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Trajectoria cientifica
| professional

licia Casitas Montero (Girona, 1985) es va
[licenciar en ciéncies quimiques a la Uni-
versitat de Girona (UdG) el 2007. Després
d'obtenir el titol de doctora el 2012 a la
mateixa universitat i de realitzar dues
estades postdoctorals (al Max-Planck-
Institut fiir Kohlenforschung, Alemanya,

i a l'Institut Catala d'Investigacio Quimica, Tarragona), el 2018
va iniciar la seva carrera professional com a cap de grup de re-
cerca a la UdG. Un any després es va traslladar a Alemanya per
continuar la seva carrera com a professora de quimica organica
a la Universitat Philipps de Marburg, on es troba actualment.

A part de gestionar el seu propi grup de recerca, esta implicada
en la docéncia de quimica organica, impartida en alemany en
I'ambit de la carrera i en angles en I'ambit del master.

Periode predoctoral

Durant els seus estudis doctorals a la UdG es va centrar a ex-
plorar la quimica organometallica dels compostos de coure en
estats d'oxidacio alts, sota la supervisio dels professors Xavi
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Ribas i Miquel Costas. En concret, va estudiar la sintesi i la
reactivitat dels complexos aril-coure(lll)-halur, els quals son
sistemes rellevants per a entendre les reaccions d'acoblament
creuat catalitzades per coure (figura 1) [1]. Durant aquest
periode també va realitzar dues estades cientifiques de tres
mesos cadascuna a la Universitat de Wisconsin a Madison
(Estats Units), el 2009, i a la Universitat de Cambridge (Regne
Unit), el 2011. Aquestes estades a I'estranger li van permetre
treballar en diferents laboratoris, coneixer experts d'altres
arees de recerca, aprendre diverses maneres de solucionar
problemes cientifics i comprendre noves cultures.

Periode postdoctoral

Un cop doctorada, va decidir endinsar-se a explorar la quimi-
ca d'un altre metall de la primera série de transicio, el ferro.
Per aquest motiu, el 2013 es va traslladar a Milheim an der
Ruhr (Alemanya) per unir-se al grup d'investigacio del profes-
sor Alois Furstner al Max-Plank-Institut fiir Kohlenforschung,
amb el financament d'una beca de la Fundacion Ramén Are-
ces. En concret, el seu projecte es va centrar a estudiar com-
plexos de ferro en estat d'oxidacio zero, i investigar-ne la re-
llevancia en processos d'activacio d'enllagos C-H i acoblament
creuat (figura 2) [2]. D'una manera parallela, també va treba-
llar en la sintesi de complexos organometaldics de ferro en
qué el metall es troba en estat d'oxidacio +4 [3]. Aquests
complexos son dificils d"aillar i de caracteritzar i, per tant,

el nombre d'exemples que se'n coneixen és limitat.
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Ficura 1. a) Cicle catalitic Cu'/Cu" proposat per a reaccions de formaci6 d'enllag C-heteroatom en un sistema model. b) Estructura de raigs X del complex aril-Cu"-clorur

estabilitzat en un Iligand macrociclic que conté amines. Elaboracio propia.

El 2016 va tornar a Catalunya amb una beca del programa «Juan
de la Cierva - Incorporacion» per treballar a I'Institut Catala
d'Investigacié Quimica (ICIQ, Tarragona). Juntament amb el pro-
fessor Julio Lloret-Fillol, va desenvolupar processos fotocatali-
tics que utilitzen la llum visible com a font d'energia i catalit-
zadors basats en metalls abundants (cobalt, niquel i coure) [4].
En concret, la combinacio de les propietats catalitiques de dos
complexos de coordinacio a la vegada permet el desenvolupa-
ment de les reaccions: un complex de coure absorbeix la [lum
visible i un altre de cobalt o niquel reacciona amb el substrat
organic per a formar el producte desitjat. El primer projecte
en el qual es va implicar estava enfocat a la reduccio6 d'enlla-
cos C=0 de cetones i d'enllacos C=C d'alquens a través d'hi-
drurs metallics (Co-H o Ni-H) com a compostos intermedis de
reaccio catalitics [5]. En aquest cas, la introduccié d'un cicle
catalitic fotoredox permet utilitzar aigua i una molécula do-
nadora d'electrons per a formar els hidrurs de cobalt o niquel

sota irradiacio de llum visible. En el segon projecte, va desen-
volupar una metodologia sintética fotocatalitica per a formar
carbocicles a través de |'activacio d'enllacos forts carboni-
clor en clorurs d'alquil que contenen enllagos dobles [6].

Etapa com a investigadora principal

El 2018 va aconsequir una beca Junior Leader de la Fundacio
"la Caixa" que li va donar I'oportunitat de comencar el seu propi
grup de recerca a la UdG. Tot i aixi, un any després, va tornar a
marxar a Alemanya ja que va guanyar una placa com a professo-
ra al Departament de Quimica de la Universitat Philipps de Mar-
burg. Aquesta universitat de I'estat de Hessen té una llarga tradi-
ci6 en quimica, i noms com Wittig, Meerwein i Hiickel es troben
entre la Ilista d'antics professors del seu Departament de Qui-
mica que han guanyat el Premi Nobel de Quimica. Actualment,
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Figura 2. @) Complexos de ferro organometallics preparats a través d'addicié oxidant C-H allilica. b) Estructura de raigs X del complex

tetraalquillic de Fe(IV), Fe(ciclohexil),. Elaboraci6 propia.



els projectes del seu grup de recerca se centren a desenvolupar
nous processos sintétics catalitics i sostenibles utilitzant com a
catalitzadors metalls de transicié abundants de la primera se-
rie de transicio (com el ferro, el cobalt i el niquel). A més a més,
s'interessen en I'estudi dels mecanismes de reaccid dels pro-
cessos desenvolupats al laboratori per tal de comprendre'ls
amb detall i millorar-ne I'eficiéncia i la robustesa. Aixd sovint
comporta fer servir diverses técniques analitiques i espectros-
copiques per a caracteritzar compostos que son dificils de cap-
turar a causa de la inestabilitat i I'alta reactivitat que tenen.

Catalisiamb cobalt

Dins del grup de la doctora Casitas, hi ha una area de recerca
que inclou I'estudi de complexos de coordinacio de cobalt en
estats d'oxidacio baixos i les seves aplicacions catalitiques.
Concretament, desenvolupen catalitzadors de cobalt(l) que
contenen lligands comercials de tipus fosfina i els exploren en
reaccions de substitucio alliliques nucleofiles, cicloaddicions
entre dobles i triples enllacos carboni-carboni o funcionalit-
zaci6 d'enllacos C-H, entre d'altres.

Complexos organometallics de ferro en estats d'oxidacid alts
Una altra linia d'investigacid del grup és la sintesi de comple-

xos de ferro en estats d'oxidacio alts per a estudiar-ne la
reactivitat en reaccions de formacio d'enllag carboni-carboni

i carboni-heteroatom. Els complexos de ferro d'alta valéncia
(en estats d'oxidacié +4 i +5) es postulen com a compostos in-
termedis de reaccio en diversos processos biologics rellevants
en metalloenzims de ferro. Tot i que es coneixen complexos de
ferro en estats d'oxidacio alts, son dificils de sintetitzar al la-
boratori a causa de |a seva reactivitat elevada. En particular, la
sintesi i I'estabilitzacio de complexos de ferro organometallics
que contenen un enllag ferro—carboni son especialment difi-
cils. Per a aconseguir-ho cal treballar a una temperatura baixa
(per sota de -20 °C) i evitar traces d'oxigen i aigua durant |a
sintesi i la manipulacio d'aquestes espécies organometalliques.

La primera publicacié del grup en aquesta area de recerca s'ha
centrat en I'estudi de |a reactivitat de complexos de Fe(ll) amb
reactius de iode(lll) que contenen cianur (figura 3) [7]. Aquest
estudi mostra que els reactius ciclics de iode(lll) ciano-3,3-di-
metil-1,2-benziodoxole (CDBX) i cianobenziodoxolone (CBX)
es comporten com a oxidants a un electré que alhora transfe-
reixen el grup cianur quan reaccionen amb el complex de fer-
ro(I1) i formen el complex de ferro(lll) cianur corresponent.
Amb un segon equivalent del reactiu de iode(lll) més oxidant,
el CBX, s'aconsegueix sintetitzar el complex de ferro(IV) cia-
nur. Aquesta estratégia sintética ha permeés obtenir material
cristalli per a poder caracteritzar aquests complexos de ferro
per difraccio de raigs X. Cal destacar que abans de la publica-
ci6 d'aquest estudi no hi havia estructures cristallines de
complexos del seu tipus.
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FiGura 3.

Reactivitat d'un complex de Fe" amb reactius ciclics de iode™ que contenen cianur per a formar complexos de Fe"' cianur i FeV cianur.

CDBX = ciano-3,3-dimetil-1,2-benziodoxole; CBX = cianobenziodoxolone, i Epc = potencial de reduccio. Elaboracio propia.
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