o

Compuestos

organometalicos de Ir (lll) en
terapias antiproliferativas y sondas
quimicas frente a aminas bidgenas

Objetivo del proyecto

El objetivo del proyecto es la preparacién de nuevos complejos organometélicos y el estudio de su
comportamiento como especies antiproliferativas, asi como sondas fluorogénicas para la deteccién rapida de
aminas biégenas que puedan tener repercusién en agroalimentacién y seguridad alimentaria y las aplicaciones
al desarrollo de nuevas metodologias para la deteccién rapida de la presencia de agentes nocivos de origen
biolégico, tanto intrinseco como extrinseco, con el fin de minimizar el riesgo alimentario por contaminacién

accidental o provocada.

Participantes del proyecto

Universidad de Burgos, www.ubu.es

SCAYLE, Supercomputacion
www.scayle.es

Castilla 'y Ledn,

Periodo de ejecucion
Julio del afio 2019 a septiembre del 2021.

Financiacién del proyecto

ORDEN EDU/667/2019, de 5 de julio, por la que se
resuelve la convocatoria para la concesion de
subvenciones destinadas al apoyo de los grupos de
investigacion  reconocidos  de  universidades
publicas de Castillay Ledn, a iniciar en el 2019.

Justificacion del proyecto

El foco de este proyecto estd puesto en la
investigacion basica asi como en la investigacion
transversal, con un enfoque cientifico interdisciplinar
altamente coordinado en el campo de la
agroalimentacion y la salud, mediante una
aproximacién multidisciplinar con el propdsito de
desarrollar nuevos compuestos organometalicos
con propiedades antiproliferativas, asi como
dispositivos moleculares fluorogénicos para la
deteccién répida de aminas bidgenas que puedan
tener repercusion en agroalimentacion y seguridad
alimentaria. Los complejos de iridio han mostrado
prometedoras posibilidades, tanto en estudios de
citotoxicidad. como de terapias fotodindmicas (PDT,

photodynamic therapy). Ademds, la naturaleza
fotofisica de los compuestos de iridio(lll) les
convierte en buenos candidatos para el disefio de
sondas de deteccidn por emisién de luz (a través de
reacciones entre el analito y la sonda que produzcan
un nuevo compuesto con diferentes propiedades
luminiscentes). Recientemente se ha encontrado
que las aminas bidgenas estan relacionadas con
determinados procesos que desembocan en la
aparicién de cénceres. El proyecto aprovechara las
sinergias entre la investigacién y la cooperacion
transversal en las técnicas necesarias para la
consecucién de los objetivos con vistas al desarrollo
de nuevos complejos con buena actividad
antiproliferativa. Asimismo, en paralelo se pueden
explorar los complejos preparados en su interaccién
con analitos de gran importancia en la alimentacion,
tales como las aminas bidgenas, y analizar una
posible respuesta en forma de emision luminiscente.
Ambos dmbitos de estudio son de alto interés en la
salud humana.

Funciones de SCAYLE

Proporcionar los medios de computo avanzado para
llevar a cabo, mediante célculos DFT, estudios de la
estructura  electrénica de los  compuestos
organometdlicos, asi como estudios de estados
excitados que ayuden a interpretar las medidas
fotofisicas realizadas de forma experimental.
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a

a eduugién y
adas a la consecucion de wuna
sociedad mas justa, solidaria y tolerante, con
especial énfasis hacia la cooperacién con los
paises en vias de desarrollo.

Mapa de densidad electrénica de un complejo de iridio en estado triplete.
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