TFG EN EMPRESA (Grupo de matricula EM)

NUMERO TEMA TUTOR(S) ACADEMIC(S) TUTOR EXTERN (si escau) EMPRESA
1 Métodos computacionales para el descubrimiento y la optimizacién de compuestos terapeuticos Laureano Carpio Mulas ProtoQSAR
2 Disefio, sintesis, procesado y caracterizacion de materiales poliméricos para aplicaciones energéticas Sergio Navarro/Laura Marti| AIMPLAS
3 Identificacién de biomarcadores para el diagndstico de enfermedades mediante datos 6micos Martina Palomino Schatzlein ProtoQSAR
4 Creacién de modelos de prediccion in silico de (eco)toxicidad e incorporacion en una plataforma web Martina Palomino Schatzlein ProtoQSAR
Aplicacién de técnicas computacionales en la evaluacion de la seguridad y sostenibilidad de nuevos productos durante su

5 desarrollo José Luis Vallés ProtoQSAR
6 Disefio de emulsiones bituminosas para mezclas asfalticas en frio alternativas José Ramdn Lépez Marco PAVASAL

7 Degradacidn de insecticidas aplicados en superficies alcalinas: evaluacién quimica y bioldgica Ignacio Gil Torrd INESFLY
8 Medicion de Plasticidad en Materiales Arcillosos José Enrique Clar Palomares TORRECID
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TUTORIA EXTERNOIA (si procede): Laureano Carpio Mulas

Departamento::
TiTULO

Métodos computacionales para el descubrimiento y la optimizacion de compuestos
terapéuticos.

OBJETIVOS

El objetivo es el desarrollo y la aplicacion de diferentes métodos computacionales (Q)SAR 'y
'Molecular modeling, enfocados a descubrir moléculas con propiedades terapéuticas contra
'dianas moleculares, como ERK, MRGPRX2..., involucradas en diferentes patologias.

METODOLOGIA

Los objetivos de estas practicas son: (i) complementar y poner en practica los conocimientos |
'aquiridos durante los estudios (ii) Conocer el funcionamiento de la empresa (i) Adquirir
habilidades, conocimientos y destrezas para el ejercicio profesional (iv) mejorar la posibilidad |
'de empleo. ‘
'Para ello, el estudiante realizara diversas actividades como: (i) Revision bibliografica de
trabajos cientificos para la obtencion de datos de biologicos, (ii) elaboracion y tratamiento de |
'bases de datos, (iii) utilizacion de diferentes técnicas computacionales para el
'descubrimiento de nuevas moléculas y (iv) caracterizacion del perfil toxicologico de las
'nuevas moléculas.

(Sello del Departamento)
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Departamento:| Construccion y Energias renovables/ Descarbonizacion

TiITULO

Disefio, sintesis, procesado y caracterizacion de materiales poliméricos para aplicaciones
energéticas

OBJETIVOS

'Los objetivos especificos a desarrollar durante la ejecucion de Trabajo seran los siguientes:
1. Conocer los retos a los que se enfrenta la Industria en relacién a la generacién y almacenamiento de
energia empleando materiales poliméricos.

2. Disefiar y sintetizar materiales poliméricos de tipo redox para aimacenamiento.

3. Obtener electrolitos solidos para almacenamiento.

4. Evaluacion de las propiedades de los materiales sintetizados.
| 5. Estudio de aplicabilidad.

METODOLOGIA

La metodologia seguida para llevar a cabo el Trabajo implicara:
1. Busqueda bibliografica de informacion en bases de datos cientificas de modo que se identifiquen los retos, ventajas y
métodos sintéticos mas adecuados para la obtencién de materiales poliméricos empleados en almacenamiento de
energia.
' 2. Aplicar la metodologia cientifica en la preparacion y ejecucion del Trabajo.
' 3. Seleccion de materiales y proveedores necesarios para llevar a cabo la sintesis y procesado de los mismos,
evaluando el impacto de los costes de dichos materiales y disponibilidad para su futura aplicacién en el mercado.
4. Sintesis de electrolitos de estado solido y materiales poliméricos empleando reactores y técnicas de sintesis en
' condiciones inertes, y/o bajo presion. Se propondrén alternativas a las etapas inicialmente planteadas y buscaran
soluciones adecuadas en base a los objetivos planteados, analizando el impacto sobre el coste y aplicabilidad.
5. Procesado de los materiales poliméricos mediante técnicas de extrusion, compounding y/o inyeccion.
6. Adquirir capacidades técnicas en caracterizacion (FTIR, TGA, reologia, medidas de adsorcion, RMN, conductividad,
| permeabilidad, ....).
| 7. Elaboracién de informes cientificos y presentaciones en los que se discutan los resultados encontrados en base a la
| caracterizacion de los materiales
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NAVAR}LO| o (Sello del Departamento)
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TUTORJA EXTERNOIA (si procede): Martina Palomino Sch tzlein

Departamento: Quimica
TITULO

Identificaci n de biomarcadores para el diagn stico de enfermedades mediante datos micos

OBJETIVOS

El principal objetivo de este TFG es el an/Elisisde datos micos para identificar una serie de
biomarcadores que puedan proporcionar informaci n acerca del diagn stico, evolucin o
eficacia del tratamiento de una enfermedad. Los resultados tambi@nse aplicaci n para la
identificaci n de rutas metab licas alteradas como fuente de informaci n acerca del posible
mecanismo de la enfermedad.

METODOLOGIA

El proyecto se enmarca en el ZEmbitade la bioinform/Eticay por lo tanto las metodolog as que |
se utilizar/&Enson de car/Ectercomputacional. Concretamente, se aplicar/Erias siguientes
tdcnicas: ;

-El procesado de tablas de datos micos |
'-La generaci n de modelos predictivos aplicando t@cnicasde aprendizaje autom/Eticausando |
diferentes algoritmos (PLS, regresi n log stica, an/Elisidineal discriminante, bosques
aleatorios, etc).

_Laidentificaci n de metabolitos o genes relevantes, y las rutas alteradas asociadas

_La elaboracin de diferentes tipos de gr/Eficospara la representaci n de los resultados

(Sello del Departamento)
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TUTOR/A ACADEMICO/A:

TUTOR/A ACADEMICOJA (si procede): e
TUTORIA EXTERNOIA (si procede): Martina Palomino Sch tzlein

Departamento: Quimica
TiTULO

Creacin de modelos de predicci n in silico de (eco)toxicidad y incorporaci n en una
plataforma web

OBJETIVOS

El principal objetivo de este TFG es generar modelos computacionales para la predicci n de
propiedades t xicas de compuestos qu micos, como alternativa a los ensayos
experimentales con animales. Los modelos generados ser/Erincorporados en una aplicaci n
web para facilitar su uso a los cient ficos, la industria y las agencias reguladoras.

METODOLOGIA

'El proyecto se enmarca en el ZEmbitode la quimioinform/Eticay por lo tanto las metodolog as que
'se utilizar/Erson de car/&Ectercomputacional. Concretamente, se aplicar/nas siguientes tdcnicas:
-El manejo bases de datos de compuestos qu micos desde librer as espec ficas (Pubchem, Iris,

' OCHEM, ChemBL, EPA, CCRIS, CPDB) o extrayendo de los recursos en linea via web
(web-scrapping).

-El procesado autom/Eticade datos mediante scripts de Python propios o ya existentes.

'-La generaci n de modelos QSAR aplicando t@cnicasde aprendizaje autom/ticousando
 diferentes algoritmos (Regresi n log stica, an/Elisidineal discriminante, bosques aleatorios, etc).
'-La valoraci n de la calidad de los modelos generados mediante el c/&lculocde m@tricasest/Endard
‘como la sensibilidad, la especificad, la precisin y la exactitud.

'-La implementaci n de los modelos generados en una plataforma web ya existente

' (https://protopred.protogsar.com/)

(Sello del Departamento)
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Departamento:

TITULO

Aplicaci n de t@cnicas computacionales en la evaluaci n de la seguridad y sostenibilidad
de nuevos productos durante su desarrollo.

OBJETIVOS

El principal objetivo de este TFG es aplicar y evaluar el uso de t@cnicascomputacionales para evaluar la seguridad y la
sostenibilidad de nuevos materiales o productos qu micos en la fase de desarrollo, es decir previamente a su fabricaci n.
Concretamente, el trabajo tiene los siguientes objetivos espec ficos:

-Evaluaci n bibliogr/Eficade los recursos disponibles, de la reglamentaci n aplicable y de las propuestas incluidas en la literatura y
en proyectos similares

-Compilaci n automatizada de informaci n proveniente de bases de datos, mediante el uso de APIs y scripts.

-Uso de modelos de predicci n quimioinform/Eticos'como QSAR o read across) para predecir la (eco)toxicidad y otras propiedades
relevantes de los compuestos de inter@s.Evaluaci n de la idoneidad y calidad de los m@todospredictivos disponibles.

METODOLOGIA

El proyecto se enmarca en el mbitade la quimioinform/Eticay por lo tanto las metodolog as que
se utilizar/Erson de car/Ectercomputacional. El estudiante desarrollarAsus habilidades de
programaci n en Python, ya sea para crear sus propios scripts o para utilizar/modificar los
programas que se le proporcionar/n.

El manejo de las bases de datos, tanto de la interna del proyecto como de las bases externas
consultadas, se har/principalmente a trav@dsde scripts Python, usando tanto librer as espec ficas
'para la lectura de bases de datos (APIs) como otras que extraen la informaci n de los recursos
en linea via web (web-scrapping).

'Las predicciones se har/Erutilizando m@todosde aprendizaje autom/AticolMachine-Learning)
'basados en datos qu micos y en descriptores moleculares tales como QSAR y read-accross. EI |
trabajo incluir4el uso y evaluaci n estad stica de modelos propios de la empresa, as como otros
disponibles en herramientas externas. El trabajo puede incluir el desarrollo o refinamiento de los

modelos de predicci n.

(Sello del Departamento)
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TUTOR/A ACADEMIC/A:

TUTOR/A ACADEMIC/A (siescau): S
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Departament: ' 1+D
TiTOL

DISENO DE EMULSIONES BITUMINOSAS PARA MEZCLAS ASFALTICAS EN FRIO
ALTERNATIVAS

OBJECTIUS

El objetivo del trabajo es el desarrollo de nuevas emulsiones bituminosas para la creacion
de un conjunto de nuevas mezclas en frio que pretenden solucionar carencias y
problematicas que actualmente no pueden ser atendidas de manera efectiva.

Durante el presente trabajo se utilizara una planta piloto de fabricacion de emulsiones con el
fin de desarrollar emulsiones a escala laboratorio para posteriormente realizar el escalado a
entorno industrial. ’

METODOLOGIA

La idea es disefiar varias tipologias de emulsiones:

1- En primer lugar, se realizara una actualizacion y redisefio de las emulsiones existentes actualmente en la empresa. Actualizando y probando nuevos y sus propif de forma p
con los productos existentes: generalmente emulsiones de imprimacién y adherencia (prestando especial interés a las emulsiones termoadherentes), esto permitira una toma de contacto inicial con las tareas de cara a
poder abordar posteriormente el disefio de nuevas emulsiones.

2- Disefio de emulsiones bituminosas destinadas a su utilizacién en la fabricacion de nuevos materiales con alta tasa de asfalto reciclado (RA), generados in situ a temperatura ambiente. Este tipo de emulsiones tiene un
especial interés y a la vez dificultad ya que deben de incorporarse aditivos especiales que permitan el rejuvenecimiento del RA. El empleo de RA tendra un importante impacto en la sostenibilidad en tareas de
conservacion de firmes.

3- El Gltimo grupo de emulsiones a diseiar es el mas novedoso y que na existe actualmente en el mercado nacional. Por lo que, requerira de una mayor carga de investigacion para lograr emulsionar betunes sintéticos.
Estos betunes estan formados por polimeros y permiten ser coloreados (no presentan una tonalidad negra). Para poder emulsionarlos habra que hacer un estudio mas exhaustivo de los emulgentes y aditivos a utilizar. La
idea final es conseguir emulsiones que presenten la posibilidad de ser pigmentables para dos funciones principales:

« Emulsiones sintéticas que actiien como adherencia entre capas. Esto permitira su uso en aquellas obras en las que actualmente se utilizan mezclas de color.

Estas debende p una rotura i e rapida para esta aplicacion, puesto que deben ser transitables al poco tiempo de su aplicacién, serdn emulsiones que deben cumplir con especificaciones
ji a las utili te con betdn negro.

« La segunda tipologia de emulsiones debe presentar una rotura mas lenta para que permitan la fabricacién de aglomerados en frio que puedan ser pigmentables. El reto en este caso es el mismo, encontrar los aditivos

adecuados, emulsionantes y que sean equi a los utili en la fabricacién normal de emulsiones de betun.

[ Implicito en los trabajos de disefio anteriores esté la p i6n de que las i propuestas cumplen con la normativa que aplica en cada caso. Por lo que se deberan realizar los ensayos de comprobacion |
pertinentes. |
Por (ltimo, una vez concluida con la etapa inicial de diseio de emulsiones, el siguiente paso sera comprobar que las emulsiones presentan una buena actuacién en servicio, en especial para aquellas emulsiones como las
utili en el reciclado in situ o las utili parala icacién de “aglomerados en frio” (temperatura ambiente) que, deben conferir a los productos unas ciertas caracteristicas. La evaluacién de estas caracteristicas

requerira de la realizacién de los ensayos de control necesarios para cada tipo de mezcla bituminosa. |
| Entre ellos, un aspecto relevante es como conseguir la pigmentacion posterior de la emulsién a la tonalidad requerida para cada caso, sin afectar a su rolura, para ello se puede enfocar el problema desde dos vias: bien |
| por la adicién de alg(in tipo de pigmento en formato liquido, para evitar la rotura prematura de la emulsién, o bien con la utilizacion directa de aridos con la coloracién deseada. Por tanto, la bisqueda de los materiales de

partida para el disefio y la caracterizacién de los mismos va a suponer una parte importante de esta investigacién. |
| En general, para cada tipo de emulsion el proceso serd iterativo: procediendo en un primer paso al disefio, después a la comprobacién de las propiedades de la emulsién y por dltimo a la evaluacién de la aplicabilidad y

las prestaciones que confiere al producto en frio en el que se utiliza, volviendo al inicio si en algin punto del proceso no se ha conseguido el objetivo deseado.
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TiTULO

Degradacion de insecticidas aplicados en superficies alcalinas: evaluacion quimica y
biologica

OBJETIVOS

1. Investigar sobre la extension y cinética de la degradacion de los compuestos clorfenapir y
pirimifos-metil derivada de su contacto con cemento.
2. Desarrollar mejoras en las formulaciones actuales de clorfenapir y pirimifos-metil para limitar el

efecto degradante del cemento
3. Evaluar la eficacia residual de las formulaciones desarrolladas frente a mosquitos
4. Desarrollar metodologias de evaluacién de la degradacion de insecticidas aplicados en superficies

METODOLOGIA

Preparacién de formulaciones de pinturas insecticidas conteniendo clorfenapir y
pirimifos-metil que seran sometidas a degradacion por cemento con diferentes tiempos de
contacto, tanto en himedo como en seco.

Analisis por cromatografia gaseosa de la concentracion de los compuestos para medir la
intensidad de la degradacion.

Realizacion de ensayos de eficacia con mosquitos para evaluar la velocidad de pérdida del
efecto insecticida con el tiempo derivada de la degradacion por el cemento.

i
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TITLE

Medicion de Plasticidad en Materiales Arcillosos.

OBJECTIUS / OBJECTIVES / OBJETIVOS (Choose the language)

Obtener un método que nos permita identificar objetivamente la plasticidad de los diferentes
minerales arcillosos.

METODOLOGIA / METHODOLOGY / METODOLOGIA (Choose the language)

Probar diferentes Ensayos:
- Método Pfefferkorn.

- Contraccion de Secado

- Resistencia Mecanica

- Ensayo de BET

- Viscosidad reoldgica.

% TORRECID


Javier
Sello
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