TEMAS PENDIENTES DE INSCRIBIR

DEPARTAMENTO DE QUIMICA FiSICA

NUMERO TEMA TUTOR(S) ACADEMIC(S) 'OR EXTERN (si esq
Influencia del método de sintesis en la actividad catalitica de nanoparticulas de Ag
2 depositadas sobre particulas de 6xidos metalicos recubiertas con polidopamina frente [Francisco F. Pérez Pla / M2 Angeles
a la reduccién de nitroarenos. Ubeda Picot
3 Complejos de Ir(lll) con ligandos de tipo carbeno: una prometedora posibilidad para
dispositivos electroluminiscentes Enrique Orti Guillem/ Angelo Giussani
8 DISENO IN SILICO DE NUEVAS MOLECULAS BIOLOGICAMENTE ACTIVAS POR Ramén Garcia Domench / Riccardo
TOPOLOGIA MOLECULAR Zanni
11 Estudio del efecto termoeléctrico en membranas idnicas e hidrogeles sintetizados a
partir de residuos de biomasa lignocelulésica. Mario Culebras Rubio
12 Fabricaciéon de mdédulos termoeléctricos utilizando materiales hibridos multicapa de
alta eficiencia Mario Culebras Rubio
13 Sintesis de nanoparticulas conductoras hibridas para la recuperacién y
almacenamiento de energia. Mario Culebras Rubio
14 Sintesis de nanoestructuras de carbono a partir de materias primas sostenibles para
recuperacion y almacenamiento de energia. Mario Culebras Rubio
18 Deposito de poli(azul de metileno) sobre electrodos de acero. JOS? Juan Garu,a Jarefio / Jer6nimo
Agrisuelas Vallés
.. - José Juan Garcia Jarefio / Jerénimo
19 Depdsito de poli(rojo neutro) sobre electrodos de acero. . ,
Agrisuelas Vallés
. ., , , . . . . José Juan Garcia Jarefio / Jerénimo
20 Estudio de la corrosidon de latén por técnicas electroquimicas y video digital. . ,
Agrisuelas Vallés
21 SINTESIS IN-SITU DE POLITIOFENO EN UNA MATRIZ DE POLIURETANO Clara M.Goémez Clari
23 Molécula.s MOST (Molecular Solar Thfermal Storage): la idea, If)s resultad.os y las Angelo Giussani / Begofia Milian
perspectivas futuras de una tecnologia para almacenar energia solar a nivel molecular. Medina
28 Funcionalitzacié de nanoparticules polimériques amb lligands metal-locomplexants :Z}‘:fl Mufioz Espi / Maria Gonzalez-
39 Separacién de contribuciones de corto y largo rango en célculos quimico-cudnticos. Alfredo M.J. Sdnchez de Meras
40 Estudio tedrico de propiedades magnéticas en sistemas aromaticos policiclicos.

Efectos de las corriente de anillo sobre los apantallamientos nucleares magnéticos.

Inmaculada Garcia Cuesta

Modelado de la actividad biolégica mediante la topologia molecular: aplicacién a la
prediccidn de toxicidad

Jesus Vicente de Julian Ortiz
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VNIVERSITAT (A %
D VALENCIA [@ ! ] Facultat de (Juimica

TRABAJO FINAL DE GRADO
GRADO EN QUIMICA

TUTORIA ACADEMICOIA: Francisco F. Pérez Pla
TUTORIA ACADEMICO/A (si procedey: M- ANgeles Ubeda Picot

TUTORIA EXTERNOJA (si procede): ~~

TITULO

Influencia del método de sintesis en la actividad catalitica de nanoparticulas de Ag
depositadas sobre particulas de 6xidos metélicos recubiertas con polidopamina frente a la
reduccion de nitroarenos.

OBJETIVOS

- Sintesis de particulas de 6xidos metélicos y su recubrimiento con polidopamina (PDA).

- Deposicion de nanoparticulas de Ag sobre la superfie de la PDA mediante diversas
técnicas sintéticas.

- Caracterizacion estructural de los materiales sintetizados.

- Determinacion de la actividad catalitica de los materiales sintetizados frente a la reduccion
de nitroarenos.

METODOLOGIA

(1) Sintesis de materiales: técnicas estandard de sintesis. Utilizacion de lineas anaerébicas.

(2) Caracterizacion de materiales: Determinacion del area especifica y porosidad del
material a partir de la isoterma de adsorcion de N2. Determinacion termogravimétrica de la
‘masa de PDA. Determinacién del tamafio de las particulas del material dispersado en el
reactor por DLS. Determinacion de la dispersion superficial y composicion relativa de las
naoparticulas de Ag mediante EDX SEM. Determinacion del tamario y estructura de las
nanoparticulas metalicas mediante HRTEM.

(3) Determinacion de la actividad catalitica: Seguimiento de la reaccion por HPLG y
espectrofotometria DA UV-vis. Realizacion de experimentos de reciclabilidad del catalizador.
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TRABAJO FINAL DE GRADO
GRADO EN QUIMICA

TUTORIA AcADEMICOA: ENrique Orti Guillén

TUTOR/A AGADEMICO/A (si procede): ANgel0 Giussani
TUTOR/A EXTERNOJ/A (si procede):

TiTULO

Complejos de Ir(lll) con ligandos de tipo carbeno: una prometedora posibilidad para
dispositivos electroluminiscentes

OBJETIVOS

El proyecto propuesto pretende:

- Iniciar al estudiante en el uso de los métodos y programas de calculo de la quimica
cuantica y familiarizarlo con la interpretacion de los resultados mediante interfases graficas.
- Estudiar la estructura electronica y las propiedades fotofisicas de complejos idnicos de
metales de transicion utilizados como componentes electroactivos en dispositivos
electroluminiscentes.

- Caracterizar las propiedades de los complejos en estado excitado.

METODOLOGIA

Los complejos i6nicos de Ir(lll) se utilizan como materiales electroluminiscentes en
dispositivos emisores de luz, transformando la energia eléctrica en energia luminosa. La
incorporacion de ligandos de tipo carbeno ha surgido recientemente como una prometedora
estrategia para desplazar la emision hacia el azul.

El proyecto pretende caracterizar los efectos de los ligandos de tipo carbeno sobre las
propiedades estructurales, energéticas y fotofisicas del estado triplete emisor, lo cual
conllevara:

1) Busqueda bibliogréafica: propiedades fotofisicas de los complejos de Ir(l11).

2) Determinacién de las propiedades estructurales y electrénicas de complejos de referencia
de Ir(Ill) que incorporan unidades de tipo carbeno, en estado fundamental y en el estado
triplete emisor, utilizando programas y métodos quimico-cuanticos. O OF
3) Analisis comparativo de los resultados obtenidos mediante interfases gréfiq@%“y._f_
correlacion con los datos estructurales y espectroscopicos disponibles en la literatu
4) Redaccion de resultados. ;‘ <
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TEMA TREBALL FI DE GRAU
GRAU EN QUIMICA

TUTORIA ACADEMIC/A: Ramon Garcia Domenech

TUTORIA ACADEMIC/A (si escau): RiCCardo Zanni
TUTOR/A EXTERNI/A (si escau):

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 topolégicos.
Sobre manejo de programas especificos (programa Dragon), asi como sobre las técnicas de
establecimiento de relaciones QSAR (Programa STATISTICA).
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TRABAJO FINAL DE GRADO
GRADO EN QUIMICA

TUTORIA ACADEMICO/A: Mario Culebras Rubio

TUTOR/A ACADEMICOIA (si procede):
TUTOR/A EXTERNOI/A (si procede):

TITULO

Estudio del efecto termoeléctrico en membranas iénicas e hidrogeles sintetizados a partir de
residuos de biomasa lignocelulésica.

OBJETIVOS

'Obtencion de hidrogeles y membranas en base a lignina otras fracciones de biomasa con
poco valor afiadido. Modificacion quimica superficial para mejorar el transporte ibnico a
través de las membranas. Caracterizacion estructural, morfolégica y calculo valor de
eficiencia termoeléctrica mediante la medida del efecto Seebeck (i6nico), la conductividad

térmica y eléctrica.

METODOLOGIA

'La metodologia a utilizar implicara:
1. El empleo de rutas sinteticas para producir hidrogeles a partir de fracciones de biomasa
lignoceluldsica (lignina y celulosa).

2. Produccién de membranas porosas mediante liofilizacion de hidrogeles y optimizacion de
las condiciones.

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

4. Analisis térmico mediante calorimetria diferencial de barrido modulada y termogravimetria.
5. Andlisis morfolégico mediante microscopia electrénica de barrido y transmision.

6. Analisis estructural mediante FTIR, Raman y XPS.

e
\

(Sello’

1
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TRABAJO FINAL DE GRADO
GRADO EN QUIMICA

TUTORIA ACADEMICO/A: Mario Culebras Rubio

TUTORIA ACADEMICO/A (si procede):
TUTOR/A EXTERNOJ/A (si procede):

TITULO

Fabricacion de modulos termoeléctricos utilizando materiales hibridos multicapa de alta
eficiencia

OBJETIVOS

Obtencion de materiales multicapa producidos por el método de “layer-by-layer” donde se
combinan diferentes materiales nanoestructurados ( nanoparticulas de Poli
(3,4-etilendioxitiofeno) y nanotubos de carbono. Fabricacion de un generador termoeléctrico

y Su caracterizacion.

METODOLOGIA

La metodologia a utilizar implicara:

1. El uso de métodos para preparar suspensiones estables de nanotubos de carbono con
diferente carga superficial.

2. Manejo del sistema automatizado de “layer-by-layer” propiedad del grupo de
investigacion .

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

4. Analisis morfolégico mediante microscopia electronica de barrido y transmision.

5. Medida de la potencia del generador fabricado en funcién del gradiente termico aplicado.
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TRABAJO FINAL DE GRADO
GRADO EN QUIMICA

TUTORIA AcADEMICOIA: Mario Culebras Rubio

TUTOR/A ACADEMICOIA (si procede):
TUTOR/A EXTERNOJA (si procede):

TITULO

Sintesis de nanoparticulas conductoras hibridas para la recuperacion y aimacenamiento de
energia.

OBJETIVOS

Produccion de suspensiones de nanoparticulas de Poli(3,4-etilendioxitiofeno) con diferentes
cargas metalicas. Caracterizacion estructural, morfolégica, electroquimica y calculo valor de
eficiencia termoeléctrica mediante la medida del efecto Seebeck, la conductividad térmicay
eléctrica y mediada de la capacidad de carga eléctrica

METODOLOGIA

La metodologia a utilizar implicara:
1. El empleo de rutas sintéticas para producir nanoparticulas de polimeros conductores
utilizando métodos coloidales que permitan la generacion de cargas inorgénicas insitu.

2. Manejo de técnicas de caracterizacion de transporte eléctrico como conductividad
eléctricay efecto Seebeck.

3. Analisis térmico mediante calorimetria diferencial de barrido modulada y termogravimetria.
4. Analisis morfologico mediante microscopia electronica de barrido y transmision.

5. Andlisis estructural mediante FTIR, Raman, XRD y XPS.

o

(Sello del Departamento)
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TRABAJO FINAL DE GRADO
GRADO EN QUIMICA

TUTORIA ACADEMICO/A: Mario Culebras Rubio

TUTOR/A ACADEMICOJA (si procede):
TUTOR/A EXTERNOI/A (si procede):

TITULO

Sintesis de nanoestructuras de carbono a partir de materias primas sostenibles para
recuperacion y almacenamiento de energia.

OBJETIVOS

Explorar nuevas rutas sintéticas que permitan producir nanoestructuras de carbono

( nanoparticulas, heteroestructuras y nanofibras) a partir de lignina. Optimizacion de las
condiciones experimentales para controlar el grado de porosidad del material final. Realizar
una caracterizacion completa de sus propiedades eléctricas, térmicas y estructurales.

METODOLOGIA

La metodologia a utilizar implicara:

1. El uso de técnicas de nanoestructuracion de materiales basadas en “hard and soft
template”.

2. Carbonizacion en atmésfera controlada.

3. Analisis térmico mediante calorimetria diferencial de barrido modulada y termogravimetria
de los precursores de carbono.

4. Medida de las propiedades eléctricas.

5. Analisis morfolégico mediante microscopia electrénica de barrido y transmision.

(

I
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TEMA TREBALL Fl DE GRAU
GRAU EN QUIMICA

TUTORIA ACADEMIC/A: JOS€ Juan Garcia Jarefo
TUTORIA ACADEMICIA (si escau): JErONIMO Agrisuelas Valles

TUTOR/A EXTERN/A (si escau):

TiTOL
Deposito de poli(azul de metileno) sobre electrodos de acero.

OBJECTIUS

Preparacion de electrodos para el electrodeposito.
Polimerizar poli(azul de metileno) sobre electrodos de acero.
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. Analisis de resultados obtenidos y discusion.

6. Redaccion de la memoria de TFG.

épl s K
Py pe

(segell del Departament)
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TEMA TREBALL FI DE GRAU
GRAU EN QUIMICA

TUTORIA ACADEMIC/A: JOs€ Juan Garcia Jarefio
TUTORIA ACADEMICIA (si escau): JEONIMO Agrisuelas Valles

TUTOR/A EXTERNI/A (si escau):

TITOL

Deposito de poli(rojo neutro) sobre electrodos de acero.

OBJECTIUS

Preparacion de electrodos para el electrodeposito.
Polimerizar poli(rojo neutro) sobre electrodos de acero.
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 electroquimicas registradas en video digital.
5. Andlisis de resultados obtenidos y discusion.

6. Redaccion de la memoria de TFG.

(segell del Departament)
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TEMA TREBALL FI DE GRAU
GRAU EN QUIMICA

TUTORIA ACADEMIC/A: JOSE Juan Garcia Jareno
TUTORIA ACADEMICIA (si escau): JETONIMO Agrisuelas Valles

TUTOR/A EXTERN/A (si escau):

TITOL

Estudio de la corrosion de laton por técnicas electroquimicas y video digital.

OBJECTIUS

Preparacion de electrodos de laton.

Estudiar la corrosién de laton por curvas de polarizaciéon e impedancia electroquimica en
distintos medios.

Correlacionar la informacion electrogquimica y cambios de color superficiales.

METODOLOGIA

1. Estudio bibliografico

2. Introduccion a las técnicas electroquimicas.

‘3. Preparacion de electrodos.

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

6. Redaccion de la memoria de TFG.

(segell del Departament)
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TUTORIA ACADEMIC/A: CLARA M GOMEZ CLARI

TUTOR/A ACADEMIC/A (si escau):
TUTOR/A EXTERN/A (si escau):

TiTOL
SINTESIS IN-SITUDE POLITIOFENOEN UNA MATRIZ DE POLIURETANO

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 conservacién de energia.

El proyecto consta de varios objetivos parciales:

1. obtencion de peliculas flexibles de un polimero conductor en una matriz termo pléstica de poliuretano atenidas en
presencia de sales metdlicas oxidantes.

2. Estudio de la relacion molar oxidante:oligémero.

3. Estudio de la curva de percolacion.

4. Caracterizacion de las propiedades conductora,morfologia, térmicas y dpticas de las peliculas obtenidas.

METODOLOGIA

Es un proyecto experimental.

El/la alumno/a realizara diferentes disoluciones, variando la relacion molar de los diferentes
componentes: monémero, sales oxidantes y polimero. Obtendra peliculas por el método de
spin coating a partir de las disoluciones. Tendréa que optimizar el método para obtener
peliculas en las que las nanoparticulas se encuentren bien dispersas. Una vez obtenidas
las peliculas tendra que determinar la conductividad eléctrica, el efecto Seebeck y su

Ty

morfologia. 24X OE (52// "

(segell del Departament)
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TRABAJO FINAL DE GRADO
GRADO EN QUIMICA

TUTORIA ACADEMICO/A: Angelo Giussani

TUTORIA ACADEMICOJA (si procede): BEOMNa Milian Medina

TUTOR/A EXTERNOJA (si procede):

TiITULO

Moléculas MOST (Molecular Solar Thermal Storage): la idea, los resultados y las
perspectivas futuras de una tecnologia para almacenar energia solar a nivel molecular.

OBJETIVOS

El proyecto propuesto pretende:
- que el estudiante aprenda a efectuar una bisqueda bibliografica de forma critica, evaluando la

fiabilidad de las fuentes encontradas.
- que el estudiante se familiarice con la temética de los MOST, que constituyen una posible forma de

‘almacenar energia solar.
- que el estudiante sepa dibujar una perspectiva general sobre el estado del arte de dicha tematica.

- que el estudiante sepa proporcionar una opinion critica y razonada sobre las perspectiva futuras del
tema.

METODOLOGIA

Principalmente se utilizaran bases de datos y motores de blsqueda como por ejemplo el
"Web of Science".

(Sello del Departamento)
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TEMA TREBALL FI DE GRAU
GRAU EN QUIMICA

1utoria Acapemicia: Rafael MUﬁOZ-ESDi
TUTORIA ACADEMICIA (si escau): Maria Gonzéalez-Bejar (Q. Organica)

TUTOR/A EXTERNJA (si escau):

TiTOL

'Funcionalitzacié de nanoparticules polimériques amb
lligands metal-locomplexants

OBJECTIUS

- Selecci6 de lligands quirals amb utilitat potencial en catalisi asimétrica que puguen
ser derivatitzats per fer-los reactius en polimeritzacio radicalaria o, alternativament,
que puguen reaccionar amb particules polimériques ja preparades.

- Establiment de les rutes sintétiques i caracteritzacio dels compostos.

- Sintesi de nanoparticules copolimériques que continguen els lligands preparats.

- Avaluaci6 de les aplicacions més adequades per als sistemes preparats, tant
termodinamiques (complexacié) com cinétiques (catalisi).

METODOLOGIA

El projecte comencara amb |a preparacié de lligands que pugen incorporar-se covalentment a la superficie de
nanoparticules polimériques preparades mitjangant la técnica de la polimeritzacio en miniemulsié. Hi ha dues possibilitats: o
bé que els lligands incorporen un grup polimeritzable o bé que incorporen un grup capag de reaccionar amb nanoparticules
funcionals previament preparades. Es fara una seleccio dels compostos que es consideren més interessants i mes viables
sintéticament. Després de I'establiment de les rutes sintétiques dels lligands, 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. estiré) i els ligands
funcionals preparats en l'etapa anterior. S'optimitzaran els parametres de sintesi | es realitzara la caracteritzacié col-loidal
dels sistemes mitjangant difusio de la llum dinamica (DLS) i la mesura del potencial zeta. S'estudiara la capacitat de
complexacié de metalls (p. ex.-Fe, Mn, Co).

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

Com a aplicacions dels materials preparats es preveu la complexacio de metalls pesants per a aplicacions sbs}'é'n_lble
catalisi. La cinética de les reaccions catalitiques estudiades se seguird per mitja de cromatografia liquida g’aha eficac
(HPLC) o de gasos (GC), segons convinga. ! ¢ [
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TUTORIA ACADEMICOJA: Alfredo M.J. Sanchez de Meras

TUTOR/A ACADEMICOIA (si procede):
TUTOR/A EXTERNOJA (si procede):

TITULO

Separacion de contribuciones de corto y largo rango en calculos quimico-cuanticos.

OBJETIVOS

Analizar la eficiencia de métodos hibridos srDFT frente a métodos standard DFT o WF

METODOLOGIA

‘Se compararan los resultados y costes computacionales para la determinacion de
propiedades moleculares a partir bien de métodos tradicionales (FCI, CC, MP2, CASSCF o
DFT) bien métodos hibridos basados en la separacién de las contribuciones coulémbicas de
corto/largo alcance.

b

\\:{ e

(Sello del Departamento)
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TEMA TREBALL FI DE GRAU
GRAU EN QUIMICA

. Inmaculada Garcia Cuesta
TUTOR/A ACADEMIC/A:

TUTOR/A ACADEMICI/A (si escau):
TUTOR/A EXTERN/A (si escau):

TITOL

Estudio tedrico de propiedades magnéticas en sistemas aromaticos policiclicos. Efectos de
las corriente de anillo sobre los apantallamientos nucleares magneticos.

OBJECTIUS

'Determinacion teorica de la respuesta local a la aplicacion de un campo magnético externo
perpendicular al plano molecular en moleculas arométicas policiclicas. Analisis y
racionalizacion de la aromaticidad magnética mediante la ley de Biot-Savart.

METODOLOGIA

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

(segell del Departament)
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TEMA TREBALL Fl DE GRAU
GRAU EN QUIMICA

TUTORIA AC ADEMICIA: Jesus Vicente de Julian Ortiz

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

TiTOL

Modelado de la actividad bioldgica mediante la topologia molecular: aplicacion a la
prediccion de toxicidad

OBJECTIUS

Aprendizaje de la elaboracion 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 continuacién se calculara un conjunto de descriptores
topoldgicos que cuantifiquen diversos aspectos de la estructura molecular, pero que sean
independientes de las conformaciones de las moléculas. Posteriormente, se buscaran
modelos matematicos, estadisticos o de aprendizaje automético, para la prediccion de la
toxicidad para moléculas no incluidas en el grupo de entrenamiento del modelo, mediante
técnicas de validacién cruzada.

* només en el cas de qué algun dels tutors no complisca els requisits per a ser tutor académic ( AN
(segelldel Departament)” <
\/?\‘P A \(5
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