientos adquiridos
en situaciones reales, como el analisis de la composicién del agua, la
preparacién de productos cosméticos, la ciencia culinaria, el disefio de
farmacos y la creacion de tecnologias sostenibles a pequefia escala.
Finalmente se fomentara wuna vision critica sobre los retos vy
oportunidades que la quimica ofrece para el futuro.

Esta dirigido a estudiantes de grado o postgrado de Ciencias de la
Salud.

Saber mas: Escuela Complutense de Verano

COMPLUTENSE
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ACTIVIDADES DE DIVULGACION

CONGRESO DE INVESTIGACION DE ESTUDIANTES

y XVII Congreso de Investigacion de Estudiantes de Grado en Ciencias de la Salud
E $l$ XXI Congreso de Ciencias Veterinarias y Biomédicas
. 1] Il Congreso de Ciencias Experimentales en el Campo de la Salud
W\ 3 al 5de abril de 2025 /|
CALAR COMDCIMIENTO IMBULLA FUTURG Lugar de celebracion: Facultades de Enfermeria, Fisioterapia y

padologia, Medicina, Farmacia y 0dontologia mmmnpmng (%) COMPLUTENSE

El 25 de enero se abrira el plazo de inscripciones para el XVII Congreso
de Investigacién de Estudiantes de Grado en Ciencias de la Salud, el XXI
Congreso de Ciencias Veterinarias y Biomédicas y el Il Congreso de
Ciencias Experimentales en el Campo de la Salud. Tendra lugar del 3 al
5 de abril de 2025. Esta dirigido a estudiantes de titulaciones
relacionadas con estas areas de cualquier Universidad.

Los estudiantes podran asistir y/o presentar trabajos de investigacion
(clinica, bdsica o revisién bibliografica) en cualquier tema relacionado
con la Salud. Los trabajos deberan ser tutorizados por profesores/as de
Universidad.

Este afio la leccidén inaugural sera impartida por Sara Garcia Alonso,
investigadora del CNIO y seleccionada como astronauta por la Agencia
Espacial Europea.

Saber mas: Congreso de Estudiantes
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ACTIVIDADES 2025

Facultad de Ciencias Quimicas UCM

A\ )2 N &
o . ‘LA QUIMICA QUE SE LEE" o
FEBRER® | Encuentro con Adela Mufioz Pdez, autora del

libro “La Tabla pericadica”

o o = N\ Wiy U

2'Feria de Empleo de la Faculiad de CC.
Fisicas y I Feria de Empleo de la Facultad
de C.C. Quimicas

Il Congreso de Ciencias (?
Experimentales en el
Campo de la Salud

-y ! |} | Vo o\
Jornada de presentacion del
Master "Quimica de Materiales
para el Futuro”
W W o SRERA f»
‘LA QUIMICA QUE SE LEE” ;
Encuentro con Alvaro Martinez Camarena,

autor del libro “Historia de los metales que
cambiaron el mundo”

= 7 Il e |
lll Certamen de Proyectos ‘

Educativos de Quimica
Charla divulgativa de Maria Blanch Rojo, Fac.
Veterinaria, UCM

ey g, ; —_—
T 5
FACULTADDE -
CIENCIAS QUIMICAS
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Chem. Eng. J. 2024, 489, 151241
https://doi.org/10.1016/j.cej.2024.151241

Designing a NiFe-LDH/Mn02 heterojunction to improve the\
photocatalytic activity for NOx removal under visible light

Marfa Angeles Oliva, David Giraldo, Paloma Almodovar, Francisco Martin, Marfa
Luisa Lépez, Ivana Pavlovic, Luis Sdnchez

Se prepararon heterouniones 2D/2D entre el hidréxido doble estratificado (LDH) NiFe-
CQzultrafino y cantidades variables de birnessita (§-Mn0Qo) utilizando un método de
autoensamblaje ecoldgico y rentable. Las muestras preparadas han demostrado ser
eficaces en su aplicacion, mitigando las emisiones de NOx mediante un proceso
fotooxidativo. La creacién efectiva de heterouniones 2D/2D NiFe-LDH/MnO> se ha
verificado mediante diversas técnicas de caracterizacion, como DRX, FT-IR, TGA, XFR,
isotermas de adsorcion-desorcion de N,, imégenes HRTEM y SEM, EDX y XPS. Las
medidas fotocataliticas han indicado que la heterounién formada entre NiFe-LDH y MnO,
modifica su comportamiento fotoconductor, mejorando significativamente el
rendimiento fotocatalitico en luz visible de los asociados. Por dltimo, se estudiod la
relacion optima entre NiFe-LDH y MnO, en el proceso fotocatalitico. Se encontrd que
una proporcion de 10:1, respectivamente, exhibia propiedades superiores en
comparacion con los otros composites, destacando el mejor rendimiento en la
degradacion de NO bajo luz visible y una notable estabilidad durante el proceso de

reciclado. )

Angew Chem Int Ed Engl 2025
doi: 10.1002/anie.202424416

> n®»

Easily Water-Synthesisable Iron-Chloranilate Frameworks as High\
Energy and High-Power Cathodes for Sustainable Alkali-Ion Batteries

Victor Duran-Egido, James P Darby, Matthew ] Cliffe, José S Garitaonandia, Paloma
Grande-Ferndndez, Andrew ] Morris, Javier Carretero-Gonzélez, Elizabeth Castillo
Martinez

Lograr un alto rendimiento de las baterias a partir de materiales de electrodos de bajo
coste y faciles de sintetizar es crucial para el avance de las tecnologias de
almacenamiento de energia. Los marcos organicos metélicos (MOF) que combinan
metales de transicion baratos y ligandos organicos son candidatos prometedores para
catodos de alta capacidad. Los marcos de hierro-cloranilato-agua se producen en
medios acuosos en condiciones suaves. La eliminacién del agua reticular de unos de
estos marcos da lugar a un nuevo marco metal-organico supramolecular (SMOF). Al
eliminar el agua de coordinacién, se forma un nuevo MOF, Fe{CAN);2D en forma de
panal que adopta el inusual apilamiento de capas ABC, determinado mediante una
combinacion de blusqueda de estructura aleatoria ab initio, difraccion de electrones y
refinamiento Rietveld de datos de DRX en polvo. Las caracteristicas y propiedades de
este nuevo MOF lo convierte en un catodo competitivo para baterias sostenibles j
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( An open-shell Ir(II)/Ir(IV) redox couple outperforms an Ir(I)/Ir(III) \
pair in olefin isomerization

Alejandra Pita-Milleiro, Nereida Hidalgo, Juan J. Moreno, Israel Ferndndez, Jesus
Campos

Los sistemas de céscara abierta basados en metales de transicion de primera filay su
participacion en diversos procesos cataliticos estan ya bien estudiados. En
comparacion, los complejos mononucleares de cascara abierta de metales preciosos
de transicion siguen estando poco desarrollados. Esto es especialmente cierto en el
caso de los complejos de Irll, ya que se dispone de muy poca informacién sobre su
' aplicacion en catalisis. Aqui mostramos que una familia de metalorradicales de Irll, con
[~z @@ | un ligando de pinza CgHy-2,6-(OP(tBu), )o(POCOP), cataliza eficazmente la isomerizacion
- Y— o = de olefinas -un paso clave en la metatesis de alcanos- mostrando una actividad hasta
20 veces mayor que sus homologos de Irl. Los estudios computacionales revelan que el
ciclo redox Irll/IrlV permite una cinética mas rapida que la via tradicional Irl/Irlll debido a
la reduccion de las barreras para los pasos de adicion oxidativa y eliminacion reductiva.
Asi pues, este estudio presenta un catalizador redox en el que interviene un par Irll/IrIV,
poniendo de relieve las capacidades de los sistemas de metales preciosos que van mas
alla de los ciclos redox tradicionales. Estos resultados subrayan la necesidad de ampliar

K los principios de disefo catalitico, especialmente para los metales del grupo del platino.)

Nat. Chem. 2025
https://doi.org/10.1038/541557-024-01722-7

( he Effect of Sulphur Atom on the Structure of Biomolecule 2-\
Thiocytosine in the Gas-Phase, Solid-State, and Hydrated Forms and in

DNA-DNA Microhelices as Compared to Canonical Ones
Mauricio Alcolea Palafox, Valentin Alba Aparicio, Sergio Toninelli Rodriguez, Josefa
Isasi Marfn, Jitendra Kumar Vats, Vinod Kumar Rastogi

Este estudio se centra en los efectos del atomo de azufre en la posicion 2 de la
molécula de citosina, 2-tiocitosina (2TC), sobre los pardmetros estructurales
moleculares en estado aislado, asi como en la hidratacién, la disposicion en estado
solido, los pares Watson-Crick y las microhélices ADN-ADN, en comparacién con la
¢, forma candnica. Los seis tautdmeros principales se optimizaron en los niveles MP2 y
~ CCSD, y el &tomo de azufre no muestra ninguin efecto sobre la tendencia de estabilidad
de la citosina. La diferencia de energia entre los tautémeros T2b y T2a es dos veces
menor en la 2TC (1,15 kJ/mol) que en la citosina (2,69 kJ/mol). Los espectros IR y

Molecules 2025, 30(3), 559 , . ., . h . .
https:/doi.org/10.3390/molecules30030559 Raman laser del 2TC se asignaron con precision utilizando célculos DFT y simulaciones

en estado sélido de la celda unitaria cristalina a través de varias formas de tetrameros.
Los resultados mejoran notablemente los publicados anteriormente por otros autores.
Se analizé el efecto de las moléculas de agua explicitas que rodean al 2TC hasta 30,
correspondientes a la primera y segunda cascaras de hidratacion, sobre las geometrias
y el tautomerismo. Se observé que la estabilidad de los pares de bases Watson-Crick
(AECP = -97,458 kJ/mol) era menor que con la citosina (-105,930 kd/mol). El momento
dipolar calculado también fue menor (4,205 D) que con la citosina (5,798 D). El efecto
del 2TC sobre las microhelices optimizadas ADN-ADN 5-dG-dC-dG-3" y 5’-dA-dC-dA-3’
se evaluo a través de sus parametros helicoidales calculados, lo que indica una clara
K deformacion de la formacion de la hélice.
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( Effect of Temperature during Open Vessel Sintering on LibPSSCI\
Solid-State Electrolyte Powders for Use in Cathode Composite
Electrodes

Zachary Warren, Miguel Seghers, Pierre Boissiere, Mario Aparicio, Nataly Carolina
Rosero-Navarro

El electrolito sdlido de sulfuro Li PS:Cl ha demostrado ser un candidato ideal para su
uso en electrodos compuestos para todas las baterias de iones de litio de estado
solido debido a su alta conductividad idnica, baja energia de activacion y rapida
procesabilidad en disolventes (procesamiento basado en soluciones). Muchos

&!% informes sobre el procesado en disolucion del LiPS;CI exigian que el electrolito se
B i . densificara o se sellara dentro de un recipiente de cuarzo cerrado antes de una etapa
Li PS.Cl = final de sinterizacion a alta temperatura. Las aplicaciones modernas de los electrolitos

\ o solidos en polvo requieren una materia prima de electrolito en polvo, que puede
__;" ~ procesarse por fundicién en cinta, serigrafia, deposicién en aerosol, deposicidn
= electroforética y laminacion de polvo en caliente. La falta de informacion sobre la
sinterizacion de los polvos de LiPS;Cl para su procesamiento a granel justifica una
investigacion sobre la sinterizacion en recipiente abierto Unicamente de los polvos de
electrolito de Li P S;Cl para utilizarse posteriormente en electrodos compuestos. Aqui
mostramos los efectos que las temperaturas de sinterizacion tienen sobre los polvos
electroliticos durante la sinterizacion en recipiente abierto utilizando difraccion de
rayos X, microscopia electronica de barrido y espectroscopia Raman para el analisis
morfoldgico. La caracterizacion electroquimica se realizé mediante espectroscopia de
impedancia eléctrica de corriente alterna, voltamperometria ciclica vy
cronoamperometria. Por Ultimo, se construyd una celda electroquimica completa de
estado sélido con un electrodo compuesto catédico fabricado con Li P SCl para ver Iaj

ACS Electrochem. 2025
https://doi.org/10.1021/acselectrochem.4c00228

funcionalidad del electrolito.

.

Determination of Boron Content in Surface Paintings From Historical\
Stained-Glass Windows

Laura Maestro-Guijarro, Mercedes Sedano, Nadine Schibille, Trinitat Pradell, Marta
Castillejo, Mohamed Oujja, Teresa Palomar

Las vidrieras suelen pintarse con grisailles y esmaltes. Estos materiales vitreos tienen
una baja temperatura de fusion y se fijan al vidrio base mediante procesos de coccion.
Al material de pintura se le suele afiadir plomo y/o boro para bajar su temperatura de
Phistorical enamels  1USION Y que puedan fundirse sin deformar el soporte de vidrio. En el presente estudio,
i __(Boron content) se analizé la composicion de muestras de vidrio modelo (con un contenido de boro bien
& b4 = conocido), réplicas y materiales histéricos mediante Espectrometria de Masas con
, Plasma Acoplado Inductivamente por Ablacion Laser (LA-ICP-MS) y Espectroscopia de
1 Descomposicion Inducida por Laser (LIBS). La huella dejada en las muestras analizadas
tras la irradiacion laser se observo mediante perfilometria dptica. Se evalud la viabilidad

del uso de LIBS in situ como técnica analitica cuantitativa adecuada para detectar la

Chemistry-Methods 2025 o - 9 o =

htps://doi.org/10.1002/cmtd 202400057 presencia de boro en esmaltes histéricos incluso en cantidades muy pequenas. Se
obtuvo informacion cuantitativa sobre esmaltes y grisailles histéricos espanoles a
partir de curvas de calibracién generadas a partir de muestras de vidrio modelo con
contenido conocido de boro. El procedimiento propuesto permite un estudio quimico
cuantitativo satisfactorio de materiales de vidrio histdricos in situ,

K independientemente de su tamario, procedencia y cronologia. )
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( Sterilisation and virus SARS-Cov-2 inactivation in personal protective \
equipment with supercritical CO 2

Helga K. Ruiz, Albertina Cabaifias, Lourdes Calvo

Los distintos elementos del equipo de proteccion individual (EPI) sanitario se
sometieron a esterilizacién utilizando CO, supercritico a 40 °C y 95 bares,
complementado con varios aditivos. Como bioindicadores se utilizaron tiras con
esporas de Geobacillus stearothermophilus y Bacillus atrophaeus. El CO, supercritico
solo 0 mezclado con agua (0,3%) no consiguié inactivarlas. Tampoco fueron eficaces
pequefias adiciones de H,0,, &cido peracético, anhidrido acético, etanol o aceite
esencial de menta. Solo fue posible lograr la esterilidad con mezclas de 500 ppmv de
agua + 16 ppmv de Hf,+ 1000 ppmv de anhidrido acético, o con 500 ppmv de agua +
15 ppmv de H,0,+ 50 ppmv de &cido peracético. Se observé una sinergia evidente
relacionada con la accidn diferente que proporcionaba cada aditivo. También se probd la
J. Ind. Eng. Chem., 2025 i . ., i A o . .
https://doi.org/10.1016/}jiec.2025.01.041 inactivacion del coronavirus SARS-CoV-2. No se observd viabilidad ni capacidad de
replicacion del virus tras el tratamiento durante 5 min con CO, a 100 bar y en
condiciones de frio. No fue necesario utilizar ningdn aditivo. Ademas, la inactivacion fue
igual en todos los elementos del EPI. Es decir, el soporte no influyé en la muerte del
virus. La esterilizacién con scCO, podria establecerse como una nueva técnica de

K esterilizacion a baja temperatura para la que existe un mercado creciente. j

PPEAND BARS-COV. o0,

( Determination of Boron Content in Surface Paintings From Historical\
Stained-Glass Windows

Laura Maestro-Guijarro, Mercedes Sedano, Nadine Schibille, Trinitat Pradell, Marta
Castillejo, Mohamed Oujja, Teresa Palomar

Las vidrieras suelen pintarse con grisailles y esmaltes. Estos materiales vitreos tienen

una baja temperatura de fusion y se fijan al vidrio base mediante procesos de coccién.

Al material de pintura se le suele afadir plomo y/o boro para bajar su temperatura de

storical enamels  USiON y que puedan fundirse sin deformar el soporte de vidrio. En el presente estudio,
(Boron content) se analizd la composicién de muestras de vidrio modelo (con un contenido de boro bien
T A = conocido), réplicas y materiales histéricos mediante Espectrometria de Masas con
it Plasma Acoplado Inductivamente por Ablacion Laser (LA-ICP-MS) y Espectroscopia de
Descomposicion Inducida por Laser (LIBS). La huella dejada en las muestras analizadas
tras lairradiacion laser se observo mediante perfilometria dptica. Se evalud la viabilidad
, del uso de LIBS in situ como técnica analitica cuantitativa adecuada para detectar la

Chemistry-Methods 2025 o ¥ . c q - ~

https://doi.org/10.1002/cmtd.202400057 presencia de boro en esmaltes histéricos incluso en cantidades muy pequenas. Se
obtuvo informacion cuantitativa sobre esmaltes y grisailles histéricos espafoles a
partir de curvas de calibracién generadas a partir de muestras de vidrio modelo con
contenido conocido de boro. El procedimiento propuesto permite un estudio quimico
cuantitativo  satisfactorio de materiales de vidrio histéricos in = situy,

k independientemente de su tamaiio, procedencia y cronologia. )
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Marie Curie, Mme. Lavoisier, Rosalind Franklin, Dorothy Crowfoot Hodgkin o
Carolyn Bertozzi son mujeres que ha realizadon importantes aportaciones a
la Quimica, pero, ¢cuales fueron las primeras quimicas espafiolas? Algunas
de ellas, entre las que se encuentran las que te mostramos en este articulo,
realizaron sus estudios de Quimica en nuestra facultad y después destacaron
en diferentes ambitos como el académico, el investigador o el empresarial.
Si quieres conocer a mas quimicas y otras cientificas puedes visitar la
exposicion virtual “ELLAS, mujeres con ciencia”

Maria Teresa Salazar Bermidez (1903-1982)

Fue una destacada cientifica espaitola que luché por el acceso de
las mujeres a la ciencia en un entommo marcado por la
discriminacién de género. Doctora en Ciencias Quimicas, combiné
la enseitanza con la investigacién, colaborando con el quimico
Entique Moles y especializéndose en espectrografia quimica. Su

cartera fue truncada por la Guerra Civil, pero logrd reinsertarse

Nitrogeno Carbono

en el dmbito académico, aunque enfrents reiteradas barreras para

14.006 12,011

obtener una cétedra. A pesar de la discriminacién, dedicé su vida

Junto a Enrique Moles al conocimiento y dejé un legado inspitador en la Universidad
determind el peso Complutense.
tomico del € u el N

Maria Teresa Toral Peiiaranda (1911-1995)

Graduada en Quimica y Farmacia, investigé sobre pesos atémicos
en el Instituto Rockefeller y colaboré también con Entigue Moles.
Dutante la Guerra Civil, apoyé a la Repiiblica, lo que le valié
entrada en prisién y torturas bajo el franquismo. Exiliada en
México, continué su labor cientifica en la UNAM y descubrié su
talento para el grabado, alcanzando reconocimiento internacional.

Regresé a Espaiia de su exilio en 1994, mutiendo poco después a

los 83 aiios de edad.

Grabado de M.

Teresa Toral 20
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(na Maxia Cajusticia (1924-2024)

Quimica y divulgadora pionera en nutricién. Tras graduarse en la
Universidad Complutense, trabajé en la industria quimica y
enfrenté problemas de salud que la llevaron a investigar el papel
del magnesio en el organismo. Su mejoria la impulsé a difundiz sus
conocimientos a través de libzos y conferencias, destacéndose en la
divulgacién cientifica sobre nutticién en Espaita. Una Maxia

Lajusticia cred su propia marca de complementos alimenticios con

su nombze e imagen, con el objetivo de acercar a todas las
pewsonas aquellos nutrientes tan necesatios para el cuidado y la

conservacién de la salud.

Ana M. Lajusticia ha publicado doce
libros, entre los que destaca ‘€l
Maguesio, clave para [a salud’

Dorotea Bawnés Gonzélez (1904-2003)

Fue una destacada quimica espaiiola que, a pesar de las
barreras de género y politicas, dejé una huella en la ciencia.
Estudié en la Universidad Central de Madrid y se especializé
en espectroscopia en EE.UU., publicando investigaciones
pioneras en bioquimica. Sin embargo, tras su matrimonio y la
Guerra Civil, su carrera cientifica se vio truncada por el exilio
y la represion franquista. A pesar de ello, logré ser reconocida
intetnacionalmente en el campo de la espectroscopia

molecular, obteniendo prestigiosos premios y honores. Su vida

es un ejemplo de wesistencia y compromiso con la ciencia.

Raman

Dorotea Barnés introdujo la
// espectroscopia Raman en Espana
7
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