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NUMERO TEMA TUTOR(S) ACADEMIC(S) TUTOR D:SLCIE)EBALL | ruror externO Prorroga
1 Sintesis y caracterizacién de NPs de Ag soportadas sobre particulas de polidopamina/magnetita. Aplicaciones cataliticas: Estudio de |Francisco F. Perez Play M. Angeles
la rutas directa y de condensacion de Haber para la reduccion de nitroarenos. Ubeda Picot
2 |Modelado de la actividad biologica mediante la topologia molecular: aplicacion a la prediccion de toxicidad Jesus Vicente de Julian Ortiz
3 |Mecanismo de activacion del receptor de linfocitos T Jesus Vicente de Julian Ortiz
4 |Bases moleculares del lupus eritematoso: Estructura del complejo TROVE2 Jesus Vicente de Julian Ortiz
5 Correlacidn entre propiedades estructurales y electroquimicas del Azul de Prusia Luis E. Ochando Gémez Francisco Vicente Pedrds
6 |Validacion de funcionales DFT para el calculo de espectros electrénicos. Aplicacién a modelos sencillos Alfredo Sanchez de Merds
7 Estudio de propiedades magnéticas en sistemas aromaticos ciclicos. Inmaculada Garcia Cuesta
8 i 3 i i i i RICCARDO
APLICACION DE MODELOS QSAR BASADOS EN LA TOPOLOGIA MOLECULAR PARA EL ESTUDIO DE PROPIEDADES QUIMICO-FISICAS  [JORGE GALVEZ ALVAREZ ZANNI
R ] ] ] MARIA GALVEZ-|
DISENO IN SILICO DE NUEVAS MOLECULAS BIOLOGICAMENTE ACTIVAS POR TOPOLOGIA MOLECULAR RAMON GARCIA-DOMENECH LLOMPART
José Juan Garcia Jarefio y Jerénimo
10 - . . ) . X
Electrodepdsito de metales en disoluciones de sulfato de cobre y sulfato de cobalto. Agrisuelas Vallés
1 José Juan Garcia Jarefio y Jerénimo X
Efecto del pH en la respuesta electrocrémica de films de azul de Prusia en disoluciones de KCI. Agrisuelas Vallés
1 José Juan Garcia Jarefio y Jeronimo X
Estudio electrocromico de peliculas delgadas de PEDOT generadas en medio acuoso. Agrisuelas Vallés
13 José Juan Garcia Jarefio y Jerénimo
Estudio electrocrémico de peliculas delgadas de poli-anilina. Agrisuelas Vallés
14 José Juan Garcia Jarefio y Jeronimo
Estudio electrocromico de peliculas delgadas de poli-(azul de metileno). Agrisuelas Vallés
15 José Juan Garcia Jarefio y Jerénimo
Estudio electrocrémico de peliculas delgadas de poli-tiofeno. Agrisuelas Vallés
16 Ignacio Nilo Tufién Garcia de Vicufia
Estudio tedrico del mecanismo de reaccion de la enzima asparaginasa humana tipo 3. / José Javier Ruiz Pernia
17 Ignacio Nilo Tufién Garcia de Vicufia
Estudio tedrico del mecanismo de reaccién de la enzima tirosina fosfatasa. / José Javier Ruiz Pernia
18 Ignacio Nilo Tufién Garcia de Vicufia
Estudio tedrico del mecanismo de reaccidn de la enzima Mpro del SARS-CoV-2 / José Javier Ruiz Pernia
19 |[Sintesis de nanoparticulas de plata por reduccion con aplicacion a la desinfeccion de ceramicas Rosa M. Garcia Lopera
20 |POLIURETANOS TERMOPLASTICOS: DETERMINACION DE PROPIEDADES TERMICAS Y MECANICAS CLARA MARIA GOMEZ CLARI
21 [SINTESIS IN-SITU DE POLIMEROS CONDUCTORES : OPTIMIZACION DE LA CONDUCTIVIDAD ELECTRICA CLARA MARIA GOMEZ CLARI
22 ) o s . . P IR -
El uso de las tecnologias en el proceso de ensefianza-aprendizaje de la Quimica: nuevas posibilidades en el dmbito de la ludificacién.|Rosendo Pou Amérigo
23 Rafael Mufioz-Espi i Maria Gonzalez-|
Monomers quirals metal-locomplexants per a la funcionalitzacié de nanoparticules mitjangant polimeritzacié radicalaria Bejar (Q. Organica)
2 Rafael Mufioz-Espi i Francisco F.
Nanoparticules polimériques funcionalitzades amb bases de Schiff per a aplicacions catalitiques Pérez-Pla
25 Rafael Mufioz-Espi i Francisco F.
Catalitzadors oxidics preparats en miniemulsions sota condicions hidrotermals Pérez-Pla
2% Rafael Mufioz-Espi i Amparo Chafer
Dioxid de carboni supercritic com a dissolvent sostenible en la preparacié de particules a partir de sistemes emulsionats Ortega (Enginyeria Quimica)
27 Rafael Mufioz-Espi i Clara M. Gdmez
Desenvolupament de recobriments polimeérics per a I'emmagatzematge d'energia térmica Clari
28 Rafael Mufioz-Espi i Clara M. Gémez
Téextils per a I'emmagatzematge i la conversio d'energia Clari
29 Rafael Mufioz-Espi i Francisco F.
Efecte ouzo com a estratégia sintética per a la preparacié de nanoparticules catalitiques Pérez-Pla
30 |Espectroscopia de RMN en fluidos de interés biomédico M.Carmen Martinez Bisbal
31 Javier Segarra-Marti y Mercedes
Caracterizacion espectroscépica de la melanina a través de modelos moleculares Rubio Daniel Roca-Sanjuan
2 Javier Segarra-Marti y Mercedes
Estudio tedrico de lesiones fotoinducidas en el ADN a través de la cicloadicidn de timinas Rubio Daniel Roca-Sanjuan
33  |Estudio tedrico de la catalisis por agua de la reaccion de NH3 con el cation MO+ Lourdes Gracia Edo
34  |Estudios fluidos de interés biomédico mediante Espectroscopia de RMN M.Carmen Martinez Bisbal
35 Inmaculada Garcia Cuesta y Alfredo

Caracterizacion y propiedades magnéticas del complejo de inclusion C70@ [3]CPP4A

Sanchez de Meras
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VNIVERSITAT (}*

D VALENCIA Facultat de (Juimica

TEMA TREBALL FI DE GRAU
GRAU EN QUIMICA

TUTORIA ACADEMIC/A: Rosendo Pou Amérigo

TUTOR/A del TREBALL (si escau)*:
TUTOR/A EXTERN/A (si escau):

TiTOL

El uso de las tecnologias en el proceso de ensefanza-aprendizaje de la Quimica: nuevas
posibilidades en el ambito de la ludificacién.

OBJECTIUS

En este trabajo se pretende llevar a cabo una revision bibliografica exhaustiva de la
presencia y del impacto que los avances tecnologicos estan teniendo en la docencia de la
Quimica y en la obtencion de aprendizajes mas significativos por parte del estudiantado.
Dicho analisis se focalizara, de un modo particular, en el terreno de la ludificacién,
mostrando las ventajas y los inconvenientes de las herramientas y estrategias mas
empleadas en la actualidad.

METODOLOGIA

La parte nuclear del trabajo sera una revision bibliografica lo mas completa posible, para la
cual se emplearan las metodologias habituales en cualquier trabajo cientifico, haciendo uso
de las herramientas disponibles en la Universidad (motores de blsqueda, bases de datos,
publicaciones nacionales e internacionales, etc...), asi como aquéllas a las que se pueda
tener acceso a través de internet. En el caso de que la pandemia lo permita, se plantearia
una parte final en la que se trataria de crear un ejemplo de actividad de ludificacion vinculada
a algunos de los contenidos de Quimica que se trabajan en Bachillerato (o en un curso de
Quimica General de primero de un grado universitario de ciencias). La ludificacién, o
gamificacion, consiste en el uso de técnicas, elementos y dindmicas propias de los juegos y
el ocio en educacion con el fin de potenciar la motivacion y activar el aprend;z@@ Dicha
propuesta se probaria con alumnado real, si la situacion sanitaria lo permme 2, para /iﬂf,
comprobar sus posibilidades reales y su utllldad SN
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VNIVERSITAT [ * ] |
® VALENCIA Q ! | Facultat de (Juimica

TEMA TREBALL FI DE GRAU
GRAU EN QUIMICA

TUTORIA ACADEMICI/A: CLARA MARIA GOMEZ CLARI

TUTORIA del TREBALL (si escau); WAPAEL ABARGUES LOPEZ

TUTOR/A EXTERNIA (si escau):

TiTOL

SINTESIS IN-SITU DE POLIMEROS CONDUCTORES : OPTIMIZACION DE LA
CONDUCTIVIDAD ELECTRICA

OBJECTIUS

El objetivo del trabajo es obtener peliculas con una matriz de poliuretano en la que se encuentren dispersas diferentes nanoparticulas
metalicas y que presenten alta conductividad eléctrica para ser utilizados en aplicaciones termoeléctricas y de conservacion de
energia.

El proyecto consta de varios objetivos parciales:

1. Formacion de peliculas flexibles de un polimero conductor en una matriz termo plastica atenidas en presencia de sales metélicas
oxidantes.

2. Estudio de la relacién molar oxidante:oligbmero.

3. Estudio de la curva de percolacion.

4, Caracterizacién de las propiedades conductoras y opticas de las peliculas obtenidas.

METODOLOGIA

Es un proyecto experimental.

El/la alumno/a realizara diferentes disoluciones, variando la relacién molar de los diferentes
componentes: monémero, sales oxidantes y polimero. Obtendréa peliculas por el método de
spin coating a partir de las disoluciones. Tendré que optimizar el método para obtener
peliculas en las que las nanoparticulas se encuentren bien dispersas. Una vez obtenidas las
peliculas tendréa que determinar la conductividad eléctrica, el efecto Seebeck y su
morfologia.
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VNIVERSITAT [ % |
B VALENCIA ( 7 | Facultat ¢ Quimica

TEMA TREBALL FI DE GRAU
GRAU EN QUIMICA

TUTOR/IA ACADEMIC/A: CLARA MARIA GOMEZ CLARI

TUTOR/A del TREBALL (si escau)*:
TUTOR/A EXTERN/A (si escau):

TiTOL

POLIURETANOS TERMOPLASTICOS: DETERMINACION DE PROPIEDADES TERMICAS
Y MECANICAS

OBJECTIUS

El objetivo del presente proyecto es sintetizar sin disolvente poliuretanos basados en
diferentes grados de policarbonatodiol y caracterizar sus propiedades mecénicas y térmicas
con la finalidad de obtener materiales con mayor resistencia térmica y mecénica.

METODOLOGIA

El proyecto es experimental.

El alumno realizara la sintesis de los diferentes poliuretanos, obtendra placas para su
caracterizacion. Realizara la caracterizacion térmica por calorimetria diferencial de barrido y
andlisis termogravimetrico y la caracterizacion mecénica de las propiedades de resistencia a

la traccion y a la abrasion.

*només en el cas de qué algun dels tutors no complisca els requisits per a ser tutor academic’, =~
- (5egell del Departament)
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VNIVERSITAT [ G*

B VALENCIA Facultat de (Quimica

TEMA TREBALL FI DE GRAU
GRAU EN QUIMICA

TUTORIA ACADEMIC/A: ROSA M. GARCIA LOPERA

TUTOR/A del TREBALL (si escau)*:

TUTOR/A EXTERNIA (si escau); oo ioi0 CONEJOS VIDAL

TITOL

Sintesis de nanoparticulas de plata por reduccion con aplicacion a la desinfeccion de
ceramicas

OBJECTIUS

1. Sintetizar nanoparticulas de plata

2. Estudiar su aplicacion y eficacia en la desinfeccion de ceramicas.
3. Iniciar al estudiante en un trabajo de investigacion.

4. Iniciar al estudiante en un trabajo de laboratorio de empresa

METODOLOGIA

A partir de nitrato de plata y por reduccion con borohidruro de sodio y un estabilizante se
conseguiran sintetizar nanoparticulas de plata de diferentes tamanos.

Dichas nanoparticulas, su tamario y eficacia se caracterizaran mediante Espectroscopia
UV-Visible y Dispersion de luz (LDS).

Para comprobar su eficacia en la desinfeccion de ceramicas, estas nanoparticulas se
recubren por silanos, para conseguir su porosidad. Este recubrimiento, ademas, también
permite estabilizar la coccion del material ceramico.

s o
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VNIVERSITAT [ % ] |
® VALENCIA Q ¢ J Facultat de (Juimica

TEMA TREBALL FI DE GRAU
GRAU EN QUIMICA

TUTORIA ACADEMIC/A: Ignacio Nilo Tufién Garcia de Vicufa / José Javier Ruiz Pernia

TUTOR/A del TREBALL (si escau)*:
TUTOR/A EXTERN/A (si escau):

TITOL

Estudio tedrico del mecanismo de reaccion de la enzima Mpro del SARS-CoV-2

OBJECTIUS

Construcciéon de un modelo representativo del centro activo de la enzima en estudio.
Optimizacion del modelo reducido de una conformacion o estructura de rayos X de la
enzima.

Estudio del mecanismo de reaccion de la enzima estableciendo las diferentes etapas y las
barreras de energia potencial. Determinacion de las barreras de energia libre.
Comparacion de las propiedades cinéticas del modelo construido con los datos
experimentales disponibles.

METODOLOGIA

Se utilizaran métodos de céalculo de Quimica Cuantica.

Fundamentalmente programa gaussian. Ademas se usaran programas de visualizacion de
estructuras, tal como:molden y gaussview.

Localizacion de los posibles estados de transicion del proceso catalitico.

Determinacion de la constante de velocidad para cada uno de las etapas de la reaccion
analizadas.

C~

Y ’Z/, N =5 g‘y / Q{—z"
* només en el cas de qué algun dels tutors no complisca els requisits per a ser tutor academic l<‘<) “'_--'5-‘5?—“—1/ @T%f
(segell de gﬁ@ﬁlﬁﬂéﬁ}}f
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® VALENCIA @ ¢ J Facultat de (Juimica

TEMA TREBALL FI DE GRAU
GRAU EN QUIMICA

TUTORIA ACADEMIC/A: José Javier Ruiz Pernia / Ignacio Nilo Tufién Garcia de Vicufia

TUTOR/A del TREBALL (si escau)*:
TUTOR/A EXTERNJA (si escau):

TITOL

Estudio teérico del mecanismo de reaccion de la enzima tirosina fosfatasa.

OBJECTIUS

Construccion de un modelo representativo del centro activo de la enzima en estudio.
Optimizacién del modelo reducido de una conformacion o estructura de rayos X de la

enzima.
Estudio del mecanismo de reaccion de la enzima estableciendo las diferentes etapas y las

barreras de energia potencial. Determinacion de las barreras de energia libre.
Comparacion de las propiedades cinéticas del modelo construido con los datos
experimentales disponibles.

METODOLOGIA

Se utilizaran métodos de calculo de Quimica Cuantica.

Fundamentalmente programa gaussian. Ademas se usaran programas de visualizacion de
“estructuras, tal como:molden y gaussview.

Localizacion de los posibles estados de transicion del proceso catalitico.

Determinacién de la constante de velocidad para cada uno de las etapas de la reaccion
analizadas.

* només en el cas de qué algun dels tutors no complisca els requisits per a ser tutor academic
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VNIVERSITAT[ *] |
D VALENCIA @? Facultat de (Juimica

TEMA TREBALL FI DE GRAU
GRAU EN QUIMICA

TUTORIA ACADEMIC/A: Ignacio Nilo Tufidn Garcia de Vicufia / José Javier Ruiz Pernia

TUTOR/A del TREBALL (si escau)*:
TUTOR/A EXTERN/A (si escau):

TITOL

Estudio tedrico del mecanismo de reaccion de la enzima asparaginasa humana tipo 3.

OBJECTIUS

Construccion de un modelo representativo del centro activo de la enzima en estudio.
Optimizacion del modelo reducido de una conformacién o estructura de rayos X de la
enzima.

Estudio del mecanismo de reaccion de la enzima estableciendo las diferentes etapas y las
'barreras de energia potencial. Determinacion de las barreras de energia libre.
Comparacion de las propiedades cinéticas del modelo construido con los datos
‘experimentales disponibles. '

METODOLOGIA

Se utilizaran métodos de calculo de Quimica Cuantica.

Fundamentalmente programa gaussian. Ademas se usaran programas de visualizacion de
estructuras, tal como:molden y gaussview.

Localizacion de los posibles estados de transicion del proceso catalitico.

Determinacion de la constante de velocidad para cada uno de las etapas de la reaccion
analizadas.

* només en el cas de qué algun dels tutors no complisca els requisits per a ser tutor académic

Q{/

segEIl dgl{sljeiﬂéﬁa\lﬁgnf)/

! /TAT D r

S



Annex |
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D VALENCIA @2 Facultat de (Juimica

TEMA TREBALL FI DE GRAU
GRAU EN QUIMICA

José Juan Garcia Jarefo y Jerénimo Agrisuelas Vallés

TUTOR/A ACADEMIC/A:

TUTOR/A del TREBALL (si escau)*:
TUTOR/A EXTERN/A (si escau):

TiTOL

Estudio electrocromico de peliculas delgadas de poli-tiofeno.

OBJECTIUS

Preparacion de electrodos para el electrodeposito.
Polimerizar politiofeno sobre electrodos de ITO.
'Correlacionar la informacion electroquimica y cambios de color superficiales.

METODOLOGIA

1. Estudio bibliografico

2. Introduccién a las técnicas electroguimicas.

3. Preparacion de electrodos.

4. Disefio de experiencias electroquimicas registradas en video digital.
5. Analisis de resultados obtenidos y discusion.

6. Redaccion de la memoria de TFG.

* només en el cas de qué algun dels tutors no complisca els requisits per a ser tutor académic
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VNIVERSITAT [ > *] |
[ VALENCIA @2 Facultat de (Juimica

TEMA TREBALL FI DE GRAU
GRAU EN QUIMICA

José Juan Garcia Jarefio y Jerénimo Agrisuelas Vallés

TUTOR/A ACADEMICIA:

TUTOR/A del TREBALL (si escau)™:
TUTOR/A EXTERN/A (si escau):

TITOL

Estudio electrocromico de peliculas delgadas de poli-(azul de metileno).

OBJECTIUS

Preparacion de electrodos para el electrodepésito.
'Polimerizar poli(azul de metileno) sobre electrodos de ITO.
Correlacionar la informacion electroquimica y cambios de color superficiales.

METODOLOGIA

1. Estudio bibliogréafico

2. Introduccion a las técnicas electroquimicas.

3. Preparacion de electrodos.

4. Disefio de experiencias electroquimicas registradas en video digital.
5. Analisis de resultados obtenidos y discusion.

6. Redaccion de la memoria de TFG.

* només en el cas de qué algun dels tutors no complisca els requisits per a ser tutor académic




Annex |

VNIVERSITAT (A %
D VALENCIA [Q ! ] Facultat de (Juimica

TEMA TREBALL FI DE GRAU
GRAU EN QUIMICA

TUTORIA ACADEMIC/A: José Juan Garcia Jarefio y Jerénimo Agrisuelas Vallés

TUTOR/A del TREBALL (si escau)*:
TUTOR/A EXTERN/A (si escau):

TiTOL

Estudio electrocrémico de peliculas delgadas de poli-anilina.

OBJECTIUS

Preparacion de electrodos para el electrodepdsito.
Polimerizar polianilina sobre electrodos de ITO.
'Correlacionar la informacién electroquimica y cambios de color superficiales.

METODOLOGIA

1. Estudio bibliogréfico

2. Introduccién a las técnicas electroquimicas.

3. Preparacion de electrodos.

4. Disefio de experiencias electroquimicas registradas en video digital.
5. Analisis de resultados obtenidos y discusion.

6. Redaccién de la memoria de TFG.

* només en el cas de qué algun dels tutors no complisca els requisits per a ser tutor académic
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VNIVERSITAT [ > *] |
® VALENCIA Qz Facultat de (Juimica

TEMA TRABAJO FIN DE GRADO
GRADO EN QUIMICA

José Juan Garcia Jarefio y Jerénimo Agrisuelas Vallés

TUTOR/A ACADEMICOIA:

TUTOR/A del TRABAJO (si procede)*:
TUTOR/A EXTERNOJA (si procede):

TITULO

Estudio electrocrémico de peliculas delgadas de PEDOT generadas en medio acuoso.

OBJETIVOS

Preparacion de electrodos para el electrodeposito.
Polimerizar PEDOT en medio acuoso sobre electrodos de ITO.
Correlacionar la informacion electroquimica y cambios de color superficiales.

METODOLOGIA

1. Estudio bibliografico

2. Introduccidn a las técnicas electroquimicas.

3. Preparacion de electrodos.

4. Disefio de experiencias electroquimicas registradas en video digital.
5. Anélisis de resultados obtenidos y discusion.

6. Redaccion de la memoria de TFG.

i
* s0lo en el caso de que alguno de los tutorse no cumpla los requisitos para ser tutor académico e
(sello delDe
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VNIVERSITAT [ > *]
® VALENCIA Q? Facultat de (Juimica

TEMA TRABAJO FIN DE GRADO
GRADO EN QUIMICA

José Juan Garcia Jarefo y Jerénimo Agrisuelas Vallés

TUTORIA ACADEMICO/A:

TUTOR/A del TRABAJO (si procede)*:
TUTOR/A EXTERNOJA (si procede):

TITULO

Efecto del pH en la respuesta electrocrémica de films de azul de Prusia en disoluciones de
KCI.

OBJETIVOS

Estudiar la preparacién de films de azul de Prusia sobre electrodos.
Estudiar el efecto del pH en la respuesta electrocromica del material depositado.
Correlacionar la informacion electroquimica y cambios de color superficiales.

METODOLOGIA

1. Estudio bibliografico

2. Introduccion a las técnicas electroquimicas.

3. Preparacion de electrodos.

4. Disefio de experiencias electrogquimicas registradas en video digital.
5. Analisis de resultados obtenidos y discusion.

6. Redaccion de la memoria de TFG.

* s6lo en el caso de que alguno de los tutorse no cumpla los requisitos para ser tutor académico
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VNIVERSITAT (> *] |
® VALENCIA @3 Facultat de (Juimica

TEMA TRABAJO FIN DE GRADO
GRADO EN QUIMICA

TUTORIA ACADEMICO/A: José Juan Garcia Jarefio y Jeronimo Agrisuelas Valles

TUTOR/A del TRABAJO (si procede)™:
TUTOR/A EXTERNO/A (si procede):

TiTULO

Electrodepoésito de metales en disoluciones de sulfato de cobre y sulfato de cobalto.

OBJETIVOS

Preparacién de electrodos para el electrodepdsito.
Depositar cobre y cobalto sobre materiales composite.
Correlacionar la informacion electroquimica y cambios de color superficiales.

METODOLOGIA

1. Estudio bibliografico

2. Introduccién a las técnicas electroquimicas.

3. Preparacion de electrodos.

4, Disefio de experiencias electroquimicas registradas en video digital.
5. Anélisis de resultados obtenidos y discusion.

6. Redaccion de la memoria de TFG.

* s6lo en el caso de que alguno de los tutorse no cumpla los requisitos para ser tutor académico
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B VALENCIA @’ ! | Facultat de (Quimica

TEMA TREBALL FI DE GRAU
GRAU EN QUIMICA

TUTORIA ACADEMIC/A: RAMON GARCIA-DOMENEGH

TUTOR/A del TREBALL (si escau)*:

TUTORIA EXTERNIA (si escau): W/ iiA GALVEZ-LLOMPART

TiTOL

DISENO IN SILICO DE NUEVAS MOLECULAS BIOLOGICAMENTE ACTIVAS POR
TOPOLOGIA MOLECULAR

OBJECTIUS

Formar al estudiante en los conceptos basicos y herramientas informaticas principales para
el disefio molecular de nuevos compuestos potencialmente activos como farmacos,
pesticidas, nuevos materiales, etc.

METODOLOGIA
Se pretende que el estudiante adquiera nociones basicas sobre los indices topoldgicos.

Sobre manejo de programas especificos (programa Dragon), asi como sobre las técnicas de
establecimiento de relaciones QSAR (Programa STATISTICA).

* només en el cas de qué algun dels tutors no complisca els requisits per a ser tutor académic
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VNIVERSITAT ( *] |
> VALENCIA Q ¢ J Facultat de (Juimica

TEMA TREBALL FI DE GRAU
GRAU EN QUIMICA

TUTOR/IA ACADEMIC/A: JORGE GALVEZ ALVAREZ

TUTOR/A del TREBALL (si escau)*:

TUTORIA EXTERNIA (si escau): 1/ CCARDO ZANNI

TiTOL

APLICACION DE MODELOS QSAR BASADOS EN LA TOPOLOGIA MOLECULAR PARA
EL ESTUDIO DE PROPIEDADES QUIMICO-FISICAS

OBJECTIUS

-Que el estudiante adquiera una base sélida en el conocimiento de los métodos QSAR
basados en la topologia molecular

-Que el estudiante se inicie en el manejo de programas basicos para el calculo de indices
topolégicos y de algunas propiedades qlimico-fisicas.

-Que se interpreten las posibles relaciones entre los descriptores topolégicos y dichas
propiedades quimico-fisicas.

METODOLOGIA

- Elaboracion de una introduccion elemental a la topologia molecular

- Calculo de los indices topoldgicos mas importantes (Randic, Kier y Hall, topologicos de
carga, etc.) usando el software Dragon.

- Establecimiento de correlaciones entre los indices y distintas propiedades quimico-fisicas
bien a partir de la literatura, bien calculadas con software especifico.

*només en el cas de qué algun dels tutors no complisca els requisits per a ser tutor académic
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TUTORIA ACADEMIC/A: Inmaculada Garcia Cuesta

TUTOR/A del TREBALL (si escau)*:
TUTOR/IA EXTERNI/A (si escau):

TiTOL

Estudio de propiedades magnéticas en sistemas aromaticos ciclicos.

OBJECTIUS

[Estudiar, mediante métodos tetricos, la respuesta local a un campo magnético externo
perpendicular al plano molecular de sistemas aromaticos ciclicos, a través de propiedades
magnéticas y de mapas de densidad de corriente.

METODOLOGIA

El estudio se realizara haciendo uso de métodos mecanocuanticos fundamentalmente, DFT
ylo CCSDT para la determinacion de estructuras y, CTOCD (Continua transformacion de la
‘densidad de corriente) a nivel Coupled Hartree-Fock (CHF) y GIAOS, para el estudio de
propiedades magnéticas y corrientes independiente del origen de gauge.

* només en el cas de qué algun dels tutors no complisca els requisits per a ser tutor académic
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TEMA TREBALL FI DE GRAU
GRAU EN QUIMICA

. Alfredo Sanchez de Meréas
TUTOR/A ACADEMIC/A:

TUTOR/A del TREBALL (si escau)*:
TUTOR/A EXTERNJA (si escau):

TiTOL

Validacion de funcionales DFT para el calculo de espectros electronicos. Aplicacion a
modelos sencillos

OBJECTIUS

Determinar la validez de distintas aproximaciones DFT para determinar espectros
electrénicos

METODOLOGIA

Se escogeran distintos fragmentos de complejos de inclusion para caracterizar su espectro a
nivel DFT con distintos funcionales de correlacion e intercambio y se compararan los
resultados obtenidos con célculos de referencia coupled cluster y valores experimentales
disponibles

* només en el cas de qué algun dels tutors no complisca els requisits per a ser tutor academic
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TEMA TREBALL FI DE GRAU
GRAU EN QUIMICA

. Luis E. Ochando Gomez
TUTOR/A ACADEMIC/A:

Francisco Vicente Pedrbs
TUTOR/A del TREBALL (si escau)*:

TUTOR/A EXTERNI/A (si escau):

TiTOL
Correlacion entre propiedades estructurales y electroquimicas del Azul de Prusia

OBJECTIUS

- Correlacionar la morfologia estructural con el procidimiento de sintesis de este
hexacianoferrato.

- Comparar las propiedades electrocrémicas de este material generado mediante la
aplicacion de electricidad con el generado por via quimica.

- Analizar los resultados en aras de la aplicacion tecnoldgica de este pigmento: sensores,
membranas, acumuladores de carga o electrolisis del agua.

METODOLOGIA

1) Se aplicaran etapas de potencial para generar films de Azul de Prusia de diferente
espesor. Se medira la carga transferida en funcion del tiempo, asi como la masa
depositada.

2) Se caracterizaran las muestras mediante técnicas Opticas y espectroscopicas de los
materiales.

3) Se observaran y analizaran las muestras por técnicas microscopicas

4) Se caracterizaran las muestras por técnicas basadas en RX

5) Se correlacionaran las propiedades estructurales con su comportamiento electroquimico,
atendiendo a los resultados experimentales y a la bibliografia sobre el tema.

* només en el cas de qué algun dels tutors no complisca els requisits per a ser tutor academic \
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TUTORIA ACADEMIC/A: Jesus Vicente de Julian Ortiz

TUTOR/A del TREBALL (si escau)*:
TUTOR/A EXTERN/A (si escau):

TiTOL

Bases moleculares del lupus eritematoso: Estructura del complejo TROVE2

OBJECTIUS

Aprendizaje de modelizacion molecular para el estudio de las interacciones en las que
interviene el complejo Ro52-TROVEZ.

METODOLOGIA

Consistira en técnicas de modelizacién molecular, tales como dinamica molecular, para
determinar la estructura tridimensional de los distintos dominios de la ribonucleoproteina del
sistema inmune TROVE2 y su interaccién con otras proteinas como Ro52/TRIM21, para
investigar su papel en el lupus eritematoso.

* només en el cas de qué algun dels tutors no complisca els requisits per a ser tutor académic
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TEMA TREBALL FI DE GRAU
GRAU EN QUIMICA

TUTORIA ACADEMICIA: Jesus Vicente de Julian Ortiz

TUTOR/A del TREBALL (si escau)*:
TUTOR/A EXTERN/A (si escau):

TiTOL

Mecanismo de activacion del receptor de linfocitos T

OBJECTIUS

Aprendizaje de modelizacién molecular para el estudio de las interacciones en las que
interviene el complejo Receptor de Linfocitos T.

METODOLOGIA

Consistira en técnicas de modelizacion molecular, tales como dinamica molecular, para
determinar la estructura tridimensional del complejo formado por el receptor de lifocitos T'y
de sus componentes, y del modo que interaccionan con las células presentadoras de

antigeno. Cabe la posibilidad de disefiar y realizar experimentos de laboratorio para verificar
las hipétesis que se planteen.

* només en el cas de qué algun dels tutors no complisca els requisits per a ser tutor académic
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TUTORIA ACADEMICIA: Jesus Vicente de Julian Ortiz

TUTOR/A del TREBALL (si escau)*:
TUTOR/A EXTERNIA (si escau):

TiITOL

Modelado de la actividad biol6gica mediante la topologia molecular: aplicacion a la
prediccién de toxicidad

OBJECTIUS

Aprendizaje de la elaboracién de modelos matematicos basados en descriptores
moleculares para la prediccion de toxicidad.

METODOLOGIA

En primer lugar se realizara una revision bibliografica para recopilar datos de toxicidad de un
grupo de compuestos determinado. A continuacion se calculara un conjunto de descriptores
topoldgicos que cuantifiquen diversos aspectos de la estructura molecular, pero gue sean
independientes de las conformaciones de las moléculas. Posteriormente, se buscaran
modelos matematicos, estadisticos o de aprendizaje automatico, para la prediccion de la
toxicidad para moléculas no incluidas en el grupo de entrenamiento del modelo, mediante
técnicas de validacion cruzada.

* nomeés en el cas de qué algun dels tutors no complisca els requisits per a ser tutor académic
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TUTORIA ACADEMIC/A: Francisco F. Perez Play M. Angeles Ubeda Picot

TUTOR/A del TREBALL (si escau)*:
TUTOR/A EXTERN/A (si escau):

TiTOL

Sintesis y caracterizacién de NPs de Ag soportadas sobre particulas de
polidopamina/magnetita. Aplicaciones cataliticas: Estudio de la rutas
directa y de condensacién de Haber para la reduccion de nitroarenos.

OBJECTIUS

- Sintesis del soporte de magnetita.
- Recubrimiento de la magnetita con polidopamina.
- Inmovilizacion de nanoparticulas de Ag sobre el soporte sintetizado.
- Caracterizacion de los materiales sintetizados.
- Estudio de la actividad catalitica en la reduccion de nitroarenos.

METODOLOGIA

A. SINTESIS DEL SOPORTE: Sintesis de magnetita y
recubrimiento con polidopamina .

B. SINTEISIS DEL CATALIZADOR: Inmovilizacion del
cationes Ag(l) y formacién de nanoparticulas del metal.

C. CARACTRIZACION DE LOS MATERIALES: Utilizacion
de las técnicas EDX, RX, SEM, TEM, FTIR, ATG,
isotermas de adsorcion de N2.

D. ESTUDIO DE LA ACTIVIDAD CATALITICA: estudlcg de

la actividad, rendimiento y selectividad. Estudio de‘la’
reciclabilidad mediante las técnicas: HPLC, 1H RMN

* només en el cas de qué algun dels tutors no complisca els requisits per a ser tutor academic k-‘:}
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TEMA TREBALL FI DE GRAU
GRAU EN QUIMICA

TUTOR/IA ACADEMIC/A: Rafael Mufioz-Espi i Marfa Gonzalez-Bejar (Q. Organica)

TUTOR/A del TREBALL (si escau)*:
TUTOR/A EXTERN/A (si escau):

TiTOL

Mondmers quirals metal-locomplexants per a la funcionalitzacié de nanoparticules mitjancant
polimeritzacio radicalaria

OBJECTIUS

- Seleccid de lligands quirals amb utilitat potencial en catalisi asimetrica que puguen ser
derivatitzats per fer-los reactius en polimeritzaci6 radicalaria

- Establiment de les rutes de sintesi dels lligands polimeritzables

- Optimitzaci6 dels parametres de sintesi i caracteritzacio dels compostos

- Sintesi de nanoparticules copolimériques que continguen els lligands preparats

- Avaluacio de les aplicacions més adequades per als sistemes preparats, tant
termodinamiques (complexaci6) com cinétiques (catalisi)

METODOLOGIA

El projecte comengara amb la preparacio de lligands que pugen incorporar-se covalentment a la superficie de
nanoparticules polimériques preparades mitjangant la técnica de la polimeritzacié en miniemulsio. Cal que els lligands
incorporen funcionalitats capaces de complexar ions metal-lics (p. ex. derivats del lligand BINAP). Es fara una seleccio dels
compostos que es consideren més interessants i més viables sintéticament. Després de l'establiment de les rutes
sintétiques dels lligands polimeritzables, es realitzara la caracteritzacio dels compostos obtinguts mitjangant les técniques
analitiques convencionals de la caracteritzacié estructural, incolent-hi la ressonancia magnética nuclear (NMR).

En la segona fase es prepararan nanoparticules polimériques a partir d'un monomer de base (p. ex. estirg) i els lligands
polimeritzables preparats en l'etapa anterior, S'optimitzaran els parametres de sintesii es realitzara la caracteritzacio
col-loidal dels sistemes mitiancant difusio de la llum dinamica (DLS) i la mesura del potencial zeta. S'estudiara la capacitat
de complexaci6 de metalls (p. ex. Pd, Au, Pt).

La morfologia dels materials finals s’avaluara mitjangant microscopia electronica d'escombratge (SEM) i de transmissid
(TEM). Per a la caracteritzacio térmica de les nanoparticules s'utilitzara analisi termogravimétrica (TGA) i, si escau, la
calorimetria diferencial d’escombratge (DSC).

Com a aplicacions dels materials preparats es preveu la complexacio de metalls pesants per a aplicacions sostenibles i la
catalisi. La cinética de les reaccions catalitiques estudiades se seguira per mitja de cromatografia fquid
"‘

a d'glta.eficacia
(HPLG) o de gasos (GC), segons convinga. &/\ﬂ%ﬁ U™
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* només en el cas de qué algun dels tutors no complisca els requisits per a ser tutor académic



Annex |

VNIVERSITAT [ * |
D VALENCIA Q ! J [Facultat de (Juimica

TEMA TREBALL FI DE GRAU
GRAU EN QUIMICA

TUTOR/IA ACADEMIC/A: Rafael Mufnoz-Espi i Francisco F. Pérez-Pla

TUTOR/A del TREBALL (si escau)*:
TUTOR/A EXTERNI/A (si escau):

TITOL

Nanoparticules polimériques funcionalitzades amb
bases de Schiff per a aplicacions catalitiques

OBJECTIUS

- Sintesi de bases de Schiff polimeritzables ("tipus salen") amb capacitat de complexaci¢ d'ions
metal-lics

- Optimitzacio dels parametres de sintesi de nanoparticules polimériques que continguen les bases
de Schiff preparades

- Complexaci6é de metalls en la superficie de les particules per a preparar catalitzadors heterogenis
- Caracteritzacio sistematica de les nanoparticules polimériques i hibrides preparades

- Aplicaci6 catalitica de les nanoparticules en reaccions organiques d'interés

METODOLOGIA

En primer lloc caldra optimitzar les rutes de sintesi de lligands polimeritzables derivats del salen, parcialment
establertes en un treball anterior. Es realitzara una caracteritzacio sistematica dels compostos obtinguts
mitjancant les técniques analitiques convencionals de la caracteritzacio estructural, incolent-hi la ressonancia
magnética nuclear (NMR).

Després de la formacio de les particules polimériques i de la complexacio d'ions metal-lics en la superficie, la
caracteritzacio col-loidal dels sistemes es realitzara mitjangant difusio de la llum dinamica (DLS) i la mesura del
potencial zeta. La morfologia dels materials s'avaluara mitjangant microscopia electronica d’escombratge (SEM) i
de transmissio (TEM). Per a la caracteritzacio térmica s'utilitzara I'analisi termogravimeétrica (TGA) |, si escau, la
calorimetria diferencial d’escombratge (DSC).

El focus principal del treball és I'aplicacié catalitica de les particules obtingudes. Com a metall principal s'utilizara
pal-ladi, perd no s'exclou I's d'altres metalls (Au, Ru, Pt) si es considera oporti. Després de la seleccié de les
reaccions organiques d'interés (p. ex. la reaccié de Suzuki-Miyaura), es realitzara un estudi de I'activitat catalitica
dels catalitzadors heterogenis preparats. La cinética de les reaccions catalitiques estudiadesé@éé@hin@( gr-mitja
de cromatografia liquida d'alta eficacia (HPLC) o de gasos (GC), segons convinga. PN Al Ay

* només en el cas de qué algun dels tutors no complisca els requisits per a ser tutor académic (LL, -
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GRAU EN QUIMICA

TUTOR/A ACADEMIC/A: Rafael Mufoz-Espi i Francisco F. Pérez-Pla

TUTOR/A del TREBALL (si escau)*:
TUTOR/IA EXTERN/A (si escau):

TiTOL

Catalitzadors oxidics preparats en miniemulsions sota condicions hidrotermals

OBJECTIUS

- Preparaci6 de catalitzadors de caracter oxidic amb metalls de transicié mitjangant la combinacio de la
técnica de la miniemulsié amb condicions de sintesi hidrotermal
- Avaluacié de la influéncia de condicions no estandard de pressio6 | temperatura en la sintesi dels

materials
- Cribatge per a escollir les reaccions catalitiques més adequades per als sistemes preparats
- Aplicacié catalitica de les nanoparticules preparades: estudi cinétic i avaluacio de I'eficiéncia catalitica

METODOLOGIA

Nanogotes d’'un liquid suspeses en un altre liquid immiscible poden confinar espais en els quals pot
ocorrer la cristal-litzacié6 de materials inorganics. Aquesta estratégia pot utilitzar-se per a preparar
nanoparticules oxidiques amb propietats catalitiques. En aquest treball, a més d'utilitzar aquesta
técnica, les nanoemulsions dels precursors seran sotmeses a condicions de pressio i temperatura
no estandards (condicions de sintesi hidrotérmica).

La caracteritzacio col-loidal dels sistemes es realitzara mitjancant les técniques analitiques
adequades incloent-hi difusié de la llum dinamica (DLS). La morfologia dels materials s’avaluara
mitjangant microscopia electronica d’escombratge (SEM) i de transmissio (TEM). S'utilitzaran les
técniques analitiques i espectroscdpiques escaients per a la determinacié de la composicio dels
materials.

La cinética de les reaccions catalitiques estudiades se seguira per mitja de cromatogrq‘f;réﬁ'it?ﬁ‘ld%}‘:x\
d’alta resolucié (HPLC) o de gasos (GC), segons convinga. A\ Wy, _4’/'/ N
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GRAU EN QUIMICA

TUTORIA ACADEMIC/A: Rafael Mufioz-Espf i Amparo Chéafer Ortega (Enginyeria Quimica)

TUTOR/A del TREBALL (si escau)*:
TUTOR/A EXTERNI/A (si escau):

TITOL

Dioxid de carboni supercritic com a dissolvent
sostenible en la preparaci6 de particules a partir de
sistemes emulsionats

OBJECTIUS

- Desenvolupament d'una estratégia de sintesi per a I's de CO2 supercritic com a
‘dissolvent en la preparacié de nanoparticules polimériques (o inorganiques, si escau)
mitjancant la técnica de la miniemulsio.
- Cribatge per a seleccionar els sistemes d'estudi més adequats i amb més potencial des
d'un punt de vista fonamental i aplicat
- Preparaci6 de les nanoparticules i optimitzacio dels parametres de sintesi

METODOLOGIA

El treball se centra en I'is de CO2 supercritic com a dissolvent per a sistemes que
involucren miniemulsions, un cas especial d'emulsions cinéticament estabilitzades.
Gotetes nanomeétriques d'una fase que conté un monomer organic o un precursor
inorganic es troben disperses en una fase continua immiscible, que en aquest cas
seria el CO2. L'equipament per a la realitzacié dels experiments amb fluids
supercritics es troba al Departament d'Enginyeria Quimica, a I'ETSE.

Una part important del treball és el cribatge i I'elecci6 dels sistemes més adequats per
I'is del CO2 com a dissolvent. A més, es preveu una tasca important d'optimitzacio
de parametres. Un repte important en el desenvolupament del treball és que el
dissolvent només es troba com a tal sota les condicions supercritiques del reactor.

Una vegada caracteritzats els materials, si el temps disponible ho peﬁﬁé}ifsfﬁéygluaran
les possibilitats d'aplicacio. A
x [5 53

. e
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GRAU EN QUIMICA

TUTORIA ACADEMIC/A: Rafael Mufioz-Espi i Clara M. Gémez Clari

TUTOR/A del TREBALL (si escau)*:
TUTOR/A EXTERNIA (si escau):

TiTOL

Desenvolupament de recobriments polimerics per a
l'emmagatzematge d'energia termica

OBJECTIUS

- Optimitzaci6 de la sintesi de nanocapsules polimériques per a l'encapsulacié de materials
de canvi de fase
- Caracteritzacio col-loidal i estructural de les capsules preparades
- Desenvolupament d'estratégies de preparacié de pellicules i recobriments polimérics a
partir de les capsules preparades
- Desenvolupament d'un dispositiu experimental que permeta avaluar I'eficiencia dels
materials finals.

METODOLOGIA

En aquest treball es prepararan capsules polimeriques mitjangant la técnica de la
miniemulsio. Aquestes capsules han d'incorporar els anomenats materials de canvi de fase
(PCM), que sén materials que emmagatzemen energia en forma de calor latent quan canvien
de fase per un augment de la temperatura. Aquesta energia és alliberada quan baixa de nou
la temperatura.

A partir de les capsules polimériques formades es formaran pel-licules que continguen els
PCM. La caracteritzacio dels sistemes es realitzara mitjangant les técniques escaients,
incloent-hi difusio de la llum dinamica (DLS), la microscopia electronica d’escombratge
(SEM) i de transmissi6é (TEM) i la calorimetria diferencial d’'escombratge (DSC), entre

d'altres. e
~<8 DE Qe
R ’\\\( E—) _7_7-.)[/// \.\

Es pretén desenvolupar un dispositiu que permeta estimar I'eficiencia del Ar;\g\b _gf 55
polimérics després de diferents cicles de canvi de temperatura. Q. sy
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TEMA TREBALL FI DE GRAU
GRAU EN QUIMICA

TUTOR/A ACADEMIC/A: Rafael Munoz-Espi i Clara M. Gomez Clari

TUTOR/A del TREBALL (si escau)™:
TUTOR/A EXTERN/A (si escau):

TiTOL

Textils per a I'emmagatzematge i la conversio d'energia

OBJECTIUS

OBJECTIU GENERAL: realitzacio d'un dispositiu hibrid sobre un suport téxtil que combine materials de canvi de fase
(PCM) amb materials termoeléctrics.

OBJECTIUS ESPECIFICS:

- Preparacié de capsules polimériques que continguen PCM i avaluacié de I'eficiéncia dels materials encapsulats.
- Deposicié de les capsules sintetitzades sobre téxtils mitjangant la técnica "capa a capa” (“layer by layer").

- Sintesi de teles termoslactriques mitjangant electrodeposicio, amb capacitat per a emmagatzemar energia térmica com a
resultat de la preséncia dels PCM.

METODOLOGIA

| En aquest treball es preparan sistemes hibrid basats en teles de feltre que combinen materials de canvi de fase
(PCM), els quals emmagatzemen energia térmica quan canvia la temperatura, amb materials termoeléctrics,
que poden produir energia eléctrica a partir d'un gradient de temperatura.

L'encapsulacié dels PCM es dura a terme mitjancant la técnica de la miniemulsio, basada en la formacié de
nanogotes d'una fase dispersa en una fase continua no miscible en la primera. A continuacid, les capsules es
dipositaran sobre la tela de feltre mitjangant la técnica "capa a capa” ("layer-by-layer"), la gual permet
augmentar el nombre de capes dipositades mitjangant interaccions electrostatiques intermoleculars. Finalment,
la sintesi de teles termoeléctriques es realitzara mitjangant electrodeposicié sobre un suport téxtil conductor.

La caracteritzacié col-loidal dels sistemes es realitzara mitjancant les técniques analitiques oportunes,
incloent-hi la dispersio dinamica de la llum (DLS). La morfologia i la segregacié dels materials finals s'avaluara
mitjancant microscopia electronica d'escombratge (SEM) i de transmissio (TEM). L'analisi de I'eficiencia
d'encapsulacio es realitzara mitjangant les técniques espectroscopiques o d'analisi elemental més oportunes.
L'eficiencia dels PCM s'avaluara per mitja de calorimetria diferencial d'escombratge (DSC). Finalment,
l'eficiéncia de les teles termoeléctriques s'avaluara a partir de mesures de conductivitat electrica i del coeficient

Seebeck. - F\_‘(‘ U£ .
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TUTORIA ACADEMIC/A: Javier Segarra-Marti y Mercedes Rubio
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TUTOR/A EXTERNI/A (si escau):

TiTOL

Caracterizaciéon espectroscopica de la melanina a través de modelos moleculares

OBJECTIUS

El proyecto prentende que el/la estudiante:

- Se inicie en el uso de métodos de célculo de la quimica cuantica para el estado excitado,
introducidos en el curso de quimica computacional, asi como con la interpretacion de sus resultados.
- Investigue la estructura nuclear y electronica, y los caminos de desactivacion tanto radiativa
(emisién) como no radiativa (conversién interna) en el estado excitado de sistemas modelo que
conforman la melanina.

- Se instruya en el anlisis, estructuracion y redaccién de los resultados de la investigacion.

METODOLOGIA

La melanina es el pigmento que protege nuestra piel contra la radiacion de tipo ultravioleta
proveniente del sol y que no es filtrada en la atmdsfera, y cuyo dafio se relaciona con el tipo de cancer
de piel mas frecuente llamado melanoma. A pesar de su importancia, la estructura de la melanina es
desconocida debido a su naturaleza polimérica y su amplia diversidad a la hora de agregarse a través
tanto de puentes de hidrégeno como por interacciones no covalentes, dificultando su caracterizacion.
Este proyecto pretende estudiar las moléculas mas pequefias con las cuales se forma dicho
polimero,5,6-dihidroxi-indol (DHI) y 5,6-dihidroxi-indol-2-4cido carboxilico (DHICA), caracterizando sus
propiedades electronicas y espectroscopicas, a modo de entender como contribuyen a las sefiales
espectroscopicas medidas experimentalmente en el polimero. Para ello se contemplan las siguientes
etapas:

1) Biisqueda bibliografica para identificar las sefiales espectroscopicas de la melanina.

2) Determinacién de las propiedades electrénicas y espectroscopicas del DHI y DHICA a tra_\gésli;deﬁl-

uso de la quimica cuéntica y sus métodos multiconfiguracionales para el estado excitado.ﬂ—(@/\}ﬁﬂiﬂ//,g;x‘

3) Analisis de los resultados obtenidos para las diferentes moléculas estudiadas y com@ﬁfaﬂiﬁé@ﬁﬁ?{g\{%\
resultados experimentales encontrados en la bibliografia. i & (5 d \T& A-NGoAY
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Estudio tedrico de lesiones fotoinducidas en el ADN a través de la cicloadicion de timinas

OBJECTIUS

El proyecto prentende que el/la estudiante:

- Se inicie en el uso de métodos de célculo de la quimica cuantica para el estado excitado,
introducidos en el curso de quimica computacional, asi como con la interpretacion de sus
resultados.

- Investigue la estructura nuclear y electronica, y los caminos de desactivacion del estado excitado
en reacciones que forman cicloadiciones [2+2] de Woodward-Hoffmann en dimeros de timina.

- Se instruya en el andlisis, estructuracion y redaccion de los resultados de la investigacion.

METODOLOGIA

Los cyclobutane pyrimidine dimers (CPDs, o dimeros pirimidinicos de ciclobutano) son un tipo de
cicloadicion iniciada tras la absorcién de luz que se da en las bases pirimidinicas del ADN
(citosina y timina) y que son consideradas como uno de los principales mecanismos de
generacién de lesiones en el ADN y por tanto uno de los primeros pasos para entender a nivel
molecular enfermedades como el cancer de piel. El proyecto pretende estudiar los mecanismos
de formacion de CPDs en dimeros de timina y su caracterizacion espectroscopica a través de los
siguientes pasos:

1) Buisqueda bibliografica para identificar las propiedades nucleares y electronicas de los CPDs
de timina caracterizados anteriormente tanto tedrica como experimentalmente.

2) Determinacion de las propiedades electronicas y espectroscopicas de CPDs a traves del uso
de la quimica cuéantica y sus métodos multiconfiguracionales para el estado excitado (CASPT2).
3) Andlisis de los resultados obtenidos y comparativa espectroscépica con los resultados & Qu,
expenmentales encontrados en la bibliografia, a modo de proveer de una descrlpp %t@sttlcéﬁc
de dicha reaccién fotoquimica. gy
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'Efecte ouzo com a estratégia sintética per a la preparacio de nanoparticules catalitiques

OBJECTIUS

- Elecci6 de sistemes adequats amb capacitat catalitica que puguen
ser preparats en forma de nanoparticules mitjangant 'anomenat
efecte ouzo (emulsificacidé espontania)

- Preparacio de les nanoparticules i optimitzacié dels parametres de

sintesi
- Avaluacio6 de la capacitat catalitica dels sistemes preparats

METODOLOGIA

L'efecte ouzo, anomenat aixi pel licor d'anis grec amb aquest nom, es produeix quan a una dissolucio
d'un compost en un dissolvent A s'afegeix un segon dissolvent B, miscible en A perd no-dissolvent
per al compost dissolt. Es produeix, doncs, una separacié de fases i una emulsificacié espontania,
per mitja de la qual el compost precipita en forma de nanogotes o nanoparticules. Aquesta estrategia
s'ha utilitzat per a la preparacié d'alguns tipus de nanoparticules.

En el treball es fara un cribatge i una eleccio de nanoparticules amb capacitat catalitica que puguen
preparar-se mitjangant aquest métode. La caracteritzacio col-loidal dels sistemes es realitzara
mitjancant les técniques analitiques oportunes, incloent-hi la dispersi6 dinamica de la llum (DLS). La
morfologia i la segregacié dels materials finals s'avaluara mitjangant microscopia electronica
d'escombratge (SEM) i de transmissio (TEM). S’utilitzaran les técniques analitiques i
espectroscopiques escaients per a la determinacié de la composicio dels materials.

La cinética de les reaccions catalitiques estudiades se seguira per mitja de cromatografia liquida.
d’alta resolucié (HPLC) o de gasos (GC), segons convinga. (( \\\’\ DE ’?U/
4 z/‘ _F\
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TiTOL

Espectroscopia de RMN en fluidos de interés biomédico

OBJECTIUS

Determinacién mediante espectroscopia de resonancia magnética nuclear (RMN) 1D y 2D
de las sustancias presentes en fluidos de interés biomédico
Comparacion de los resultados en un grupo control y en pacientes

METODOLOGIA

Sobre espectros 1D de proton con supresion de la sefial de agua se realizara la asignacion
de las sefiales presentes en funcién del desplazamiento quimico, la multiplicidad y el
acoplamiento J. Se consultara la bibliografia publicada sobre el tema y las bases de datos de
metabolémica. Por otra parte, se realizara la simulacion de espectros de RMN para
comparar las sefiales tedricas de las moléculas con las encontradas en las condiciones
fisiologicas en mezclas complejas, y los espectros de disoluciones de dichas sustancias.

Los espectros 2D homo y/o heteronucleares se interpretaran para complementar la
asignacion de aquellas resonancias solapadas en los espectros 1D y para asignar los
sistemas de spin de las moléculas con diferentes tipos de protones.

Una vez identificadas las principales resonancias se realizara una cuantificacion de los
espectros para realizar una comparacion de medias y estudio estadistico multlvarlante para
distinguir los pacientes del grupo control y determinar el potencial de esta estrate
herramienta de apoyo al diagnéstico.
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Estudio tedrico de la catalisis por agua de la reaccion de NH3 con el cation MO+

OBJECTIUS

Estudio tedrico de la reaccion de NH3 con MO+ siendo M un metal de transicion (V, Nb),
concretamente la insercion en fase gas de MO+ en el enlace N-H del amoniaco.

Estudio de la interaccion de una molécula de agua con un H del grupo amino o con el V de
la molécula VO(NH3)+.

Analisis del mecanismo de actuacion del agua, como dador y aceptor de protones,
caracterizando las estructuras de transicion ciclicas que intervienen.

METODOLOGIA

La reactividad quimica en fase gaseosa de los metales de transicion y sus 6xidos y, en
particular, la interaccion con el agua ha recibido considerable atencion debido a su
importancia en la catalisis de oxidacion.

Se utilizara el programa GAUSSIAN para optimizar todos los puntos estacionarios y para
realizar los analisis vibracionales correspondientes. Se realizaran calculos basados en la
teoria del funcional de la densidad (DFT) utilizando adecuados funcionales y conjuntos de
bases para describir los atomos.

El método de la coordenada de reaccion intrinseca se llevara a cabo para describir los
caminos de minima energia que conectan las estructuras de transicién con los minimos -
correspondientes. ‘&/‘\ DE O(J/ff
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Estudios fluidos de interés biomédico mediante Espectroscopia de RMN

OBJECTIUS

Determinacion mediante espectroscopia de resonancia magnética nuclear (RMN) 1D y 2D
' de las sustancias presentes en fluidos de interés biomédico
Comparacion de los resultados en un grupo control y en un grupo patologico

METODOLOGIA

Sobre espectros 1D de protdn con supresion de la sefial de agua se realizara la asignacion
de las sefales presentes en funcion del desplazamiento quimico, la multiplicidad y el
acoplamiento J. Se consultar la bibliografia publicada sobre el tema y las bases de datos de
metabolémica. Por otra parte, se realizara la simulacion de espectros de RMN para
comparar las sefales tedricas de las moléculas con las encontradas en las condiciones
fisiolégicas en mezclas complejas, y los espectros de disoluciones de dichas sustancias.

Los espectros 2D homo y/o heteronucleares se interpretaran para complementar la
asignacion de aquellas resonancias solapadas en los espectros 1D y para asignar los
sistemas de spin de las moléculas con diferentes tipos de protones.

Una vez identificadas las principales resonancias se realizara una cuantificacion de los ...
espectros para realizar una comparacion de medias y estudio estadistico multlva; lgtte ;Hafa///

S
distinguir los pacientes del grupo control y determinar el potencial de esta estr?l 2’7(27
herramienta de apoyo al diagnostico. B 1
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TiTOL
Caracterizacion y propiedades magnéticas del complejo de inclusion C70@[3]CPP4A.

OBJECTIUS

Estudio mediante el uso de métodos quimico-cuanticos del complejo de inclusion formado
por la unién de un fullereno con un anillo grande de cicloparafenilenacetileno.
Caracterizacion de su estructura, estabilidad y respuesta a la perturbacion causada por
campos magneticos y eléctricos.

METODOLOGIA

El estudio se realizara haciendo uso de métodos mecanocuanticos, fundamentalmente DFT,
para la determinacién de estructuras y estabilidad. Las propiedades se determinaran
mediante el formalismo de las funciones de respuesta.
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