9912001 ANALISIS MULTIVARIABLE APLICADO A TECNICAS ESPECTROFOTOMETRICAS UV-VIS/NIRIMIR
Y DE SEPARACION (HPLC-GC).

- La investigacion se realizard en quimiometria tanto con estudios teéricos como calibracion multivariable.
(Transferencias/mantenimiento de la calibracién y seleccion de variables) como estudios aplicados en quimica de los alimentos

9912003 CARACTERIZACION Y DETECCION DE FRAUDES EN ALIMENTOS MEDIANTE TECNICAS
MULTIVARIANTES.

La linea de investigacién se basa en la aplicacion de las técnicas quimiométricas a los resultados de los anélisis quimicos realizados
sobre alimentos (café, vinagre, aceite, vino...), para su caracterizacion objetiva, determinacion de autenticidad, clasificacién por
origen y deteccion de fraudes.

9912005 COMPLEJOS MONO Y POLINUCLEARES DE METALES DE ACUNAR. INTERACCION METAL-METAL.

- Sintesis Yy caracterizacion estructural de complejos polinucleares que contengan interacciones Au... M. Estudio de sus propiedades
Opticas. Interpretacion tedrica mediante calculos Ab initio y d. .f. .t. de sus propiedades.

9912007 DESARROLLOY VALIDACION DE METODOS ANALITICOS PARA EL SEGUIMIENTO Y CONTROL
MEDIOAMBIENTAL.

El objeto de esta linea de investigacion es el desarrollo y validacion de métodos analiticos basados en técnicas tales como GC, GC-
MS, HPLC, HPLC-MS, CE, CE-MS, etc para la determinacién de compuestos de interés ambiental, en combinacion con técnicas
recientes de tratamiento de muestra (extraccion y microextraccién en fase sélida, procesos asistidos por microondas, etc).



9912010 ESTUDIO DE LA CINETICA Y DINAMICA DE REACCIONES QUIMICAS FOTOINICIADAS MEDIANTE
TECNICAS DE ESPECTROSCOPIA LASER.

Estudio experimental de la Dinamica y Estereodindmica de reacciones quimicas fotoiniciadas de atomos de O(1D) y O(3P) con
moléculas traza de la atmdsfera.

Mediante la Fotolisis Laser de un precursor adecuado (N20O, NO2, etc..) se producen los 4&tomos de oxigeno excitados que
reaccionan con moléculas de hidrocarburo. El producto de la reaccion es el radical OH(X2P), que se detecta por Fluorescencia
Inducida por Laser en condiciones nacientes. Los espectros de excitacién del producto se analizan para la determinacién de sus
distribuciones vibro-rotacionales y de las correlaciones vectoriales, que permiten dilucidar la operacién de los distintos mecanismos
de reaccion (substraccion directa, insercion, etc..).

9912011 ESTUDIO DE LOS COMPUESTOS POLIFENOLICOS Y SU SIGNIFICACION ENOLOGICA MEDIANTE
DIVERSAS TECNICAS ANALITICAS.

La implicacion de los compuestos polifendlicos en la calidad del vino es sumamente importante, ya que, son responsables del color y
de su estabilidad, asi como de otra serie de caracteristicas organolépticas del vino. Ademas, estos compuestos son marcadores de la
variedad y la zona.

Dentro de esta linea de investigacién se desarrollan y aplican métodos analiticos basados en las técnicas HPLC, HPLC-MS, CE, CE-
MS Y FIA-MS para la determinacion de estos compuestos en muestras enolégicas, asi como técnicas de separacion actuales para el
tratamiento de dichas muestras.

9912015 DESARROLLO Y OPTIMIZACION DE NUEVOS PROCESOS DE FERMENTACION INDUSTRIAL.
- Desarrollo de un nuevo proceso de fermentacién en continuo, aplicacion a la produccién de vinagre de procedencia vinica y de
alcohol.

- Desarrollo de sistemas de monitorizacidn y control de los parametros del proceso basados en sistemas de medidas on-line por NIR
- Desarrollos en la produccion de levaduras de interés en enologia

9912024 APLICACIONES ANALITICAS DE LA ESPECTROSCOSCOPIA LASER.

- Se llevara a cabo la determinacién de compuestos de interés medioambiental aplicando fluorescencia inducida por laser.



9912025 DETECCION Y CUANTIFICACION DE COMPUESTOS CLOROFENOLICOS Y DERIVADOS EN VINO Y
MATERIALES ENOLOGICOS. IMPLICACIONES ORGANOLEPTICAS EN LA CALIDAD DEL VINO DE

NIMNITA

Uno de los problemas que actualmente tiene el sector enolégico es el denominado gusto y olor a "corcho™ o "moho".
Los objetivos que se plantean con estos trabajos son:

- Puesta a punto de una técnica de andlisis rapida, robusta y sensible.

- Identificacién de todas las especies causantes de esta alteracién en el vino.

- Determinacién de los valores umbrales de percepcion y cuantificacion de los valores de riesgo para los materiales y practicas en
bodega a partir de los cuales se detecta sabor y olor a corcho 0 moho.

- Estudio y evolucién de compuestos clorofendlicos y derivados en el proceso de elaboracion del corcho.

9912026 ESTUDIOS ANALITICOS MEDIOAMBIENTALES.

- Estudios degradativos de productos fitosanitarios y otros con influencia medio ambiental

9912027 ESTUDIOS ANALITICOS ENOLOGICOS.

La investigacion enoldgica presente diversas posibilidades analiticas entre las cuales se pueden destacar aquellas que pueden
implicar importantes aportaciones cientificas y empresariales teniendo en cuenta la experiencia del grupo investigador.

Aungue el campo de investigacion no es cerrado, en principio se estan desarrollando, y se desean ampliar, estudios de residuos de
productos fitosanitario en las paradas de fermentacién de vinos tintos.

9912034 AVANCES EN MICROEXTRACCION EN FASE SOLIDA.,

- Se estudia y desarrolla la técnica de micro-extraccion en fase solida (SPME). Los avances que se abordan incluyen: acoplamientos
con la cromatografia liquida (SPME-HPLC) y la electroforesis capilar (SPME-CE), desarrollo de nuevas fases basadas en la quimica
sol-gel, cuantificacion directa de sélidos y SPME multiple. la finalidad Gltima es ampliar el campo de aplicacién de la SPME.



9912036 DESARROLLO DE METODOS ANALITICOS PARA EL CONTROL DE CALIDAD DE EMBALAJES
MULTICAPA.

- Desarrollo de métodos analiticos basados en la cromatografia liquida de alta resolucion y la cromatografia de gases/espectrometria
de masas, asi como otras técnicas de separacién como la microextraccion en fase sélida y la extraccién con disolventes presurizados

para determinar aditivos, compuestos organicos volatiles, etc. en embalajes y materias primas. Estos compuestos repercuten en las
propiedades fisicas (adhesion, resistencia, estabilidad, etc...) y organolipticas del embalaje.

9912037 DISENO EN SENSORES OPTICOS. APLICACION A ANALISIS DE VINO.

- Se llevara a cabo el disefio de sensores Opticos y posteriormente se aplicard a nalizar algunos compuestos presentes en el vino.

9912038 ESTUDIO DE LA CALIDAD DEL MOSTO Y DEL VINO MEDIANTE PARAMETROS FISICO-QUIMICOS.
DIFERENCIACION POR ZONAS.

- Determinacion de parametros fisicos (color, densidad, etc.) y quimicos (PH, sulfuroso, tartarico, malico, etc). Busqueda de
relaciones entre estos parametros que permitan establecer la calidad de la uva antes de su entrada en bodega.

9912046 ESTUDIO COMPUTACIONAL DE LA CINETICA Y DINAMICA DE REACCIONES QUIMICAS.

- Utilizando técnicas cuasiclasicas (gct) de célculo de trayectorias de reacciones quimicas, se estudirdn propiedades cinéticas

(constantes cinéticas, energica de activacion, etc) y dindmicas (escalares y vectoriales), con el fin de caracterizar el mecanismo
microscoépico de dichas reacciones.



9912051 SINTESIS ESTEREOSELECTIVA Y ESTUDIO CONFORMACIONAL DE AMINOACIDOS,
GLICOAMINOACIDOS Y GLICOPEPTIDOS.

1- Sintesis estereoselectiva de alfa y beta-aminoacidos. Conformacionalmente restringidos.
2- Estudio de la reaccion de cicloadicion [ 2+2] con mecanismo polar.

3- Sintesis y anélisis conformacional en agua de glicoaminoéacidos y glicopéptidos

4- Sintesis y reactividad de sistemas azabiciclicos.

5- Estudio de la reaccion de cicloadicion de diels-alder intramolecular de oxazolonas.

9912055 ESPECTROSCOPIA LASER DE CLUSTERS (REMPI-TOF-MS).

Los clusters formados mediante una expansion supersénica pulsada pueden ser estudiados mediante técnicas de espectroscopia laser
como Fluorescencia Inducida por Laser (L.1.F.) o lonizacién por Absorcién Multifoténica Resonante (R.E.M.P.1.).

El proyecto de este trabajo de investigacion consiste en la puesta a punto de un dispositivo experimental para la produccion de
clusters de moléculas poliatémicas sencillas con atomos de gas noble. Los clusters se detectaran mediante técnicas de espectroscopia
laser.

9912057 FOTOQUIMICA DE SISTEMAS NITROGENADOS, ESTUDIOS TEORICOS Y EXPERIMENTALES.

- Estudio mecanisticos y preparativos:

- Fotociclaciones de compuestos iminicos

- Comportamiento fotoquimico de 2-azabutadienos: preparacion de heterociclos nitrogenados.

- Acoplamiento fotoqui de iminas de iminas insaturadas y su utilizacién para la sintesis de poliaminas
- Procesos fotoquimicos de iminas de complejos metal-carbeno

- Célculos mecanico-cuanticos sobre los procesos anteriores 0 sobre otros procesos de interés

9912135 DINAMICA Y GEOMETRIA DEL ESTADO DE TRANSICION EN REACCIONES QUIMICAS.

Las técnicas de la teoria de sistemas dinamicas son muy adecuadas para el estudio de cuestiones relacionadas con la evolucion de
moléculas de reactivos a productos, las cuales pueden ser formuladas como problemas de transporte en el correspondiente espacio de
fases. Una posible solucion a estas cuestiones estd basada en las propiedades dindmicas del estado de transicion en el espacio de
fases.



9912136 ESTUDIO TEORICO DEL MECANISMO DE REACCION DE LA PROTEASA NS3 CON VARIOS
SUBSTRATOS IMPLICADOS EN EL CICLO VITAL DEL VIRUS DE LA HEPATITIS C.

Aplicacion de diferentes métodos de célculo para la caracterizacion de las superficies de energia potencial a través de la cuales la
proteasa NS3 reacciona con distintos sustratos. Estos procesos estan implicados en el ciclo vital del virus de la Hepatitis C.

Partiendo de metodologias aplicadas s6lo al entorno reactivo del sistema, hasta llegar a la descripcion completa del sistema
(incluyendo el disolvente) mediante la aplicacién de métodos QM/MM, se pretende arrojar mas luz sobre el proceso de infeccion
celular por parte del virus de la Hepatitis C.

9912137 ESTUDIOS MECANO-QUANTICOS DE COMPLEJOS DE VAN DER WAALS FORMADOS POR UNA
MOLECULA POLIATOMICA/UNO O VARIOS ATOMOS DE GAS NOBLE.

Se llevaran a cabo estudios mecano-cuanticos de complejos de van der Waals formados por una molécula poliatémica y uno o varios
atomos de gas noble con el objetivo de analizar su predisociacién vibracional, obtener los tiempos de vida media y las distribuciones
de estados finales de los productos. Ambas propiedades se compararan con resultados experimentales. Los céalculos de
predisociacion vibracional se realizaran en el marco de la Regla de Oro de Fermi

9912138 ESTUDIOS QUIMICO-SENSORIALES DE LOS COMPONENTES OLFATO-GUSTATIVOS DEL VINO.

La calidad del vino esta relacionada con una adecuada conjuncion de composicién aromatica y moléculas gustativas. Por esto es
importante llegar a establecer de forma precisa la relacion entre la calidad del vino y su contenido en odorantes y sustancias
gustativas y quemoestéticas.

Dentro de esta linea de investigacién se desarrollaran y aplicaran métodos analiticos de separacién y de screening conjuntamente con
métodos olfatométricos.

9912139 MATERIALES MOLECULARES ORGANOMETALICOS: DISENOS, REACTIVIDAD Y ESTUDIO DE
PROPIEDADES.

- Preparacién de compuestos homo-y heteropolinucleares.de metales de transicién estabilizados por ligandos hidrocarbonados
insaturados, ligandos fésforodadores y/o enlaces metal-metal.

- Caracterizacion por técnicas espectroscdpicas (I.R., R.M.N. multinuclear 1h, 13c, 19f, 3p, 195pt...)y de difraccion de rayos-x.
- Estudio de la reactividad .

- Estudio de propiedades Opticas y electroquimicas.



9912140 APLICACIONES DE LA RESONANCIA MAGNETICA NUCLEAR AL ESTUDIO DEL VINO.

1- Seguimiento de procesos fermentativos del vino mediante Resonancia Magnética Nuclear.
2- Microvinificaciones en tubos de Resonancia Magnética Nuclear.
3- Seguimiento en procesos de vinificacién de metabolitos marcados isotépicamente mediante Resonancia Magnética Nuclear de

carbono.



