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ANEXO I PROPUESTA DE TRABAJO FIN DE GRADO
-DEPARTAMENTO DE LA UEX RESPONSABLE DE LA OFERTA:
Quimica Organica e Inorganica
-GRADO: en Enologia
CARACTERISTICAS DEL TRABAJO
TITULO | Seiializacion molecular de aminoacidos y péptidos para su uso en bioquimica
TIPO DE TRABAJO (seiialar con una cruz el que proceda)
Tedrico X | Investigacion X | Numérico Informes Computacio | X
bibliografica nal
Experimental | X | Proyectos de disefio Estudios e Trabajos de investigaciono | X
industrial (tipo A) informes de investigacion y desarrollo
técnicos (tipo C)
(tipo B)

Otros (especifiquese)

DESCRIPCION (Objetivos, metodologia, etc...)

Recientemente hemos comprobado que la reaccion del 2,4,6-trihidroxibenzaldehido en disolventes hidroxilicos
(agua, metanol, etanol, etc.) genera bases de Schiff derivadas del xanteno. Estos compuestos tienen estructura de
enamina y se presentan como dos isomeros interconvertibles a temperatura ambiente. En el esquema se expone
esta reaccion para el caso de la terc-butilamina.
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No existen antecedentes de esta reaccion. La reaccion es totalmente general, transcurre a temperatura ambiente y sin
necesidad de catalizadores; es decir, en condiciones fisiologicas. Ademas, estos compuestos son fluorescentes, lo que
los hace ideales para llevar a cabo sefializaciones moleculares en moléculas que porten grupos NH,, como las
proteinas y polipéptidos.
El trabajo a desarrollar consistira en obtener derivados xanténicos mediante esta reaccion de aminoacidos naturales y
sus derivados, asi como de dipéptidos y tripéptidos sencillos para explorar la viabilidad de sefializacion en proteinas'y
polipéptidos naturales. Tras la sintesis, se llevara a cabo un estudio estructural detallado mediante las técnicas
espectroscopicas ultravioleta-visible, de infrarrojo por transformada de Fourier, de resonancia magnética nuclear de
protones, carbono-13 y nitrégeno-15y de espectrometria de masas de alta resolucion. Después se estudiaran las
propiedades fluorescentes de estos compuestos.
Durante el trabajo se adquiriran conocimientos sobre el trabajo de sintesis en el laboratorio, determinacion estructural
mediante la interpretacion de datos espectroscopicos, calculos computaciones de alto nivel mediante programas de
mecéanica cuantica, busquedas bibliograficas y metodologia sobre la investigacion cientifica.
Los resultados se publicaran en una revista cientifica de reconocida solvencia.
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OBSERVACIONES

DATOS DEL TUTOR O TUTORES (*)

APELLIDOS, NOMBRE | PALACIOS ALBARRAN, JUAN CARLOS

Area de conocimiento | QUIMICA ORGANICA

APELLIDOS, NOMBRE

Area de conocimiento

*(Los trabajos que se desarrollen en empresas o instituciones externas deben contar al menos con dos tutores: uno
pertenecerd a la plantilla de la entidad externa, y el otro serd un profesor de la UEx perteneciente al departamento
que avala la oferta). Si hay mas de un tutor de la UEx y uno de ellos no es profesor, deberd especificar el tipo de

vinculacion con la Universidad.
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PROPUESTA DE TRABAJO FIN DE GRADO (ANEXO I) |  Facutad de Cincias
Curso 2020-21

-DEPARTAMENTO DE LA UEX RESPONSABLE DE LA OFERTA: Quimica
Orgénica e Inorganica

-TITULO DEL TRABAJO: Empleo de materiales carbonosos nanoestructurados para
la eliminacion de contaminantes en aguas
- CARACTERISTICAS DEL TRABAJO FIN DE GRADO

-Tipo de trabajo (sefialar con una cruz el que proceda):

Teérico Revision e investigacion X Numérico Informes
bibliografica '

Proyectos de disefio Estudios e informes técnicos Computacional Experimental

industrial (Tipo A) (Tipo B)

Trabajos de
investigacién o de Otros (especificar)
investigacion y

desarrollo (Tipo C)

-Descripcion del trabajo (objetivos, metodologia...)

Recientemente se ha generado un gran interés en la comunidad cientifica por la preparacion
de materiales carbonosos nanoestructurados con el fin de su utilizacion en la eliminacioén de
contaminantes en aguas. Por todo esto es necesario realizar una revision bibliografica para
ordenar y clarificar la informacién disponible hasta estos momentos.

Titulacién: Grado en Enologia
Observaciones:

-TUTOR/ES:

Nombre: Maria F. Alexandre Franco, Carmen Ferndndez Gonzalez

Area de conocimiento: Quimica Inorganica
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ANEXO 1
PROPUESTA DE TRABAJO FIN DE GRADO

-DEPARTAMENTO DE LA UEX RESPONSABLE DE LA OFERTA: Ingenieria
Quimica y Quimica Fisica

-TITULO DEL TRABAJO: Desarrollo de software cientifico para el cilculo de energias

libres en disolucion

- CARACTERISTICAS DEL TRABAJO FIN DE GRADO

-Tipo de trabajo (sefialar con una cruz el que proceda):

Tebrico Revision e investigacion Numérico
bibliogrifica
Proyectos de Proyectos de diseiio Informes
ingenieria industrial
Computacional X | Experimental Otros
(especificar)

-Descripcidn del trabajo (objetivos, metodologia...)

La energia libre es na magnitud fundamental en el estudio de los procesos en disoluci’n, pues es
la que determina el sentido de la evolucion de los mismos. Se han propuesto distintos métodos
para su calculo, entre los que destacan “umbrella sampling”, “free energy perturbation methods”,
e “integracion termodinamica”

El presente Trabajo tiene como objetivo fundamental la elaboracién de un programa informatico
que permita el calculo de energias libres mediante integracion termodinamica. Dicho programa
se emplearia para el estudio de propiedades termodinamicas de sistemas en disolucion utilizando
la metodologia ASEP/MD, més concretamente se calculara la estabilidad relativa de los
diferentes conférmeros de pequefios péptidos que sirven como modelo del plegamiento en
proteinas.




Titulacion: Grado en Quimica y Grado en Enologia

Observaciones: Durante la realizacion del trabajo se hard uso de un entorno Linux. Es
necesario tener conocimientos basicos de programacion en Fortran o C.

-TUTORES:

Nombre: Manuel Angel Aguilar Espinosa y José Carlos Corchado Martin-Romo

Area de conocimiento: Quimica Fisica
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