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PROPUESTA DE TRABAJO FIN DE GRADO &

Facultad de Quimica

CURSO ACADEMICO 2019/2020:

) Estudio en interfases electrificadas del comportamiento del

TITULO farmaco doxorubicina en presencia de derivados de bases del ADN
mediante métodos electroquimicos y espectroelec_l’toqufmicos.

DEPARTAMENTO Quimica Fisica
Area de Conocimiento | Quimica Fisica
TUTORES Francisco Prieto Dapena
(maximo 2) T
(Indicar categoria) Manuela Rueda Rueda '
En el caso de que el alumno deba realizar el trabajo en una instalacién externa a la Facultad de Quimica,
indiquelo:

, OBJETIVOS (max. 600 caracteres)

' Se estudiara el comportamiento del farmaco anticancerigeno doxorubicina adsorbldo sobre electrodos de oro

. monocristalinos en presencia de derivados de la citosina, en condiciones electrostaticas que mimetizan las
presentes en las interfases bioldgicas, dado que el mecanismo de accidn del fArmaco implica su interaccién con el
ADN. Primero se realizara una caracterizacion mediante métodos electroquimicos (voltametria, espectroscopia de

impedancias) y, posteriormente se obtendra informacidn estructural mediante la aplicacidn de especrtoscopia FT- |
. IR de reflexién-absorcidn “in situ”.

METODO LOGIA (max. 600 caracteres)

‘ -Metodos electroquimicos convencionales y Espectroscopia Electroquimica de Impedancias con electrodos
monocrlstallnos de Au(111).

L -ATR-SEIRAS en condiciones electroquimicas.

: -Pehculas de Langmuir y de Langmunr -Shaeffer.

Autor: [ ] Si 1 No
V°B° DIRECTOR/ A DEPARTAMENTO PROFESORES TUTORES
FECHA 27-9-2019 . FECHA 27 9 2019

JEPARTAMENTO DE | J
CHIHEA-FISIGA -~ : .
FIRMADO. Jaime Oviedo L6pez FIRMADO M. Rueda Rueda F. Prieto Dapena




[image: image2.png]GRADO EN QUIMICA// DOBLE GRADO EN QUIMICA E INGENIERIA DE
MATERIALES

PROPUESTA DE TRABAJO FIN DE GRADO

G

Facultad de Quimica

CURSO ACADEMICO 2019/2020:

. Modelizacién mecano-cuéntica del cbhﬁpoftamie'nto de corhblejos ”
TITULO o . . e
. . metalicos antitumorales en disolucién.
DEPARTAMENTO Qur’mica Fi'sica
Area de Conocnmlento ~ Qu:mlca Fisica
TUTORES Enrique Sanchez Marcos
(maximo 2) '
(Indicar categorfa) Catedratico de UmverSldad
En el caso de que el alumno deba realizar el trabajo en una instalacién externa a la Facultad de Quimica,
indiquelo:

; OBJ ETIVOS (max. 600 caracteres)

EI cis-diaminodicloroplatino(II) fue el primero de una famlha de comple]os plano cuadrados de platlno(II) que
desde finales de los afios 60 del siglo XX han sido la base del ataque al ADN de células cancerosas.

Desafortunada mente, los efectos secundarios en el paciente, asi como la aparicion de resistencias tras un cierto
tiempo de tratamiento han conducido a la bisqueda de compuesto de la misma familia que palien estos efectos
indeseados. El trabajo que se propone es un estudio tedrico de diversos derivados que ofrecen alternativas que
mejoran las limitaciones del cisplatino original, tales como oxaliplatino, nedaplatino, picoplatino, y un complejo
recientemente descubierto en 2013, donde uno de los ligandos del complejo de Pt es una forma hidrolizada del

- acido arsenioso Se pretende caracterizar en disolucion su estructura, y los procesos de hidrdlisis en los que se

- produce la sustitucién de los ligandos salientes por moléculas de agua, pasec previo a su interaccion con el ADN,

'METODOLOGIA (max. 600 caracteres)

' Para llevar a cabo este proyecto se necesitaran utilizar programas de quimica cuantica, en
- concreto se empleara el cddigo Gaussian-09, que permite calculos con pseudopotenciales para
. describir el metal, la inclusion de la correlacion electrénica y el empleo de un modelo de continuo

para tener en cuenta los efectos del disolvente, asi como el método ONIOM, para utilizando distintos niveles de
calculo permite una descripcidon molecular del entorno préximo a los complejos metalicos. Asimismo para el
tratamiento de datos el estudiante habra de familiarizarse con programas de tratamiento de datos y

. representaciones moleculares.

Autor: [ ] Si No

VoBo DIRECTOR/A DEPARTAMENTO PROFESORES TUTORES
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CURSO ACADEMICO 2019/20:

TiTULO grec}g?;ae?wis. estructurales y electronicas de la interfase
DEPARTAMENTO Quimita Fisica

Area de Conocimiento Quimica Fisica

TUTORES Javier Fdez. Sanz. Catedratico de Universidad
(maximo 2)

OBJETIVOS (max. 600 caracteres) ‘ .

Analizar las propiedades estructurales y electrénicas en materiales formados por heteroestructuras derivadas del
grafeno y postgrafeno. Analizar el efecto de agentes utilizados como promotores de la reactividad superficial.

Desde un punto de vista formativo: introducir al candidato en las técnicas modernas de simulacién computacional
de materiales.

'METODOLOGIA (max. 600 caracteres) |

Técnicas especificas de simulacion computacional de materiales basadas en métodos cuanticos y estadisticos.
Desarrollo de modelos estructurales, determinacion de la geometria, de las estructuras de bandas, densidades

de estados, band-gaps y propiedades de absorcidon en un marco general basado en la teoria del funcional de la
densidad, DFT.

VoB° DIRECTOR/A DEPARTAMENTO PROFESORES TUTORES
. :‘z‘,i ﬁ’-}‘ ¢
FECHA "o /q /’Lo 13 FECHA 30/9/2019
\ .

CuiMICA FISICA A

FIRMADO.  Fdo. Jaime Oviedo Lépez  FIRMADO Y. F. Sanz
‘ Girector Dénademsnty Quimiea Fisica
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Facultad de Qul’;nica PROPUESTA DE TRABAJO FIN DE GRADO

CURSO ACADEMICO 2019/20:

, Propiedades electrénicas de materiales 2D de tipo grafeno:
TITULO h_BpN_ ‘ PO 9
DEPARTAMENTO Quimica Fisica
Area de Conocimiento Quimica Fisica
TUTORES Javier Fdez Sanz. Catedratico de Universidad
(maximo 2)

 OBJETIVOS (max. 600 caracteres)

Analizar las propiedades estructurales y electrénicas en materiales bidimensionales de tipo grafeno con
aplicaciones cataliticas. Analizar el efecto de agentes utilizados como promotores de la reactividad superficial.

Desde un punto de vista forrativo: introducir al candidato en las técnicas modernas de simulacion computacional
de materiales.

METODOLOGIHA (max. 600 caracteres)

Técnicas especificas de simulacion computacional de materiales basadas en métodos cuanticos y estadisticos.

- Desarrollo de modelos estructurales, determinacion de la geometria, de las estructuras de bandas, densidades
de estados, band-gaps y propiedades de absorcién en un marco general basado en la teoria del funcional de la
' densidad, DFT.

VoB° DIRECTOR/A DEPARTAMENTO L2510, , PROFESORES TUTORES
FECHA 7o /4 /10I% S e S FECHA 30/9/2019
, “ECRTAMENTO D2
AN T TTICAFISICA ~
FIRMADO. Fdo.: Jaime Oviedo Lépez FIRMﬁﬁ) J.\ F. Sanz
Dirsctor Dagansmerty Quimice Fisica \
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PROPUESTA DE TRABAJO FIN DE GRADO

Facultad de Quimica

CURSO ACADEMICO 2019/2020:

TiTuLO  Preparacién y caracterizacion de nanoparticulas poliméricas para
la encapsulacion del antibidtico ciclosporina.

DEPARTAMENTO Quimica Fisica

Area de Conocimiento  Quimica Fisica

TUTORES Marfa Luisa Moya Moran (Catedratico)

(maximo 2) , . . . -

(Indicar categorfa) Maria del Pilar Lopez Cornejo (Catedratico)

En el caso de que el alumno deba realizar el trabajo en una instalacién externa a la Facultad de Quimica,

indiquelo:

Se hara uso de los servicios generales de investigacion de la Universidad (CITIUS) y algunas medidas se realizaran en el Servicio de Farmacia
del Hospital Universitario Virgen Macarena.

_OBJETIVOS (max. 600 caracteres)

El objetivo del trabajo es familiarizar al alumno con los procesos de encapsulacion de farmacos poco solubles en
nanotransportadores poliméricos. Es un tema de gran actualidad en la investigacion dentro del drea de la salud.

METObOLO@fA (max. 600" caracteres)
: 1. Busquedas bibliogréficas: Herramientas web, palabras claves, etc.

2. Estudio del problema de la solubilidad del antibidtico ciclosporina y de los nanotransportadores més ‘ ‘

habituales que podrian utilizarse para su encapsulacion. L
\
3. Estudio experimental multidisciplinar de la encapsulacion de ciclosporina en nanoparticulas poliméricas.

4, Discusion de resultados y redaccién de la memoria del TFG.

Autor: [ ] Si L] No

VOB DIRECTOR/A DEPARTAMENTO(?\;KSHM o  PROFESORES TUTORES
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FECHA 2}/ [1alq

"”Q&—/J— ‘- I é i:::z:;.; = é s L7
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PROPUESTA DE TRABAJO FIN DE GRADO

Facultad de Quimica

CURSO ACADEMICO 2019/2020:

Estudio de la encapsulacion y liberacion del agente

TiTULO -antineoplésico doxorrubicina en preparaciones de calixarenos
~liposomiales.

DEPARTAMENTO ' Quimica Fisica

Area de Conoumlento QUIm|ca Fisica

TUTORES ‘Maria Luisa Moya Morén (Catedratico)

(maximo 2) '

(Indicar categoria) Maria del Pilar Lopez Cornejo (Catedratlco)

En el caso de que el alumno deba realizar el trabajo en una instalacion externa a la Facultad de Quimica,

indiquelo:

Se haré uso de los servicios generales de la Universidad (CITIUS) y algunas medidas se realizaran en el Servicio de Farmacia del Hospital
Universitario Virgen Macarena.

OBJETIVOS (max. 600 caracteres)

En este trabajo se estudiaran los procesos de encapsulacion y liberacion del agente antlcancerlgeno doxorrublcma
en liposomas conteniendo calixarenos en su membrana lipidica.

METODOLOGIA (max. 600 caracteres)

| 1. Busquedas bibliograficas sobre la encapsulacion de farmacos en preparaciones liposomiales:
Herramientas web, palabras claves, etc.

2. Aprendizaje de métodos de preparacion de liposomas.

3. Estudio experimental multidisciplinar de los procesos de encapsulacion y liberacidn de la doxorrubicina
en liposomas conteniendo calixarenos en su membrana lipidica.

11 4. Discusidn de resultados y redaccion de la memoria del TFG. k

] .

Autor: [ ] Si (] No
voso DIRECTOR/A DEPARTAMENTO,@S 240 ' PROFESORES TUTORES

2 $ . | E 2019
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Facultad de Quimica

CURSO ACADEMICO 2019/2020:

TiTULO | Estudio dg Ig influencia de la temperatura en celdas
electroquimicas.

DEPARTAMENTO Quimica Fisica

Area de Conocimiento Quimica Fisica

TUTORES Domingo Gonzdlez Arjona

(maximo 2)

(Indicar categoria)

En el caso de que el alumno deba realizar el trabajo en una instalacion externa a la Facultad de Quimica,
indiquelo:

Realizar un estudio comparativo de la influencia de la temperatura en los procesos de carga y descarga tanto de |
de baterias primarias como secundarias. Se analizara su influencia en los aspectos correspondientes a la
transferencia electronica, transporte de materia y resistencia interna.

Los tipos de baterias a utilizar seran las disponibles en el mercado nacional de capacidades nominales

! medias/bajas. Para conseguir los objetivos se empleara un galvanostanto digital programable conectado a un
sistema de adquisicion. Mediante el cual se obtendran las curvas caracteristicas de carga/descarga de las
diferentes baterias a diferentes temperaturas.

VoB° DIRECTOR/A DEPARTAMENTO | PROFESORES TUTORES
FECHA 29/9/2019

A

FIRMADO: Domingo Gonzalez Arjona
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Facultad de Quimica

CURSO ACADEMICO 2019/2020:

=, % PROPUESTA DE TRABAJO FIN DE GRADO
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G
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TiITULO , D[s.eno, desarrollo y evaluacion de un espectrometro de estado
solido.

DEPARTAMENTO Quimica Fisica

Area de Conocimiento Quimica Fisica

TUTORES Domingo Gonzalez Arjona (CU)

(maximo 2) - , i

(Indicar categoria) Emilio Roldan Gonzalez (TU)

indiquelo:

En el caso de que el alumno deba realizar el trabajo en una instalacién externa a la Facultad de Quimica,

| Disefio, construccién de un sistema espectroscopico mediante la utilizacion de dispositivos de estado sélido.
Validacion del disefio mediante medidas tanto de técnicas de absorcién como de emisién (fluorescencia y
quimioluminiscencia) molecular en el intervalo de longitudes de onda visible. En su disefio se tendra en cuenta su
portabilidad para su utilizacién en medidas de campo y su compactibilidad para realizar en una operacién tanto
las medidas de absorcién como de emisién.

| quimicos.

|
|
L

| Para su construccion y disefio se probaran diversos dispositivos como fuentes de emisidon LED de amplio
| espectro y sensores multicanales. La dptica se mantendra al minimo imprescindible para lograr el objetivo de
| portabilidad. El disefio se validara realizando analisis comparativos cuali- y cuantitativos con estandares

VoB° DIRECTOR/A DEPARTAMENTO

PROFESORES TUTORES

FECHA 29/9/2019

FECHA 29/9/2019 -~ |

e &
A ) B y
- [ s i 3
B e P k-

DEPARTAMENTO D

Domingo Gonzalez Arjona

Emilio Roldan Gonzalez é,x

QUIHCAFISICY

FIRMADO, Jaime Oviedo Lépez

FIRMADO: D. Gonzalez Arjona y E. Roldan Gonzalez
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PROPUESTA DE TRABAJO FIN DE GRADO

Facultad de Quimica

CURSO ACADEMICO 2019/2020:

Caracterizacidn de la corrosién metalica mediante técnicas

. electroquimicas
TiTuio Metallic corrosion characterization by using electrochemical
methods
DEPARTAMENTO Quimica Fisica
Area de Conocimiento Quimica Fisica
TUTORES Domingo Gonzélez Arjona (CU)
(maximo 2) , ,
(Indicar categoria) German Lopez Pérez (TU)
En el caso de que el alumno deba realizar el trabajo en una instalacion externa a la Facultad de Quimica,
indiguelo:

OBJETIVOS (max. 600 caracteres)

Se propone realizar estudios de corrosion comparando distintos sustratos metalicos empleando para ello diversos
tipos de medios y/o inhibidores superficiales, mediante el uso de diversas técnicas electroquimicas

METODOLOGIA (max. 600 caracteres)

Se realizara una actualizacion bibliogréfica de la corrosion metdlica. Los resultados obtenidos se analizaran y
discutiran en base a los distintos pardmetros caracteristicos de las distintas técnicas electroquimicas utilizadas.
Con los resultados obtenidos se pretende obtener informacion de los procesos que tiene lugar a nivel superficial
y la influencia de las variables eléctricas como de los diferentes medios empleados.

Autor: [ ] Si ~ | No

VoB° DIRECTOR/A DEPARTAMENTO PROFESORES TUTORES

FECHA 27/09/2019 FECHA 27/09/2019

=T QUIMICA FiSiCa L . o -
Domi alez Arjona, German Lopez
FIRMADO. JAIME OVIERO LOPEZ EZ:Z“Z"ADO omingo Gonzalez Arjona, Ge P
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PROPUESTA DE TRABAJO FIN DE GRADO

Facultad de Quimica

CURSO ACADEMICO 2019/2020:

TiTULO Estudio Catalitico (II) de Nanoestructuras de Oro
DEPARTAMENTO Quimica Fisica

Area de ConOC|m|ento Qu1m|ca F|S|ca

TUTORES Ma Pilar Perez Te]eda

(maximo 2)

(Indicar categorl’a) Catedratica Universidad

En el caso de que el alumno deba realizar el trabajo en una |nstaIaC|on externa a la Facultad de Quimica,
indiquelo:

Caracterizacidén de nanoparticulas en el CITIUS

- OBJETIVOS (max. 600 caracteres)

i -Introduccion al alumno en el estudio de los nanosistemas. Se ha escogido las nanopartlculas de Au por su
potencial aplicacion en el campo de los biosensores.

-Estudio de la catalisis y sus mecanismos en nanoparticulas. Implicaciones en el desplazamiento e intensidad de
la banda de plasmdn de resonancia caracteristica de las AuNPs.

'METODOLOGIA (ma: X. 600 caracteres)

- -Se emplearan métodos espectroscopicos de absorcion UV-vis. Se requiere la vnsuallzauon del desp!azamlento e
_intensidad de la banda de plasmdn de resonhancia caracteristica de las AuNPs. Para la determinacion de los

tamafios y de la agregacion de las AulNPs se utilizara la microscopia de transmision electrénica (TEM) disponible
en el CITIUS.

-El estudio catalitico se realizara empleando la cinética de una reaccion caracteristica: la reduccién de p-
.- nitrofenol con borohidruro.

Autor: [ ] Si [ ] No

voso DIRECTOR/A DEPARTAMENTO  PROFESORES TUTORES
LBty o ‘
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Facultad de Quimica
CURSO ACADEMICO 2019/2020:

TiTULO Nanoestructuras core-shell PbSe@PbS

DEPARTAMENTO Quimica Fisica

Area de Conocimiento Quimica Fisica

TUTORES Antonio M. Miarquez Cruz (catedratico de universidad)

(maximo 2) ’

(Indicar categoria)

En el caso de que el alumno deba realizar el trabajo en una instalacion externa a la Facultad de Quimica,
indiquelo:

OBJETIVOS (max. 600 caracteres)

Realizacién de un estudio computacional mediante metodologia DFT de la estructura y propiedades

optoelectrénicas de diferentes estructuras core/shell (nanoclusters, nanocolumnas y nanohojas) de
PbSe en PbS. El alumno se familiarizara con la metodologia empleada y asimilaré los conocimientos

necesarios para interpretar los resultados obtenidos y relacionarlos con las propiedades de estos

' materiales.

'METODOLOGIA (max. 600 caracteres)

' Técnicas de simulacién computacional de la estructura y propiedades de materiales basados en la

teoria del funcional de la densidad.

Autor: [ ] Si [] No

V°B° DIRECTOR/A DEPARTAMENTO mc;“)ﬂ PROFESORES TUTORES
FECHA 3\J /\ /,)/C (4 :
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Facultad de Quimica
CURSO ACADEMICO 2019/2020:
TiTULO Nanoestructuras core—shéll PbTe@PbS
DEPARTAMENTO Quimica Fisica
Area de Conocimiento Quimica Fisica
TUTORES Antonio M. Mirquez Cruz (catedratico de universidad)
(maximo 2)
(Indicar categoria)

En el caso de que el alumno deba realizar el trabajo en una instalacion externa a la Facultad de Quimica,
indiquelo:

OBJETIVOS (max. 600 caracteres)

Realizacién de un estudio computacional mediante metodologia DFT de la estructura y propiedades

optoelectrénicas de diferentes estructuras core/shell (nanoclusters, nanocolumnas y nanohojas) de

necesarios para interpretar los resultados obtenidos y relacionarlos con las propiedades de estos

materiales.

PbTe en PbS. El alumno se familiarizari con la metodologia empleada y asimilara los conocimientos '

'METODOLOGIA (max. 600 caracteres)

| Técnicas de simulacién computacional de la estructura y propiedades de materiales basados en la

teoria del funcional de la densidad.

P
i
:

Autor: [ ] Si L1 No

VoB° DIRECTOR/A DEPARTAMENTO LwSiha, PROFESORES TUTORES

FECHA 3o /ﬁ‘ / Lo FECHA 23 DE SEPTIEMBRE DE 2019
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Facultad de Quimica

CURSO ACADEMICO 2019/2020:

TiTULO Propiedades estructurales y electrénicas de defectos

. puntuales en silileno, germaneno y estaneno.

DEPARTAMENTO Quimica Fisica

Area de Conocimiento Quimica Fisica

'(I'U'I"ORES ) Antonio M. Mirquez Cruz (catedraitico de universidad)
maximo 2 \

(Indicar categoria) José Javier Plata Ramos (Investigador Marie Curie)

En el caso de que el alumno deba realizar el trabajo en una instalacion externa a la Facultad de Quimica,

indiguelo:

OBJETIVOS (max. 600 caracteres)

Realizacién de un estudio computacional mediante metodologia DFT de la estructura y propiedades

electrénicas de diferentes defectos puntuales en anédlogos pesados de grafeno. El alumno se
familiarizar4 con la metodologia empleada y asimilard los conocimientos necesarios para interpretar

los resultados obtenidos y relacionarlos con las propiedades de estos materiales.

METODOLOGIA (max. 600 caracteres)

Técnicas de simulacién computacional de la estructura y propiedades de materiales basadosen la

teoria del funcional de la densidad.

Autor: [ Si [ ] No

VoB° DIRECTOR/A DEPARTAMENTO PROFESORES TUTORES
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Facultad de Quimica

CURSO ACADEMICO 2019/2020:

Estudio Electroqmmlco del Acoplamlento de las Transferencias

TiTULO Electrénica y Proténica de la Hemina o
Electrochemical Study of the Hemin Proton- Coupled Electron

- Transfer

DEPARTAMENTO Quimica Fisica

Area de Conoamlento Quimica Fisica

TUTORES - |Juan José Calvente Pacheco (Catedratico)

(maximo 2) ‘

(Indicar categoria) José Luis Olloqui Sariego (Contratado Doctor Interlno)

En el caso de que el alumno deba realizar el trabajo en una instalacién externa a la Facultad de Quimica,

indiquelo:

: OBJETIVOS (max. 600 caracteres)

- Preparacion y caracterizacion de electrodos de oro modlﬁcados guimicamente.

- Cuantificacién de la termodindmica y la cinética de la transferencia electrdnica de la hemina inmovilizada.

- Cuantificacién del efecto del pH sobre la transferencia electrénica y electrocatdlisis de la hemina |
inmovilizada.

'METODOLOGEA (max. 600 caracteres)

- Optimizacion del protocolo de modificacion de electrodos e inmovilizacion de la hemina.

- Estudio y caracterizacion voltamperométrica de la respuesta electroquimica de las hemina inmovilizada.

- Desacoplar la transferencia protdnica acoplada a la transferencia electrdnica de la hemina inmovilizada :
utilizando formalismos tedricos basados en la descripcion de esquemas cuadrados.

- Determinacién de los pardmetros cinéticos de la transferencia electronica interfacial a partir de '
tratamientos tedricos basados en el formalismo de Butler-Volmer. ‘; ‘s
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GRADO EN QUIMICA// DOBLE GRADO EN QUIMICA E INGENIERIA DE
' — MATERIALES

PROPUESTA DE TRABAJO FIN DE GRADO

&

Facultad de Quimica

CURSO ACADEMICO 2019/2020:

. Nanotubos de carbono y tensioactivos idnicos: influencia del
TITULO L . e
e ~9grado de oxidacion en la interaccion ligando/receptor
DEPARTAMENTO Quimica Fisica
Area de Conocimiento Quimica Fisica
TUTORES ‘Maria del Pilar Lépez Cornejo (Catedratico)
(maximo 2) o
(Indicar categoria) Manuel Lopez Lépez (Profesor Titular, Umversndad de Huelva)
En el caso de que el alumno deba realizar el trabajo en una instalacion externa a la Facultad de Quimica,
indiquelo:
Se hara uso de los servicios gengrales dc investigacién dela Universid;d (CITIUS). J

en el estudio termodindmico de la interaccion (adsorcion) entre los -
nanotubos de carbono de pared simple funcionalizados con grupos carboxiicos, SWCNT-COCH, con tensioactivos |
- idnicos monocatenarios.

Este objetivo principal del estudio se puede subdividir en: :
1) El estudio del efecto de las cadenas hidrocarbonadas de los tensioactivos en la interaccion de éstos con los
SWCNT-COOH vy de la naturaleza de la. misma

2) El estudio de! efecto del grado de oxidacion en la adsorcién de los mondmeros de surfactante en la superficie -
_de los SWCNT-COOH.

METODOLOGIA (max. 600 caracteres)

La metodologia a emplear implicara:
. 1) Basqueda bibliogréfica y lectura de articulos encontrados sobre el tema a investigar. »
- 2) Preparacion y caracterizacidn de los diversos SWCNT-COOH a partir los nanotubos de carbono de pared simple :
. sin funcionalizar.

- 3) Preparacién de electrodos de membrana sensibles a tensioactivos idnicos.

. 4) Uso de técnicas potenciométricas y microscopicas e interpretacion de los datos obtenidos.

' 5) Estudios fiscoquimicos de la interaccién SWCNT-COOH/Tensioactivos e interpretacién de resultados.

- 6) Elaboracion de una Memoria final.
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MATERIALES

PROPUESTA DE TRABAJO FIN DE GRADO

(-

Facultad de Quimica

CURSO ACADEMICO 2019/2020:

Estudio de nanofluidos derivados de nitruros
) para su empleo en plantas de energia solar
TITULO concentrada

Nitride based nandofluids used in
concentrated solar power plants

DEPARTAMENTO Quimica Fisica

JArea de Conocimiento Quimica Fisica

TUTORES (Vméximo 2) Antonio Sanchez Coronilla (Profesor Titular)
(Indicar categoria) José Hidalgo Toledo (Profesor Titular)

E\r& I’((e:llucea:g? de que el alumno deba realizar el trabajo en una instalacion externa a la Facultad de Quimica,

OBJETIVOS (max. 600 caracteres) - \

Los nanofluidos son suspensiones de nanoparticulas en un fluido base. La incorporacion de estas
nanoparticulas suelen mejorar las propiedades de dicho fluido base, entre ellas las propiedades térmicas.
En este trabajo se analizaran desde un punto de vista tedrico las interacciones de nanopartn’culas»
derivadas de nitruros con el fluido base, para asi entender cdmo se ven afectadas las propiedades

térmicas del sistema para su aplicacién en la captacién y transporte de calor en plantas de energia solar
concentrada.

| METODOLOGIA (max. 500 caracteres)

| El alumno comenzaré realizando un estudio bibliografico de este t|po de materiales y sus aplncaaones 7
%;Posterlormente, se le instruira en los fundamentos basicos de los célculos ab-initio utilizando un
§§programa de célculo para el desarrollo del trabajo. Los resultados obtenidos seran posteriormenteé
| analizados y comparados con datos experimentales. |

Autor: [ ] Si [ ] No
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PROPUESTA DE TRABAJO FIN DE GRADO

-

Facultad de Quimica

CURSO ACADEMICO 2019/2020:

) Efectos tautoméricos en la interaccién entre bases del ADN en
TITULO interfases electrificadas métodos electroquimicos y
espectroelecioquimicos.
DEPARTAMENTO Quimica Fisica
Area de Conocimiento | Quimica Fisica
TUTORES Francisco Prieto Dapena
(maximo 2) .
(Indicar categoria)

En el caso de que el alumno deba realizar el trabajo en una instalacion externa a la Facultad de Quimica,
indiquelo: :

'OBJETIVOS (max. 600 caracteres)

' Se estudiara las interacciones de la 5-metilcitosina adsorbida sobre electrodos deoro monocristalinos y
 policristalinos con derivados de la guanina, comparando los resultados con los obtenidos previamente para la
citosina. Se busca comprobar si las diferencias en la estabilidad de los tautémeros de citosina y 5-metilcitosina
afectan a su interaccion con su base complementaria, conformando la hipotesis del “tautdmero raro”. Se aplicaran

para ello métodos electroquimicos (voltametria, espectroscopia de imepdancias) y espectroscopia FT-IR de
reflexion absorcién “in situ”

max. 600 caracteres)

-Métodos electroquimicos convencionales y Espectroscopia Electroquimica de Impedancias con electrodos
| monocristalinos de Au(111).

i

¢
i
I

| -
|| -ATR-SEIRAS en condiciones electroquimicas.
!

t
1
]
H
i
3
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Facultad de Quimica

CURSO ACADEMICO 2019/2020:

Estudio tedrico de la deposicién de complejos de Fe(II) en

TiTULO ' superficies de Au(111)

Theoretical study of the deposition of Fe(II) complexes on
Au(111) surface

DEPARTAMENTO Quimica Fisica

Area de Conocimiento Quimica Fisica

TUTORES Carmen Jiménez Calzado (Prof. Titular)
(maximo 2) T

(Indicar categoria) Rocio Sanchez de Armas (Contrato Acceso)

En el caso de que el alumno deba realizar el trabajo en una instalacion externa a la Facultad de Quimica,
indiquelo:
Departamento Quimica Fisica. Sede en Facultad de Farmacia

_OBJETIVOS (max. 600. caracteres)

- Estudiar la estructura electrénica de un compIeJo mononuclear de Fe(II) en fase gas, y una vez adsorbldo
a la superficie metalica.

- Determinar la estabilidad relativa de las fases de alto spin y bajo spin, antes y después de la adsorcion.

- Impacto de la superfn ie y de los distintos sitios de adsorcion.

.~ Se llevarén a cabo calculos tedricos basados en la teoria del funcional de la densidad (DFT) para determinar la
- estructura electrénica del estado fundamental del sistema en fase gas y depositado en la superficie metalica. Se
usara para ello el paquete Gaussian 09 con la interfaz GaussView, ambos empleados en las précticas de la
- asignatura Quimica Fisica II.

. Se analizara el efecto del sitio de adsorcién sobre la estructura electrénica del complejo. La superficie se
representara mediante clusters de diferente tamafio y topologia.
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PROPUESTA DE TRABAJO FIN DE GRADO

Facultad de Quimica

CURSO ACADEMICO 2019/2020:

Estudio tedrico de la adsorcidn de complejos de Fe(II) en
TiTULO -superficies de Au(100):impacto sobre la transicién de spin
- Theoretical study of the adsorption of Fe(II) complexes on
~Au(100) surfaces: impact on the transition spin

DEPARTAMENTO Quimica Fisica

Area de Conocimiento | Quimica Fisica

TUTORES Rocio Sanchez de Armas (Contrato Acceso)

(maximo 2) y :

(Indicar categoria) Carmen Jimenez Calzado (Prof. Titular)

En el caso de que el alumno deba realizar el trabajo en una instalacion externa a la Facultad de Quimica,
indiquelo:

Departamento Quimica Fisica. Sede en Facultad de Farmacia

_OBJETIVOS (max. 600 caracteres)

- Estudiar la estructura electrénica de un complejo mononuclear de Fe(II) en fase gas, y una vez adsorbldo a
la superficie metalica.

- Determinar la estabilidad relativa de las fases de alto spin y bajo spin, antes y después de la adsorcion

- Impacto de la superficie y de los distintos sitios de adsorcion.

METODOLOGIA (max. 600 caracteres)

 Se llevarédn a cabo calculos tedricos basados en la teoria del func10na| de la denS|dad (DFT) para determmar fa
estructura electrdnica del estado fundamental del sistema en fase gas y depositado en la superficie metélica. Se
_usara para ello el paquete Gaussian 09 con la interfaz GaussView, ambos empleados en las practicas de la
~ asignatura Quimica Fisica II. ’

Se analizar3 el efecto del sitio de adsorcidn sobre la estructura electronica del complejo. La superficie se
. representara mediante clusters de diferente tamafio y topologia.

Autor: [ ] Si [ ] No
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Facultad de Quimica

CURSO ACADEMICO 2019/2020:

TfTULd ' Simulacién de espectros de absorcién de rayos X a partir de
__ simulaciones de dinamica molecular de complejos de Cu (Il)

DEPARTAMENTO Quimica Fisica

Area de Conoamlento Quimica Fisica

TUTORES José Manuel Martinez Fernandez (Prof. Titular)

(maximo 2) ) ) , _

(Indicar categoria) Jaime Oviedo Lopez (Prof. Titular)

En el caso de que el alumno deba realizar el trabajo en una instalacion externa a la Facultad de Quimica,

indiquelo:

OBJETIVOS (max. 600 caracteres)

; - Realizacion de simulaciones de dindmica molecular clésica con potenciales de interaccion flexibles para
: complejos planocuadrados conteniendo Cu(II).

- Extraccidn de un conjunto representativo de estructuras a partir del muestreo de la trayectoria.

- Generacién del espectro promedio de absorcidn de rayos X a partir de las estructuras seleccionadas en la
etapa previa.

MET ODOLOGIA (max. 600 caracteres)

3; El estudiante se familiarizara con el programa de simulacién DLPOLY en el que tendra que lmplementar Ios :
. términos que definen el campo de fuerzas que se seleccione de entre los existentes en la bibliografia. Una vez |
.- realizadas las simulaciones y analizadas las trayectorias, con el cddigo FEFF9, se generarén los espectros EXAFS
- de cada una de las estructuras selecccionadas. Finalmente, el espectro promedio se racionalizara en base a la 3 ‘
- descomposicion e identificacion de los principales caminos de retrodispersion. Los resultados obtenidos se
' compararan con los espectros experimentales disponibles.
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Facultad de Quimica

CURSO ACADEMICO 2019/2020:

; Sintesis de nanosistemas de oro estabilizados con tensioactivos

TITULO . - o
: géminis para la deteccion de Metionina.

DEPARTAMENTO QUIMICA FISICA

Area de Conocimiento | QUIMICA FISICA

TUTORES RAFAEL PRADO GOTOR (PORFESOR TITULAR DE UNIVERSIDAD)
(maximo 2) ELIA MARIA GRUESO MOLINA (PROFESORA CONTRATADA
(Indicar categoria) DOCTORA)

En el caso de que el alumno deba realizar el trabajo en una instalacién externa a la Facultad de Quimica,
indiquelo:

-Es posible que €l trabajo requiera la realizacion de medidas experimentales en el CITIUS
relacionadas con la caracterizacién de estos nanosistemas.

OBJETIVOS (max. 600 caracteres)

-Sintesis de nanoparticulas de oro recubiertas por tensioactivos géminis cationicos. Caracterizacion de los
nanosistemas.

-Estudio de la agregacion del nanosistema inducida por la adicion de tensioactivo aniénico.

-Establecimiento de un método colorimétrico para la deteccion de metionina.
METODOLOGIA (max. 600 caracteres)

La metionina es esencial para el buen estado de los tejidos corporales, en concreto de la piel y las ufias. Junto a
esto hay que destacar la labor que tiene en el mecanismo de quema de grasas del cuerpo, y es que es la
encargada de’transportar la grasa hasta las células para convertirla en energia. La presencia de una concentracion
elevada de metionina en orina (metioninuria) puede ser indicativa de la existencia de enfermedades metabdlicas.
En este trabajo, el alumnc debera realizar una revision bibliografica previa sobre el tema de investigacion.
ateniéndose a los estandares y normativa existentes. Después, procedera a la sintesis de nanoparticulas de oro
catidnicas recubiertas por tensioactivos géminis. El diametro, morfologia, estado de agregacion y distribucién de
tamafio de la nanoparticula sintetizada se determinara en el CITIUS por la técnica de microscopia electrénica de
transmision (TEM). Posteriomente, se evaluaran los cambios en la banda de plasmén de superficie del oro al
afadir diferentes concentraciones de tensioactivo anidnico por debajo y por encima de la concentracion micelar
critica del mismo, y en ausencia de metionina. De esta forma se establecera la concentracién de tensioactivo
idonea para la agregacion maxima del sistema. Ademads, la representacion grafica de la longitud de onda del
maximo, asi como los cambios de color de fa disolucion permitiran estimar la concentracion micelar critica del





