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D VALENCIA @ ¢ J Facultat de (Juimica

TEMA TRABAIJO FIN DE GRADO
GRADO EN QUIMICA

TUTOR DEL PROYECTO: BEGONA MILIAN MEDINA

TUTOR ACADEMICO: BEGONA MILIAN MEDINA

TITULO PROVISIONAL

Acoplamiento vibronico en cristales organicos.

OBIJETIVOS

Estudiar desde una perspectiva computacional el espectro electronico de cristales moleculares
organicos, dada su importancia en el campo de los dispositivos optoelectronicos basados en sistemas
organicos conjugados.

Para ello serd necesario familiarizarse con los programas mas utilizados de calculo quimico-
cuantico, asi como con las metodologias mas adecuadas para el tratamiento de sistemas en sus
estados fundamental y excitado.

El estudio se centrara en cristales moleculares para los cuales se conoce la estructura de rayos X.

METODOLOGIA

1.- Iniciacion al célculo quimico-cuédntico de propiedades de sistemas organicos conjugados en
estado fundamental (eleccion de metodologia, calibrado, optimizacién de geometria, estructura
electronica y propiedades vibracionales).

2.- Calculo de propiedades de estados excitados (geometria, espectro vibracional, energia y
descripcion) utilizando técnicas dependientes del tiempo.

3.- Célculo ab initio de acoplamientos vibronicos de dimeros de moléculas en un entorno cristalino.

4.- Simulacion del espectro electronico del sistema estudiado.
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TEMA TRABAIJO FIN DE GRADO
GRADO EN QUIMICA

TUTOR DEL PROYECTO: Alfredo M.J. Sanchez de Meras

TUTOR ACADEMICO: Alfredo M.J. Sanchez de Meras.

TITULO PROVISIONAL

Implementacion de orbitales naturales coupled cluster. Aplicacion a excitaciones de transferencia de
carga.

OBIJETIVOS

*  Modificacion de un codigo coupled cluster para la obtencion de orbitales naturales.

* Visualizacion de los mismos usando programas de representacion grafica como Molden

* Aplicacion al estudio del estado de transferencia de carga intramolecular del 4-(N ,N -
dimetilamino)-benzonitrilo, DMABN

METODOLOGIA

Se adaptara el programa Dalton, escrito fundamentalmente en Fortran77, para conseguir los
objetivos previstos. El cédigo modificado sera la herramienta basica para el calculo posterior de los
estados excitados del DMABN.
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TEMA TRABAJO FIN DE GRADO
GRADO EN QUIMICA

TUTOR DEL PROYECTO: Daniel Roca Sanjuan y Manuela Merchan

TUTOR ACADEMICO: Daniel Roca Sanjuan y Manuela Merchan

TITULO PROVISIONAL

Mecanismo de regeneracion fotoinducida de lesiones en las bases del ADN

OBJETIVOS

El proyecto propuesto se engloba dentro del marco de la reactividad de las bases del ADN con
especies reactivas de oxigeno (reactive oxygen species, ROS) generadas en abundancia en
condiciones de estrés oxidativo. En concreto, se pretende que el estudiante:
- Determine el mecanismo de reaccidn entre la nucleobase citosina y el radical OH.
- Estudie la fotoquimica de los productos generados.
- Explore canales de regeneracion de la base, inducidos por la luz, en los productos
hidroxilados.

METODOLOGIA

El estudiante empleara métodos quimico-cuénticos ab initio de alto nivel. Principalmente, el método
CASSCF/CASPT2, que resulta muy apropiado para llevar a cabo el estudio de fendmenos inducidos
por la luz. Ademas, se hara uso de estrategias computacionales de alta precision para caracterizar los
caminos reactivos de formacion de la citosina hidroxilada y para determinar las rutas principales de
desactivacion energética que ocurren en dichos productos tras absorber luz UV-Vis. Entre dichas
estrategias se encuentran calculos de coordenada intrinseca de reaccion (intrinsic reaction
coordinate, IRC) y camino de minima energia (minimum energy path, MEP).
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GRADO EN QUIMICA

TUTOR DEL PROYECTO: IGNACIO NEBOT GIL

TUTOR ACADEMICO: IGNACIO NEBOT GIL

TITULO PROVISIONAL

Célculos quimico cudnticos de alta precision.

OBIJETIVOS

Realizar calculos quimico-cudnticos de moléculas, mediante el uso de métodos tedricos que
incluyen la correlacion electronica, para probar la eficacia de un nuevo método de diagonalizacion
de matrices y tomando como referencia el método de Davidson.

METODOLOGIA

Se utilizaran programas de ordenador para la realizacion de calculos quimico cudnticos que incluyen
la correlacion electronica mediante la diagonalizacién de hamiltonianos efectivos, tipo CASDI o que
calculan la energia exacta para una base dada, tipo FCI.
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TUTOR DEL PROYECTO: Clara M Gomez Clari

TUTOR ACADEMICO: Clara M Gémez Clari

TITULO PROVISIONAL

Sintesis de nanocomposites basados en nanotubos de carbono y polimeros conductores para
aplicaciones termoeléctricas.

OBIJETIVOS

Obtencion de nanocomposites basados en nanotubos de carbono (SWCNTs y DWCNTs) y
Poli(3,4-etilendioxitiofeno) en forma de nanofilm. Caracterizacion optica, morfoldgica y célculo
valor de eficiencia termoeléctrica mediante la medida del efecto Seebeck, la conductividad térmica
y eléctrica.

METODOLOGIA

La metodologia a utilizar implicara:
1. Manejo de técnicas espectroscopicas como analisis de espectros ultravioleta-visible-
infrarrojo cercano y Raman.
2. Manejo de técnicas de caracterizacion de transporte eléctrico como conductividad eléctrica,
efecto Seebeck, medida de efecto hall.
3. Andlisis térmico mediante calorimetria diferencial de barrido modulada y termogravimetria
4. Anélisis morfologico mediante microscopia electronica de barrido y transmision.
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TEMA TRABAIJO FIN DE GRADO
GRADO EN QUIMICA

TUTOR DEL PROYECTO: Clara M Gomez Clari

TUTOR ACADEMICO: Clara M Gémez Clari

TITULO PROVISIONAL

Sintesis electroquimica de mezclas de polimeros conductores para aplicaciones termoeléctricas.

OBIJETIVOS

El objetivo fundamental se centra en conseguir aumentar la eficiencia termoeléctrica de polimeros
conductores mediante la formacion de films nanoestructurados en multicapas compuestas por
polimeros de diferente naturaleza.

METODOLOGIA

La metodologia a utilizar implicara:

1. Manejo de técnicas espectroscopicas como andlisis de espectros ultravioleta-visible-
infrarrojo cercano y Raman.

2. Manejo de técnicas electroquimicas.

3. Manejo de técnicas de caracterizacion de transporte eléctrico como conductividad eléctrica,
efecto Seebeck, medida de efecto hall.

4. Andlisis térmico mediante calorimetria diferencial de barrido modulada y termogravimetria

5. Analisis morfologico mediante microscopia electronica de barrido y transmision.
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TEMA TRABAIJO FIN DE GRADO
GRADO EN QUIMICA

TUTOR DEL PROYECTO: Inmaculada Garcia Cuesta

TUTOR ACADEMICO: Inmaculada Garcia Cuesta

TITULO PROVISIONAL

Modelizacion de grafenos dopados: Estudio tedrico de las propiedades magnéticas de
circumcoroneno y derivados.

OBIJETIVOS

Estudio de las propiedades magnéticas de circumcoroneno y de sus derivados dopados, con el fin de
analizar el efecto de los heteroatomos en la deslocalizacion electronica del sistema policiclico
aromatico. Para ello, se determinaran susceptibilidades magnéticas, lo que permitira estudiar los
cambios globales de diatropicidad que se producen, y apantallamientos nucleares magnéticos de
todos los atomos, lo que proporcionara informacion especifica de los cambios locales en las distintas
regiones de los sistemas moleculares.

METODOLOGIA

El estudio se realizara haciendo uso de métodos mecanocudnticos fundamentalmente DFT, para la
determinacion de estructuras y Coupled Hartree-Fock para el estudio de propiedades magnéticas
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TEMA TRABAIJO FIN DE GRADO
GRADO EN QUIMICA

TUTOR DEL PROYECTO: lolanda Porcar Boix

TUTOR ACADEMICO: lolanda Porcar Boix

TITULO PROVISIONAL

Los laboratorios de Quimica Fisica en los grados de Quimica en Espafia.

OBIJETIVOS

Hacer un estudio comparativo de cdmo se imparten los laboratorios de quimica fisica en
los diferentes grados de quimica de Espafia.

METODOLOGIA

Metodologia:

a) Definir con precisién los objetivos del trabajo.

b) Realizar una busqueda de informacion.

c) Analizar la informacién obtenida.

d) Hacer una sintesis de esta informacion.

e) Obtener conclusiones.

f) Elaboracién de la memoria y preparacion de una presentacion publica.
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TEMA TRABAIJO FIN DE GRADO
GRADO EN QUIMICA

TUTOR DEL PROYECTO: Juan Luis Pascual-Ahuir Giner

TUTOR ACADEMICO: Juan Luis Pascual-Ahuir Giner

TITULO PROVISIONAL

La Quimica Fisica en los grados de Quimica en Espana.

OBIJETIVOS

Hacer un estudio comparativo de como se imparte la quimica fisica en los diferentes
grados de quimica de Espana.

METODOLOGIA

Metodologia: a) Definir con precision los objetivos del trabajo. b) Realizar una busqueda de
informacion. b) Analizar la informacion obtenida. ¢) Hacer una sintesis de esta informacion.
d) Obtener conclusiones €) Elaboracién de la memoria y preparacién de una presentacién
publica.
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TUTOR DEL PROYECTO: Francisco F. Pérez Pla

TUTOR ACADEMICO:

TITULO PROVISIONAL

Estudio cinético de la hidrélisis de trisditiolenos de Mo(VI).

OBJETIVOS

(1) Determinacion de la ley cinética de la hidrdlisis utilizando la ticnica de “stopped-flow”.
(2) Estudio de la presencia de compuestos intermedios durante la reaccion.
(3) Analisis de las matrices de absorbancia mediante métodos de analisis multivariantes.

(4) Propuesta de un mecanismo para la reaccion.

TE T O OEO ST

(1) Estudio de la interaccién entre los complejos trisditioleno y los tioles aromaticos mediante la técnica de stopped-
flow.

(2) Estudio de la cinética del ciclo catalitico de autooxidacion mediante cromatografia HPLC-DAD de fase reversa.

(3) Anélisis de datos via prograamas desarrollados para Matlab/Octave.
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TEMA TRABAIJO FIN DE GRADO
GRADO EN QUIMICA

TUTOR DEL PROYECTO: Francisco F. Pérez Pla

TUTOR ACADEMICO:

TITULO PROVISIONAL

Estudio de la autooxidacion de tioles aromaticos catalizada por trisditiolenos de molibdeno(V1).

OBJETIVOS

(1) Determinacion de la ley cinética de la auto-oxidacion.
(2) Estudio de la presencia de compuestos intermedios durante la reaccion.
(3) Analisis de las matrices de absorbancia mediante métodos de analisis multivariantes.

(4) Propuesta de un mecanismo para la reaccion.

TE T O OEO ST

(1) Estudio de la interaccién entre los complejos trisditioleno y los tioles aromaticos mediante la técnica de stopped-
flow.

(2) Estudio de la cinética del ciclo catalitico de autooxidacion mediante cromatografia HPLC-DAD de fase reversa.

(3) Anélisis de datos via prograamas desarrollados para Matlab/Octave.
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TEMA TRABAIJO FIN DE GRADO
GRADO EN QUIMICA

TUTOR DEL PROYECTO: Rosa Garcia Lopera

TUTOR ACADEMICO: Rosa Garcia Lopera

TITULO PROVISIONAL

La Quimica General en los grados de Quimica en Espana.

OBIJETIVOS

Hacer un estudio comparativo de como se imparte la quimica general en los diferentes
grados de quimica de Espana.

METODOLOGIA

Metodologia: a) Definir con precision los objetivos del trabajo. b) Realizar una busqueda de
informacion. b) Analizar la informacion obtenida. ¢) Hacer una sintesis de esta informacion.
d) Obtener conclusiones €) Elaboracién de la memoria y preparacién de una presentacién
publica.
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TEMA TRABAIJO FIN DE GRADO
GRADO EN QUIMICA

TUTOR DEL PROYECTO: Rosendo Pou Amérigo

TUTOR ACADEMICO: Rosendo Pou Amérigo

TITULO PROVISIONAL

Elaboracion de una webquest como herramienta de aprendizaje activo para el Grado en Quimica.

OBIJETIVOS

Se pretende que el/la estudiante:
1) Descubra las caracteristicas y las posibilidades de una herramienta didactica denominada
webquest, un instrumento para el aprendizaje guiado que hace uso de recursos de internet.
2) Disefie y elabore una webquest original de tematica quimica para su empleo con estudiantes
de Grado.
3) Valide dicha herramienta mediante su aplicacion real con un grupo de estudiantes y analice
de forma critica sus fortalezas y debilidades.

METODOLOGIA

Para llevar a cabo la propuesta, el/la estudiante debera, en primer lugar, recopilar informacion sobre
una herramienta didactica que, a priori, desconoce, analizar ejemplos desarrollados por otros,
aprender cudles son las claves e idear, de manera creativa y original, un ejemplo propio de webquest
sobre aspectos quimicos estudiados durante la titulacion (los cuales tendrd que escoger ¢l o ella) y
dirigida a estudiantes de Grado, preferiblemente de cursos inferiores. Para ello, el/la estudiante
deberd integrar y establecer relaciones entre contenidos de materias diferentes, identificar problemas,
fendmenos o situaciones especialmente atractivos, localizar recursos de internet que puedan resultar
utiles, analizarlos con espiritu critico para proceder a su seleccion, aprender los rudimentos de
elaboracion de una pagina web en la que se muestre la tarea a realizar y se proporcione la
informacion esencial, y proceder a su edicion. En una ultima etapa, el/la alumno/a har4 una pequefia
evaluacion de la herramienta creada haciendo uso de diversos métodos de captacion de opinion,
tanto cuantitativos como cualitativos, de un grupo de estudiantes.
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TEMA TRABAIJO FIN DE GRADO
GRADO EN QUIMICA

TUTOR DEL PROYECTO: Inmaculada Garcia Cuesta

TUTOR ACADEMICO: Inmaculada Garcia Cuesta

TITULO PROVISIONAL

Caracterizacion estructural quimico-cuantica de cremalleras estéricas en fibras amiloides.

OBIJETIVOS

Caracterizar estructuras de distintos tipos de cremalleras estéricas en fibras amiloides. Estudio de
complementariedad, estabilidad y efecto sobre la naturaleza de las interacciones, haciendo uso de
métodos tedricos quimico cuanticos.

METODOLOGIA

El estudio se realizara haciendo uso de métodos DFT y MP2.
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TEMA TRABAIJO FIN DE GRADO
GRADO EN QUIMICA

TUTOR DEL PROYECTO: Francisco Vicente Pedrds y José Juan Garcia Jareno

TUTOR ACADEMICO:
José Juan Garcia Jareiio y Francisco Vicente Pedroés

TITULO PROVISIONAL

Caracterizacion Electroquimica de Depdsitos Sobre Electrodos (1)

OBIJETIVOS

1) Manejo de instrumentos de laboratorio de electroquimica

2) Iniciarse en la investigacion usando modelos eléctricos.

3) Aplicar conocimientos de Termodinamica y de Cinética a procesos electrodicos

4) Profundizar en conceptos de sistemas heterogéneos.

5) Correlacionar los fundamentos conceptuales con algunas aplicaciones tecnoldgicas
concretas.

METODOLOGIA

Busqueda de informacion bibliografica sobre el estado del arte.

El aprendizaje por descubrimiento. Aplicacion del método cientifico.
Realizacion de experimentos.

Tratamiento de datos.

Discusion de resultados.

Preparacion de memoria.

Sl e
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TEMA TRABAIJO FIN DE GRADO
GRADO EN QUIMICA

TUTOR DEL PROYECTO: Francisco Vicente Pedrds y José Juan Garcia Jareno

TUTOR ACADEMICO:
José Juan Garcia Jareiio y Francisco Vicente Pedroés

TITULO PROVISIONAL

Caracterizacion Electroquimica de Depdsitos Sobre Electrodos (2)

OBIJETIVOS

1) Manejo de instrumentos de laboratorio de electroquimica

2) Iniciarse en la investigacion usando modelos eléctricos.

3) Aplicar conocimientos de Termodinamica y de Cinética a procesos electrodicos

4) Profundizar en conceptos de sistemas heterogéneos.

5) Correlacionar los fundamentos conceptuales con algunas aplicaciones tecnoldgicas
concretas.

METODOLOGIA

Busqueda de informacion bibliografica sobre el estado del arte.

El aprendizaje por descubrimiento. Aplicacion del método cientifico.
Realizacion de experimentos.

Tratamiento de datos.

Discusion de resultados.

Preparacion de memoria.

Sl e
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TEMA TRABAIJO FIN DE GRADO
GRADO EN QUIMICA

TUTOR DEL PROYECTO: Francisco Vicente Pedrds y José Juan Garcia Jareno

TUTOR ACADEMICO:
José Juan Garcia Jareiio y Francisco Vicente Pedroés

TITULO PROVISIONAL

Caracterizacion Electroquimica de Depositos Sobre Electrodos (3)

OBIJETIVOS

1) Manejo de instrumentos de laboratorio de electroquimica

2) Iniciarse en la investigacion usando modelos eléctricos.

3) Aplicar conocimientos de Termodinamica y de Cinética a procesos electrodicos

4) Profundizar en conceptos de sistemas heterogéneos.

5) Correlacionar los fundamentos conceptuales con algunas aplicaciones tecnoldgicas
concretas.

METODOLOGIA

Busqueda de informacion bibliografica sobre el estado del arte.

El aprendizaje por descubrimiento. Aplicacion del método cientifico.
Realizacion de experimentos.

Tratamiento de datos.

Discusion de resultados.

Preparacion de memoria.

Sl e
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TEMA TRABAIJO FIN DE GRADO
GRADO EN QUIMICA

TUTOR DEL PROYECTO: Francisco Vicente Pedrds y José Juan Garcia Jareno

TUTOR ACADEMICO:
José Juan Garcia Jareiio y Francisco Vicente Pedroés

TITULO PROVISIONAL

Caracterizacion Electroquimica de Depositos Sobre Electrodos (4)

OBIJETIVOS

1) Manejo de instrumentos de laboratorio de electroquimica

2) Iniciarse en la investigacion usando modelos eléctricos.

3) Aplicar conocimientos de Termodinamica y de Cinética a procesos electrodicos

4) Profundizar en conceptos de sistemas heterogéneos.

5) Correlacionar los fundamentos conceptuales con algunas aplicaciones tecnoldgicas
concretas.

METODOLOGIA

Busqueda de informacion bibliografica sobre el estado del arte.

El aprendizaje por descubrimiento. Aplicacion del método cientifico.
Realizacion de experimentos.

Tratamiento de datos.

Discusion de resultados.

Preparacion de memoria.

Sl e
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