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NUMERO TEMA TUTOR(S) ACADEMIC(S) [TUTOR EXTERN (si escau)
2 Separacion de farmacos quirales mediante reconocimiento molecular usando redes metaloorganicas Sergio Tatay Aguilar
5 Disefio de imanes moleculares basados en complejos de transicion de espin como prototipos de supercapacitores espintrénicos. Joan Cano Boquera
6 Influencia del método de sintesis en la actividad catalitica de nanoparticulas de Pt depositadas sobre particulas de 6xidos metalicos M2Angeles Ubeda Picot (Q.I)
recubiertas con polidopamina frente a la reduccidn de nitroarenos Francisco Pérez Pla (Q.F)
7 Nuevos materiales basados en redes metal-organicas multifuncionales con iones lantdnidos Isabel Castro Bleda
9 Crecimiento de cristales idnicos laminares para la obtencidon de materiales magnéticos analogos al grafeno Efrén Navarro Moratalla
11 Sintesis y caracterizacion de nuevos complejos de Re(IV) basados en oxalato Francisco José Martinez Lillo
12 Semiconductores hibridos para aplicacion en células solares Michele Sessolo
15 Disseny quimic de dispositius intel.ligents amb materials bidimensionals per a aplicacions en tecnologies de la informacié José Jaime Baldovi Jachan
16 Estudio de propiedades electrénicas y magnéticas de sistemas metalo-orgdnicos con interés en magnonica José Jaime Baldovi Jachan
17 Funcionalizacion quimica de materiales bidimensionales basados en bismuto con moléculas inorganicas José Jaime Baldovi Jachan
18 Estudio de deformaciones mecdnicas en materiales bidimensionales inorgédnicos de interés en magnodnica José Jaime Baldovi Jachan
Samia Benmansour/
20 , . o - . . . . . . L~ .
Sintesis y caracterizacion de redes magnéticas porosas de lantanoides con ligandos de tipo anilato y distintos coligandos. Carlos José Gémez Garcia
26 Estudio del estado fundamental en moléculas de valencia mixta en funciéon de algin estimulo externo Juan Modesto Clemente Juan
30 Disefio y preparacion de matrices poliméricas hibridas. Inclusidn de sistemas inorgdnicos que aporten propiedades especificas. Antonio L.Ribera Hermano
31 Sintesis de hidréxidos laminares basados en Fe(lll) y Cr(Ill) para conseguir liquidos de espin cuanticos hexagonales. Antonio L.Ribera Hermano
32 Sintesis de hidrdxidos laminares basados en Cu(ll) y Mn(ll) para conseguir liquidos de espin cudnticos triangulares. Antonio L.Ribera Hermano
33 Preparacion de fotocatalizadores basados en Hidréxidos Dobles Laminares (LDHs) de Zn y Cr para la reaccion de fotorreduccion de CO 2. Antonio L.Ribera Hermano
34 Preparacion de electrocatalizadores basados en Hidroxidos Dobles Laminares (LDHs) que contengan V en su estructura para catalizar el
proceso de disociacion del agua (water splitting) y la reaccién de electrorreduccidn de CO2 . Antonio L.Ribera Hermano
35 Sintesis y caracterizacion de polioxometalatos con Pb(ll) fotoluminiscentes Carlos Gimenez Saiz
36 Sintesis y caracterizacion de polioxometalatos con Bi(lll) fotoluminiscentes Carlos Gimenez Saiz
37 Sintesis y caracterizacion de materiales conductores basados en polioxometalatos Carlos Gimenez Saiz
41 Pasivacion de la perovskita 3D con materiales 2D para fabricar y caracterizar Células Solares altamente eficientes y estables Pedro Amords del Toro
42 Perovskitas de Sn de baja dimensionalidad para aplicaciones optoelectrénicas Pedro Amorés del Toro
44 Materiales moleculares inteligentes: Polimeros termosensibles con funciones dpticas y magnéticas Francisco Manuel Romero Martinez
45 Disefio y construccidn de un robot dispensador de liquidos para quimica combinatoria dinamica Francisco Manuel Romero Martinez
47 Desarrollo de materiales moduladores de la actividad enzimatica José Vicente Ros Lis
48 Preparacion y ensayo de materiales de interés biomédico José Vicente Ros Lis
51 Marta Viciano Chumillas
Sintesis de polimeros de coordinacion con ligandos aminoacidos (bioMOFS) con aplicaciones cataliticas y descontaminacion de aguas Emilio Pardo Marin
56 Avances en la procesabilidad de hidréxidos laminares bidimensionales en peliculas delgadas para aplicaciones en energia y
en recubrimientos funcionales. Eugenio Coronado Miralles
57 Materiales laminares bidimensionales basados en metales de transicién para conversién y almacenamiento de energia Eugenio Coronado Miralles
58 Sintesis de nanomateriales hibridos a base de fullerenos multicapa (carbon nano onions) para aplicaciones en nanomedicina Eugenio Coronado Miralles
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TUTOR/A ACADEMICO/A: S€rgio Tatay Aguilar

TUTOR/A ACADEMICOV/A (si procede):
TUTOR/A EXTERNOJ/A (si procede):

TiTULO

Separacion de farmacos quirales mediante reconocimiento molecular usando redes
metaloorganicas

OBJETIVOS

Las redes metalorganicas (Metal-Organic Frameworks) son compuestos altamente porosos
capaces de adsorber un amplio abanico de moléculas huésped. En este trabajo
experimental estudiaremos cdmo esta capacidad se ve influenciada por la quiralidad de la
molécula huésped.

METODOLOGIA

Como anfitriones usaremos MOF basados en ligandos de tipo aminoécido.

Estudiaremos la capacidad de estos MOFs para hospedar diferentes farmacos de relevancia
mediante dicroismo circular.

Para un mismo farmaco estudiaremos ademas como la absorcién depende de factores como
la concentracion, el tiempo y el disolvente utilizados.

(Sello del Departamento)
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TiTOL

Disefio de imanes moleculares basados en complejos de transicidén de espin como
prototipos de supercapacitores espintrénicos.

OBJECTIUS

Imanes moleculares ("single-molecule magnets”, SMMs) y complejos de transicion de espin
("spin crossover”, SCO) son las unidades de menor tamario con potencial aplicaciéon como
dispositivos espintronicos y en el procesamiento cuantico de la informacion. Estos sistemas
seran aprovechados para el disefio de un componente esencial de cualquier circuito
espintronico, capaz de almacenar y proveer grandes cantidades de carga: los
supercapacitores.

METODOLOGIA

1) Sintesis y cristalogénesis de complejos de Fe(ll) y Co(ll) que presentan transicién de
espin y relajacion lenta de la magnetizacion.

2) Caracterizacion estructural y quimica mediante difraccion de rayos-X de monocristal,
técnicas analiticas y espectroscépicas.

3) Estudio de las propiedades magnéticas y electroquimicas a través de métodos
magnetométricos y potenciostaticos.

4) Prueba de concepto de un supercapacitor/interruptor molecular cuantho NT D :

Rl Sl >

e

(segell del Departament)
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TiTOL

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

OBJECTIUS

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

- Deposicién de nanoparticulas de Pt sobre la superfie de la PDA mediante diversas
técnicas sintéticas.

- Caracterizacion estructural de los materiales sintetizados.

- Determinacién 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 anaerdbicas.

(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 tamafo de las particulas del material dispersado en el
reactor por DLS. Determinacién de la dispersion superficial y composicion relativa de las
naoparticulas de Pt mediante EDX SEM. Determinacién del tamafio y estructur 3 de |
nanoparticulas metalicas mediante HRTEM.

cgfallza or.
by

(segell del Departament)
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TiTOL

Nuevos materiales basados en redes metal-organicas multifuncionales con iones lantanidos.

OBJECTIUS

Disefio, preparacion y estudio de nuevas familias de redes metal-organicas
n-dimensionales luminiscentes y/o magnéticas como prototipos de refrigerantes
magnéticos muitifuncionales.

METODOLOGIA

1) Sintesis y cristalogénesis de redes n-dimensionales variando las proporciones de
diferentes iones lantanidos y ligandos oxalato para que pueda alcanzarse la
multipropiedad.

2) Caracterizacion estructural mediante difraccion de rayos-X de polvo y de monocristal de
las redes sintetizadas.

sistemas sintetizados.

(segell del Departament)
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Crecimiento de cristales iénicos laminares para la obtencién de materiales magnéticos
analogos al grafeno

OBJECTIUS

1. Obtencién de monocristales de alta calidad y gran tamafio de las sales magnéticas de
interés.

2. Aislamiento de un cristal de una sola capa atdmica de los cristales i6nicos.

3. Encapsulacién del cristal y caracterizacion quimica y fisica del sistema.

METODOLOGIA

Se emplearan distintas técnicas de crecimiento cristalino (cristalizacién a partir del fundido, Bridgman,...) para
la sintesis de cristales laminares idnicas. En particular seran de interés los clorocromatos magnéticos de
metales alcalinos: por ejemplo el sistema de potasio (K2CrCl4). Con el fin de obtener cristales estequiométricos
y de gran tamano y calidad, primeramente se analizaran los diagramas de fases, se plantearan las
estequiometrias partiendo de sus componentes elementales y se optimizaran las condiciones de reaccion
(temperaturas, gradientes,...). Los cristales se creceran durante el curso de varios dias en el interior de
ampollas de silice fundida. Las distintas muestras producidas se caracterizaran por medio de técnicas basicas
de analisis quimico y fisico de materiales (microscopias electronicas, difraccién de rayos X, analisis de
metales,...). =
/ \\ AT ‘l; \

Una vez obtenidas unas condiciones satisfactorias de crecimiento, las muestras de alta g I‘Jsfa,uni d, e., :
someteran a un proceso de exfoliacion micromecanica para el aislamiento de monocapas. La tez{ enaaa la
oxidacion de estos compuestos hara necesario el uso de técnica de atmdsfera inerte p| rai pupaqnbn de
los cristales. Los cristales de tan solo unas pocas capas de espesor se encapsularan fve tei'rfiinte &n
preparacion para su caracterizacion fisica por métodos dpticos. /

(segell del Departament)
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TiTOL

Sintesis y caracterizacién de nuevos complejos de Re(IV) basados en oxalato

OBJECTIUS

El objetivo general del trabajo sera sintetizar y caracterizar nuevos complejos
mononucleares de renio(IV) con oxalato que presenten propiedades interesantes en
diferentes campos de investigacion. Una vez estudiados y caracterizados se plantear3,
como un objetivo adicional, el uso de estos complejos como metaloligandos hacia iones
metalicos 3d y 4f para la obtencién de sistemas polinucleares.

METODOLOGIA

La metodologia a seguir sera la siguente:

(1) Sintesis de complejos mononucleares de renio(lV), a partir de aniones hexahalorenato,
sustituyendo ligandos de tipo ion haluro (X = Cl y Br) por oxalato.

(2) Cristalogénesis de los complejos mediante diferentes técnicas de cristalizacion.

(3) Caracterizacion de estos sistemas mediante técnicas experimentales _mpiéhﬁemarlas
tales como espectroscopias IR y UV-visible, microscopia electrénica (SEN ),,@fraﬁcién;.de
rayos X de polvo y de monocristal (XRD), magnetémetro SQUID, y volt mperametrlafmchca
(CV). (S o

(4) Estudio magneto-estructural de los complejos obtenidos.

(segell del Departament)
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TiTOL

Semiconductores hibridos para aplicacién en células solares

OBJECTIUS

Este proyecto pretende desarrollar perovskitas hibridas semiconductoras con propiedades
mejoradas, con el fin de incorporarlas en dispositivos optoelectrénicos de alta eficiencia. El
grupo MOED (www.moed.es) es lider a nivel mundial en la preparacidn de dispositivos de
perovskita con técnicas de deposicién de alto vacio. El objetivo es desarrollar materiales con
propiedades mejoradas, que sean aptos para la preparacion tanto de células solares como
de fotodetectores.

METODOLOGIA
1) Seleccién de halogenuros metalicos y ligandos organicos

2) Deposicion de los materiales, caracterizacion quimica y estructural mediante difraccién de
rayos X y microscopia electrdnica.

3) Estabilizacién estructural y/o pasivacion de defectos electrénicos

4) Incorporacién de los materiales en dispositivos optoelectrénicos

T
b N \:__- e d
T Ot *2

(segell del Departament)
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TiTOL

Disseny quimic de dispositius intel.ligents amb materials bidimensionals per a aplicacions en
tecnologies de la informacié

OBJECTIUS

- Disseny d'un material hibrid format per un complex de coordinacié amb transicié d'espin i
un material bidimensional magnétic.

- Determinacié de la estructura electronica de la configuracié més estable.

- Estudi de les seues propietats magnétiques

METODOLOGIA

La primera part del treball consistira en una classificacio de diferents molécules amb
resposta a estimul extern (llum, calor, pressio, etc.) en funcié de la seua temperatura de
transicié de fase i la seua estabilitat en una superficie. Posteriorment es realitzaran
simulacions per ordinador de les estructures seleccionades sobre una superficie de un

material bidimensional magnétic amb I’ objectiu de determinar quina es la configuracié més
estable. Una vegada dissenyat el nostre dispositiu per ordinador, s’ estudiaran les seues
propietats magnetiques.

\

QLT

———

(segell del Departament)



Annex |

VNIVERSITAT (A %
D VALENCIA [@ ¢ ] Facultat de (Juimica

TEMA TREBALL FI DE GRAU
GRAU EN QUIMICA

TUTORIA ACADEMIc/A: JOS€ Jaime Baldovi Jachan

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

TiTOL

Estudio de propiedades electronicas y magnéticas de sistemas metalo-organicos con interés
en magnonica

OBJECTIUS

- Célculo de estructura electrénica de sistemas metalo-organicos basados en metales de
transicion.

- Analisis de los efectos del campo cristalino en la estructura electrénica

- Determinacion del canje magnético entre los diferentes centros.

METODOLOGIA

El estudiante se familiarizara en calculos de primeros principios basados en teoria de
funcional de densidad para resolver la estructura electrénica de sistemas magnéticos
basados en materiales metalorganicos (Perlepe et al., Science, 2020, 370, 6516; Pedersen
et al., Nature Chemistry, 2018, 10, 1056). Se analizaran los efectos del campo cristalino en
la distribucioén de orbitales a partir de un estudio de la densidad de estados. Posteriormente,
se calcularan las constantes de canje magnético entre los diferentes centros. Esto nos
permitira avanzar en el conocimiento de estas familias para aplicaciones en magnoniea.
basada en moléculas. ” N

(segell del Departament)
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TiTOL

Funcionalizacién quimica de materiales bidimensionales basados en bismuto con moléculas
inorganicas

OBJECTIUS

- Disefiar sistemas hibridos de bismuto con superficie funcionalizada por moléculas
magnéticas.

- Determinacion de su estructura electrénica

- Estudio de los estados de superficie.

METODOLOGIA

Se disenara un material formado por unas pocas laminas de bismuto coordinadas a
diferentes complejos de coordinacién. Estudiaremos el tuneo de las propiedades del material
2D a través de la determinacion de la estructura electrénica por métodos de primeros
principios basados en teoria del funcional de densidad. Posteriormente, estudiaremos los
estados de superficie para resolver el efecto de los sistemas quimicos anclados en la
superficie en la conductividad del material.

(segell del Departament)
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TiTOL

Estudio de deformaciones mecanicas en materiales bidimensionales inorganicos de interés
en magnonica

OBJECTIUS

- Aprender a simular diferentes deformaciones mecanicas (e.g. presién axial, estiramiento
uniaxial) en materiales bidimensionales antiferromagnéticos.

- Determinacidn de la energia de las diferentes configuraciones magnéticas en funcién de la
deformacién aplicada.

- Analisis de la estructura electrénica.

METODOLOGIA

El alumno se familiarizara con diferentes tipos de deformaciones mecanicas aplicadas a
materiales bidimensionales. En concreto nos centraremos en la familia de los
fosfocalcogenuros de metales de transicion (MPS3). Estos sistemas estan recibiendo una
atencién considerable debido a sus propiedades antiferromagnéticas en la monocapa, sus
propiedades opticas y su estabilidad al aire. Estudiaremos diferentes configuraciones
magnéticas en funcion de la deformacion aplicada. Estudiaremos el efecto de Ia dlstorS|on
aplicada a través de la evolucion de la estructura electrénica. '

(segell del Departament)
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TiTULO

Sintesis y caracterizacién de redes magnéticas porosas de lantanoides con ligandos de tipo
anilato y distintos coligandos.

OBJETIVOS

1- Sintesis y de polimeros de coordinacién porosos con ligandos de tipo anilato y distintos
coligandos con metales lantanoides como Dy.

2- Estudio de la estructura de los polimeros sintetizados.

3- Caracterizacion de las propiedades magnéticas de los compuestos obtenidos.

METODOLOGIA

Sintesis de los polimeros de coordinacién porosa en forma de monocristales usando
técnicas de evaporacion lenta y técnicas de difusién en tubo largo (conocida como layering).
Caracterizacion de los materiales sintetizados por medio de diversas técnicas como IR,
analisis elemental, difraccién de R-X de polvo y monocristal.

Medida de las propiedades magnéticas en un susceptémetro de tipo SQUID y en un equipo
de tipo PPMS para medidas magnéticas con campo alterno (AC).

(Sello del Departamento)
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TiTOL

Estudio del estado fundamental en moléculas de valencia mixta en funcién de algun estimulo
externo

OBJECTIUS

En este proyecto se propone estudiar de forma tedrica moléculas de valencia mixta modelo
donde se controle su estado fundamental de espin mediante la aplicacion de algin estimulo
externo (por ejemplo, un campo eléctrico).

METODOLOGIA

Se propondra moléculas modelo, por ejemplo basadas en polioxometalatos de valencia
mixta, y diferentes organizaciones espaciales entre ellas. Para estudiar las diferentes
estructuras y predecir su comportamiento magnético se utilizara la aproximacién teérica de
un Hamiltoniano efectivo molecular total (se utilizaran para ello los programas MAGPACK y
MVPACK desarrollados por el grupo) a partir de parametros microscépicos (canje magnético,
transferencia electrénica, repulsién de Coulomb, energia orbital).

A partir de estos calculos se pretende obtener las condiciones que deben cumplir estas .
moléculas para poder controlar el estado fundamental mediante la aplicacién de un estimulo
externo.

(segell del Departament)
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TiTOL

Disefio y preparacion de matrices poliméricas hibridas. Inclusion de sistemas inorganicos
que aporten propiedades especificas.

OBJECTIUS

Disefiar y preparar materiales inorganicos con estructura laminar, principalmente sistemas
basados en Hidréxidos Dobles Laminares (LDHSs) que contengan metales de transicion
capaces de aportar propiedades especificas a la matriz polimérica .

METODOLOGIA

La primera etapa consistira en la preparacién de LDHs en los que se incluyan en la red de
hidréxidos metales de transicion que puedan aportar propiedades especificas al material
hibrido. La sintesis de los sistemas LDH se intentara utilizando varios métodos: i) método
tradicional de precipitacion a pH constante; ii) método de coprecipitacion con urea como
generador de pH basico; iii) método hidrotermal utilizando hexametilentetramina, HTM, para
generar pH basico.

Los sistemas LDH seran caracterizados mediante técnicas convencionales (difraccién de
RX, analisis elemental, SEM, espectroscopia IR, analisis termogravimétrico, etc.) mientras
que se utilizaran técnicas mas especificas, como microscopia electrénica de transmisién
(TEM), propiedades texturales, espectroscopia fotoelectronica de RX y espectroscopia
UV-Vis para el estudio de propiedades. :
Por ultimo, se disefiaran estrategias para conseguir la inclusién de los sistemas inorganicos
en las matrices poliméricas, buscando una sinergia que dote a las matrices poliméricas
hibridas de las propiedades especificas que aportan los sistemas LDH. :

(segell del Departament)
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Sintesis de hidroxidos laminares basados en Fe(lll) y Cr(lll) para conseguir liquidos de espin
cuanticos hexagonales.

OBJECTIUS

Sintetizar Hidréxidos Dobles Laminares (LDHs) en los que los cationes metalicos como el Fe -
(lit) o el Cr(lll), con valores bajos de momentos magnéticos, permitan estados magnéticos
exoticos, como ahora son los liquidos de espin cuanticos.

METODOLOGIA

Para la sintesis de sistemas LDH se han descrito muchos procedimientos, desde los tradicionales en los
que el control del pH se lleva a cabo con disoluciones acuosas de NaOH hasta los mas recientes en los
que se utilizan compuestos ARR (del ingles ammonium releasing reagent), reactivos que por
descomposicién térmica generan amoniaco, responsable del control del pH del medio. Seran precisamente
estos métodos mas novedosos los utilizados mayoritariamente para conseguir topografias magnéticas
hexagonales.

Desde el punto de vista composicional los sistemas LDH poseen grandes ventajas dado que permiten por
una parte la combinacion de un nimero importante de centros metalicos diferentes, en este proyecto se
basaran en Fe(lll) o Cr(lll) y ademas se pueden conseguir materiales en los que se varia la relacién entre
los diferentes centros metalicos. Esta Ultima ventaja sera utilizada para disefiar las sintgsis-en-las que se
variaran las cantidades de Fe(lll) o Cr(lll) para conseguir las topografias que conlleven la obtencu&n de
liquidos de espin cuanticos.

Para la cristalizacién de estos materiales se utilizaran mayoritariamente autoclaves que permmran
conseguir las elevadas presiones requeridas.

Paralelamente a los procesos de sintesis se realizara la caracterizacién de los matenaiés obtemdos por
DRX, Analisis elemental, FT-IR, UV-Vis, SQUID, etc.

(segell del Departament)
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GRAU EN QUIMICA

TUTOR/A ACADEMIc/a: Antonio L. Ribera Hermano

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

TiTOL

Sintesis de hidréxidos laminares basados en Cu(ll) y Mn(ll) para conseguir liquidos de espin
cuanticos triangulares.

OBJECTIUS

Sintetizar Hidréxidos Dobles Laminares (LDHs) en los que los cationes metalicos como el
Cu(ll) o el Mn(ll), con valores bajos de momentos magnéticos, permitan conseguir
topografias magnéticas exéticas, como ahora son los liquidos de espin cuanticos.

METODOLOGIA

Para la sintesis de sistemas LDH se han descrito muchos procedimientos, desde los tradicionales en los
que el control del pH se lleva a cabo con disoluciones acuosas de NaOH hasta los mas recientes en los
que se utilizan compuestos ARR (del ingles ammonium releasing reagent), reactivos que por
descomposicion térmica generan amoniaco, responsable del control del pH del medio. Seran precisamente
estos métodos mas novedosos los utilizados mayoritariamente para conseguir topografias magnéticas
triangulares.

Desde el punto de vista composicional los sistemas LDH poseen grandes ventajas dado que permiten por
una parte la combinacién de un numero importante de centros metalicos diferentes, en este proyecto se
basaran en Cu(ll) o Mn(il) y ademas se pueden conseguir materiales en los que se vatig-fafglacion entre
los diferentes centros metalicos. Esta ultima ventaja sera utilizada para disefiar las s(tgiésas en las’se
variaran las cantidades de Cu(ll) o Mn(ll) para conseguir las topografias que conllgven la ob!eﬁclén de
liquidos de espin cudanticos. 5 a4V '

Para la cristalizacién de estos materiales se utilizaran mayoritariamente autoclavqs que permittran
conseguir las elevadas presiones requeridas. \

Paralelamente a los procesos de sintesis se realizara la caracterizacién de los materiales obtenldos por
DRX, Analisis elemental, FT-IR, UV-Vis, SQUID, etc. >

(segell del Departament)
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TUTOR/IA ACADEMIc/A: Antonio L. Ribera Hermano

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

TiTOL

Preparacion de fotocatalizadores basados en Hidroxidos Dobles Laminares (LDHs) de Zn y
Cr para la reaccion de fotorreduccion de CO».

OBJECTIUS

Disefio, sintesis y caracterizacion de hidroxidos dobles laminares tri o tetrametalicos que
contengan Zn y Cr junto a otros metales de transicidon en su estructura. Los catalizadores
sintetizados se caracterizaran mediante las técnicas habituales para este tipo de materiales
(DRX, Analisis Elemental y SEM) asi como técnicas mas especificas (, Espectroscopia
UV-Vis, SEM, TEM - Difraccion de Electrones, XPS...).

METODOLOGIA

Disenar. En primer lugar, se estableceran las propiedades requeridas por los catalizadores que
intervienen en la reaccion de fotorreduccion del CO, y se llevara a cabo un estudio para disefiar
LDHs que puedan dotarse de estas propiedades.

Sintesis. Se prepararan LDHs, en los que coexistan metales de transicion en proporciones
variables, utilizando varios métodos: i) método tradicional de precipitacién a pH constante; ii)
método de coprecipitacion con urea como generador de pH basico; iii) método hidrotermal
utilizando hexametilentetramina, HTM, para generar pH basico; iv) método solvotermal en metanol
que permita el control morfoldgico del material para conseguir morfologias especiales. Los
materiales obtenidos seran sometidos a procesos post-sintesis para generar defectos estructurales
gue permitan incrementar su actividad catalitica.

Caracterizacién. Los LDHs seran caracterizados mediante técnicas convenmonales (dlfracmén de
RX, analisis elemental, SEM, espectroscopia IR, analisis termogravimétrico, etc.) asi como por
tecnicas mas especificas, como microscopia electrénica de transmision (TEM), Difraccion de
Electrones, propiedades texturales, espectroscopia fotoelectronica de RX 'y sobre todo
espectroscopia UV-Vis para el estudio de los centros activos.

(segell del Departament)
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TUTOR/A ACADEMIc/A: Antonio L. Ribera Hermano

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

TiTOL

Preparacion de electrocatalizadores basados en Hidroxidos Dobles Laminares (LDHs) que
contengan V en su estructura para catalizar el proceso de disociacién del agua (water
splitting) y la reaccion de electrorreduccién de CO».

OBJECTIUS

Disefio, sintesis y caracterizacién de Hidroxidos Dobles Laminares (LDHs) que contengan V
junto a otros metales de transicién en su estructura. Los catalizadores sintetizados se
caracterizaran mediante las técnicas habituales para este tipo de materiales (DRX, Analisis
Elemental y SEM) asi como técnicas mas especificas (Espectroscopia UV-Vis, TEM —
Difraccion de Electrones, XPS, electroquimica ...).

METODOLOGIA

Disefar. En primer lugar, se estableceran las propiedades requeridas por los catalizadores que
intervienen en el proceso de disociacion del agua (water splitting) y la electrorreduccién de CO
y se llevara a cabo un estudio para disefiar LDHs que puedan dotarse de estas propiedades.
Sintesis. Se prepararan LDHs en los que coexistan metales de transicion en proporciones
variables, utilizando varios métodos: i) método tradicional de precipitacion a pH constante; ii)
método de coprecipitacién con urea como generador de pH basico; iii) método hidrotermal
utilizando hexametilentetramina, HTM, para generar pH basico. Una vez definido el método de
sintesis mas adecuado para cada material, se llevaran a cabo las sintesis sobre sustratos
conductores como Ni Foam, de forma que los catalizadores queden soportados. .
Caracterizacién. Los LDHs seran caracterizados mediante técnicas convencionales (difraccién de
RX, analisis elemental, SEM, espectroscopia IR, analisis termogravimétrico, etc.) mientras que se
utilizaran técnicas mas especificas, como microscopia electronica de transmision (TEM),
Difraccién de Electrones, propiedades texturales, espectroscopia fotoelectronica de RX (XPS) y
sobre todo espectroscopia UV-Vis y electroquimica para el estudio de los centros activos.

(segell del Departament)
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TUTOR/A ACADEMIC/A: Carlos Giménez Saiz

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

TiTOL

Sintesis y caracterizacion de polioxometalatos con Pb(ll) fotoluminiscentes

OBJECTIUS

Obtencion, caracterizacion y purificacion de polioxometalatos que contienen Pb(ll) y estudiar
su luminiscencia.

METODOLOGIA

La sintesis se realizara por reaccion de diversos polioxometalatos precursores vacantes con
nitrato de plomo(ll) en agua y su posterior precipitacion con cationes adecuados. Si es
necesario se purificaran por recristalizaciones sucesivas.

La caracterizacion podra incluir las siguientes técnicas: espectroscopia IR, espectroscopia
UV-vis, analisis por microscopia electronica, difraccion de rayos X y/o espectroscopia de
fotoluminiscencia.

(segell del Departament)
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TUTOR/A ACADEMIC/A: Carlos Giménez Saiz

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

TiTOL

Sintesis y caracterizacion de polioxometalatos con Bi(lll) fotoluminiscentes

OBJECTIUS

Obtencion, caracterizacion y purificacion de polioxometalatos que contienen Bi(lll) y estudiar
su luminiscencia.

METODOLOGIA

La sintesis se realizara por reaccion de diversos polioxometalatos precursores vacantes con
nitrato de bismuto(lil) en agua y su posterior precipitacion con cationes adecuados. Si es
necesario se purificaran por recristalizaciones sucesivas.

La caracterizacién podra incluir las siguientes técnicas: espectroscopia IR, espectroscopia
UV-vis, analisis por microscopia electronica, difraccion de rayos X y/o espectroscopia de
fotoluminiscencia.

o T ouIme 2
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TUTOR/A ACADEMIc/A: Carlos Giménez Saiz

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

TITOL

Sintesis y caracterizacion de materiales conductores basados en polioxometalatos

OBJECTIUS

Obtener nuevos materiales conductores basados en polioxometalatos, medir su
conductividad y resolver su estructura.

METODOLOGIA

Primero se sintetizaran los polioxometalatos en disolucién acuosa siguiendo métodos y
procedimientos conocidos y se comprobara su pureza mediante IR y analisis por microscopia
electronica. Después se transferiran a fase organica para realizar su electrocristalizacion en
presencia de dadores organicos de tipo tetratiofulvaleno. Finalmente se medira su
conductividad y estructura cristalina por difraccién de rayos X de monocristal.

R HL T gt
QU Nz
—————
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TRABAJO FINAL DE GRADO
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TUTOR/A ACADEMICOIA: Pedro Amoros del Toro

TUTOR/A ACADEMICO/A (si procede):
TUTOR/A EXTERNO/A (si procede):

TiITULO

Pasivacion de la perovskita 3D con materiales 2D para fabricar y caracterizar Células Solares
altamente eficientes y estables

OBJETIVOS

La perovskita es un material que ha revolucionado la ultima década en el campo fotovoltaico
debido a sus propiedades oOpticas y eléctricas. Sin embargo, debido a sus problemas de
degradacion frente a la exposicion de oxigeno y otros factores, trataremos de mejorar este
problema mediante la sintesis de la perovskita (con estructura 3D) pasivando su superficie
con materiales que forman capas laminares de 2D.

METODOLOGIA

La metodologia que se llevara a cabo en este trabajo es la preparacion de las disoluciones
de perovskitas 3D y 2D y su deposicion mediante la técnica de 'spin coater'. La pasivacion
superficial de la perovskita 3D se realizaré con un nueva capa de perovskita en 2D,
obteniendo una perovskita 3D/2D. Se estudiaran las propiedades fundamentales de dichas
laminas mediante numerosas técnicas, por ejemplo, absorbancia, fotoluminiscencia,
difraccién de rayos X...

Posteriormente, se fabricaran y optimizaran células solares con las perovskitas optimizadas
3D/2D. Por Ultimo, estos dispositivos se caracterizaran con técnicas eléctricas.

(Sello del Departamento)
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TUTOR/A ACADEMICO/A: Pedro Amoros del Toro

TUTOR/A ACADEMICO/A (si procede):
TUTOR/A EXTERNO/A (si procede):

TiTULO
Perovskitas de Sn de baja dimensionalidad para aplicaciones optoelectrénicas

OBJETIVOS

En la actualidad, las perovskitas compuestas de plomo y haluros son las que mayor
eficiencia fotovoltaica presentan. Sin embargo, debido a la presencia del elemento toxico el
plomo, surgen alternativas para ser sustituido, como es el elemento estafo. Uno de los
principales objetivos de este trabajo es evitar la rapida reaccion de oxidacion del Sn2+ a
Sn4+ a través de agentes reductores potentes. Dicha perovskita se optimizara para fabricar
dispositivos fotovoltaicos.

METODOLOGIA

Este trabajo constara de diversas etapas,

i) Analizar tipos de agentes reductores potentes para evitar la reaccion de oxidacion de Sn2+
a Sn4+,

i) Sintesis y optimizacion de perovskitas de Sn mediante la técnica de 'spin coater’,

iii) Las laminas sintetizadas se caracterizaran sus propiedades opticas, eléctricas y
morfolégicas mediante la espectroscopia de UV-Visible, fotoluminiscencia, difraccidén de
rayos X,...

iv) Preparacion y optimizacion de células solares de la perovskita optimizada basada en Sn.
v) Caracterizacion de las células solares de perovskita de Sn mediante tégﬁicas‘-‘eléc,tricas.

e L,
B watiap IS,
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TUTOR/A ACADEMIC/A: FRANCISCO MANUEL ROMERO MARTINEZ

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

TiTOL

Materiales moleculares inteligentes: Polimeros termosensibles con funciones 6pticas y magnéticas

OBJECTIUS

Un polimero termosensible es un polimero que presenta un cambio drastico de sus propiedades fisicas con la
temperatura. Algunas poliamidas, por ejemplo, son solubles en agua debido a los enlaces de hidrégeno que
establecen en disolucion. Al calentar por encima de una temperatura critica, el polimero se contrae y precipita
debido a factores entrdpicos. Nuestro objetivo es encapsular, en estos polimeros, complejos de transicion de
espin, que pueden ofrecer una respuesta dptica o magnética a este fenémeno de contraccién. Conseguiria-
mos, por tanto, sensores opticos y/o magnéticos con un rango de temperatura modulable.

METODOLOGIA

Utilizaremos como polimero termosensible la poli(Nisopropilacrilamida), que presenta una temperatura critic
a de 32°C. Para ajustar la temperatura critica al rango deseado se prepararan copolimeros con otros mo-
ndémeros de tipo amida o acido carboxilico, como el acido metacrilico. La preparacion de ios polimeros se
llevaré a cabo utilizando reacciones redox para iniciar la polimerizacién en fase acuosa. Intentaremos evitar
la iniciacidn radicalaria en fase organica, por ser mas contaminante. Una vez formados los polimeros, se pro
cederad a la encapsulacion de las moléculas magnéticas y a la caracterizacion y estudio de las propiedades fi
sicoguimicas de estos materiales.

(segell del Departament)
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TUTOR/A ACADEMIC/A: FRANCISCO MANUEL ROMERO MARTINEZ

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

TiTOL

Disefio y construccion de un robot dispensador de liquidos para quimica combinatoria dinamica.

OBJECTIUS

Hasta ahora, cuando un quimico planea una sintesis se basa en su experiencia previa y en la literatura
cientifica para escoger las condiciones que permiten obtener el producto deseado. Con el auge de [a ciencia
de datos y los avances en robética, es posible explorar de manera sistematica variables como temperatura,
pH, concentracion, etc. Nuestro objetivo es disefiar un robot que nos permita hacer esta exploracién
automatica en reacciones de interés en quimica inorganica.

METODOLOGIA

Se necesita formacion previa del alumno en robotica (que puede ser de tipo autodidacta). Dependiendo de
esta experiencia previa, se utilizaran médulos de robdtica comerciales, como LEGO MINDSTORMS o kits de
tipo ARDUINO.

En primer lugar, se llevara a cabo el ensamblaje de las piezas que constituiran el robot dispensador.

A continuacion, se realizaran las tareas de programacion. El programa a utilizar dependera también de la
experiencia previa que tenga el alumno.

Por ultimo, aplicaremos el uso del robot en reacciones de equilibrio de interés en quimica inorganica.

(segell del Departament)
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TUTOR/A ACADEMIC/A; Jose Vicente Ros Lis
TUTOR/A ACADEMIC/A (si escau):
TUTOR/A EXTERN/A (si escau):

TiTOL
Desarrollo de materiales moduladores de la actividad enzimatica

OBJECTIUS

Preparar y ensayar nanomateriales con capacidad de modulacién de la actividad enzimatica

METODOLOGIA

Preparacion de materiales
Caracterizacién de materiales
Ensayos de actividad enzimatica

(segell del Departament)
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TUTOR/A ACADEMIC/A; Jose Vicente Ros Lis
TUTOR/A ACADEMIC/A (si escau):
TUTOR/A EXTERN/A (si escau):

TiTOL
Preparacion y ensayo de materiales de interés biomédico

OBJECTIUS

Desarrollar nanomateriales de interés biomédico

METODOLOGIA

Preparacién de materiales
Caracterizacién de materiales
Estudios de actividad de los materiales en patologias de interés

(segell del Departament)
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TUTOR/A ACADEMIC/A: Marta Viciano Chumillas

TUTOR/A ACADEMIC/A (si escau): EMIilio Pardo Marin
TUTOR/A EXTERN/A (si escau):

TiTOL

Sintesis de polimeros de coordinacion con ligandos aminoacidos (bioMOFS) con
aplicaciones cataliticas y descontaminacion de aguas

OBJECTIUS

El objetivo es desarrollar nuevos polimeros de coordinacion o redes metal-organicas (MOFs)
para estudiar sus aplicaciones potenciales en catalisis y descontaminacién de aguas. El
trabajo se llevara a cabo en el grupo MUPOMAT (Prof. E. Pardo).

METODOLOGIA

-Sintesis de ligandos organicos

-Sintesis de polimeros de coordinacion

-Técnicas de cristalizacion para la caracterizacion estructural por difraccion de rayos X de
monocristal

-Caracterizacion de compuestos (IR, RMN, EDAX, XRPD, TGA)

-Estudios de adsorcion de gases P

(segell del Departament)
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TUTOR/A ACADEMIC/A: Eugenio Coronado Miralles

TUTOR/A ACADEMIC/A (si escau):

TUTIOR/A EXTERNI/A (si escau):

TITQL

Avgnces en la procesabilidad de hidroxidos laminares bidimensionales en peliculas
delgadas para aplicaciones en energia y en recubrimientos funcionales.

OBJECTIUS

Digpersion de los hidroxidos laminares en diferentes solventes.

Cafacterizacion y optimizacién de las dispersiones.

Prgparacion de las peliculas delgadas mediante técnicas de deposicién tales como
recubrimiento por centrifugacion, recubrimiento por gota, capa por capa, deposicion por
cughilla.

Caracterizacion de los recubrimientos por diversas microscopias y angulo de contacto.

METDDOLOGIA

El gstudiante conocera los métodos sintéticos empleados para la obtencion de los hidréxidos
lam|nares, asi como la caracterizacion fundamental de los mismo. Posteriormente, abordara
la preparacion de dispersiones estables de los materiales, empleando técnicas de dispersion

de

g0lidos, tales como bafio o punta de ultrasonidos, optimizando al mismo tiempo los

disdlventes a emplear con cada material.

A continuacién, abordara la caracterizacion de las dispersiones mediante.dispersion
dingmica de la luz, viscosidad, tiempo de floculacion, etc. Una vez optlmfzada la formula de

las

técnicas en funcion de la aplicacién final y el tipo de sustrato empleado

lispersiones se abordara la preparacion de las peliculas delgadag’ empieando d!versas

\ |

Por|ultimo, se caracterizaran de forma fisica y quimica los recubrlmler\os con mlcroscoplas

de barrido y de fuerza atémica.

(segell del Departament)
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TUTOR/IA ACADEMIC/A (si escau):
TUTOR/A EXTERN/A (si escau):

TiTQL

Materiales laminares bidimensionales basados en metales de transicion para conversion y
almacenamiento de energia

OBJECTIUS

Digeno y sintesis de hidroxidos laminares basados en metales de transicién (Fe, Co, Ni, Zn).
Caracterizacion estructural y fisicioquimica de los materiales obtenidos.

Estudio de su rendimiento en aplicaciones energéticas: supercacitores (almacenamiento) y
electrolisis, "water splitting" (conversion).

METODOLOGIA

La persona que desarrolle este TFG estara involucrada en el disefio de los materiales,
desarrollando la sintesis mediante un método coloidal. Se realizara un evaluacion de la
cingtica de precipitacién para entender como crecen estos materiales.

Una vez desarrollada y optimizada la sintesis, se procedera a la caracterizacion estructural y
fisigoquimica de los materiales: difraccion de rayos X, espectroscopia infrarroja, UV-Vis y
XP termograwmetrla acoplada con cromatografia de gases y espectroscopia de masas,
adgmas de diversas microscopias electrénicas (SEM y TEM) y de fuerza atf(mica (AFM)

A sl vez, se realizara una caracterizacion magnética que permitira entender fas 5
interacciones electronicas entre los metales utilizados. (25

Por tltimo, se evaluara el rend|m|ento de las fases obtenldas como matenales para‘ 7
eleq
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TUTOR/A ACADEMIC/A: Eugenio Coronado Miralles
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TUTIOR/A EXTERN/A (si escau):

TiTQL

Sin
par|

tesis de nanomateriales hibridos a base de fullerenos multicapa (carbon nano onions)
A aplicaciones en nanomedicina

OBJECTIUS

De
Co
an
Sin
Fu
los

MET

Dur
mef
car
Difg
efe

sarrollo de una nueva metodologia de sintesis de nanocebollas de carbono (CNOs).
mpleta caracterizacién de los nano materiales obtenidos mediante diferentes técnicas
aliticas y espectroscépicas.

tesis organica de precursores para la funcionalizacién de los materiales obtenidos.
ncionalizacion y estudio de las propiedades quimico-fisicas y de la actividad bioldgica de
nanomaterials desarrollados.

ODOLOGIA

ante la estancia en el laboratorio el estudiante trabajara en el desarrollo de nuevas
odologias de sintesis de nanocebollas de carbono (CNOs) junto con puntos cuanticos de
HONO.

rentes técnicas de caracterizacion seran aplicadas para poder comprobar la modificacion
stiva de estos nanomateriales, como por ejemplo: difraccion de rayos X, espectroscopia

Rainan, microscopia electrénica, termogravimetria, XPS, etc.
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Lna segunda etapa se abordara la sintesis organica de pequefias moléculas para la
sionalizacion superficial de estos materiales, investigando posterlormgpte sus

piedades quimico-fisicas y su actividad bioldgica (utilizando entre QtFQS eStUdlos de
toxicidad en distintas lineas celuares).

(segell del Departament)
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