UNIVERSIDAD DE EXTREMADURA

FACULTAD DE CIENCIAS

ANEXO 1
PROPUESTA DE TRABAJO FIN DE GRADO

UNIVERSIDAD DE EXTREMADURA

-DEPARTAMENTO DE LA UEX RESPONSABLE DE LA OFERTA:
INGENIERIA QUIMICA Y QUIMICA FISICA

~TITULO DEL TRABAJO:

Estudio de viabilidad de procesos de concentracion de zumos/mostos

- CARACTERISTICAS DEL TRABAJO FIN DE GRADO

-Tipo de trabajo (seflalar con una cruz el gque proceda):

Tedrico x | Revisién e investigacion Nuniérico X
bibliografica
Proyectos de x | Proyectos de diseilo x| Informes
ingenieria industrial
Computacional x | Experimental Otros
{especificar)

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

El alumno debera conocer y ampliar operaciones de separacion avanzadas y aplicadas en las
industrias actualmente establecidas por la zona con el objetivo de mejorar y/o sustituir dichos
procesos por otros cuyo rendimiento compense la inversién a realizar.

Para ello tras una exhaustiva biisqueda bibliografica procederd a evaluar alternativas y comprar
con las existentes.

Analizando la disponibilidad, complejidad, riesgos y coste de cada proceso que se plantee como
alternativa,

Para simular el proceso se realizara el correspondiente modelo y sobre el mismo se analizaran
las diferentes variables de disefio implicadas. Evaluando finalmente los costes de proceso y el
intervalo Sptimo de funcionamiento.

Titulacién: GRADO EN INGENIERIA QUIMICA INDUSTRIAL, QUIMICA y-ENOEOS
Observaciones: Absténgase alumnos con asignaturas de 1° y 2° pendiente

-TUTOR;
Nombre: BENITO ACEDO HIDAL'GO )
Area de conocimiento: INGENIERIA QUIMICA

Fecha de aprobacifn del Cmfsejo del Depm tamento: 24/10/2014
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UNIVERSIDAD DE EXTREMADURA

FACULTAD DE CIENCIAS

UNEVERSIDAD DE EXTREMADURA

ANEXO 1
PROPUESTA DE TRABAJO FIN DE GRADO

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

-TITULO DEL TRABAJO: Estudio comparativo de las propiedades de liquidos de

distinta polaridad empleando técnicas de simulacion de dinamica molecular

- CARACTERISTICAS DEI. TRABAJO FIN DE GRADO

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

Tedrico Revision e investigacion Numérico
bibliografica
Proyectos de Proyectos de disefio Informes
ingenieria industrial
Computacional X | Experimental Otros
(especificar)

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

Estudiar las propiedades y estructura de liquidos mediante la realizacién de simulaciones de
dindmica molecular. Se trataria de calcular propiedades termodinamicas (tanto estaticas como
dindmicas) y estructurales de liquidos puros y/o disoluciones. Se realizard un estudio comparativo
de liquidos de distinta polaridad, intentando relacionar sus propiedades con parametros tanto
macroscépicos (densidad, constante dieléctrica, etc) como microscdpicos (polarizabilidades,
momentos dipolares, etc).




Titulacidon: Grado en Quimica

Observaciones:

~-TUTORES:

Nombre: Manuel Angel Aguilar Espinosa

Area de conocimiento: Quimica Fisica

Fecha de aprobacién del Consejo del Departamento
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UNIVERSIDAD DE EXTREMADURA

FACULTAD DE CIENCIAS

UNIVERSIDAD DE EXTREMADURA

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 calculo de energias

libres en disolucion

- CARACTERISTICAS DEL TRABAJO FIN DE GRADO

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

Tedrico Revision ¢ investigacion Numérico
bibliografica
Proyecios de Proyectos de disefio Informes
ingenieria industrial
Computacional X | Experimental Otros
(especificar)

-Descripcién del trabajo (objetivos, metodologfa...)

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 “wmbrella sampling”, “free energy perturbation methods”,
e “integracion termodinadmica”

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




Titulacién: Grado en Quimica

Observaciones: Durante la realizacion del trabajo se hard uso de un entorno Linux. FEs
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

Fecha de aprobacién del Consejo del Departamento: ;)(f ([ O/ Lf7 (7{
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UNIVERSIDAD DE EXTREMADURA

FACULTAD DE CIENCIAS

UNIVERSIDAD DE EXTREMADURA

ANEXO 1
PROPUESTA DE TRABAJO FIN DE GRADO

-DEPARTAMENTO DE LA UEX RESPONSABLE DE LA OFERTA:
INGENIERIA QUIMICA y QUIMICA FISICA

-TITULO DEL TRABAJO:
“Elaboracion de una guia con experiencias Hevadas a cabo con ordenador adaptadas a los
contenidos curriculares de Quimica de en Educacion Secundaria”.

- CARACTERISTICAS DEL TRABAJO FIN DE GRADO

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

. Revision e investigacion .
Teérico N ¢ IMVESHE X | Numérico
bibliografica
Proyectos de ingenieria Proyectos de diseiio industrial Informes
. . Otros
Computacional X Experimental ,
(especificar)

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

* Objetivos Generales:

- Familiarizarse con las ensefianzas de quimica en los niveles preuniversitarios

- Desarrollar metodologias que faciliten el aprendizaje de la materia mediante el uso de software
y elaboracion de manuales y gnias practicas

- Conocimiento de los contenidos curriculares de Quimica en la Ensefianza Secundaria

- Biisqueda de software adecuado para la consolidacién de los conceptos de Ia Quimica de
Secundaria

- Utilizacién del software seleccionado.

* Objetivos Especificos:

- Seleccion de software aseqguible para complementar ¢ ilustrar los conceptos quimicos
adaptados a los contenidos curriculares de la materia

- Utilizacién del software seleccionado

- Elaboracion de un manual guia de uso del software seleccionado

- Elaboracion de fichas sencillas adaptadas a los conceptos reforzados con el software




* Metodologia de Trabajo:

- Revisidn del contenido curricular de Quimica en Educacidén Secundaria

- Bisqueda de programas y videos relacionados con los contenidos seleccionados en el apartado
anterior

- Utilizacidén del sofiware seleccionado

- Elaboracion de manuales v guias.

* Bibliografia

- Textos de Fisica y Quimica de Secundaria

- R. Chang; “Quimica”, 10° Bd., McGraw-Hill (2010)

- R. H.Pefrucei, W.S. Harwood, F. G. Herring; “Quimica General”, 8* Ed., Prentice Hall (2003)
- Internet

Observaciones: SR e ({’? 5@{- s KM
-TUTORES:

Nombre: Dr., Evaristo A. OJALVO SANCHEZ (evaristo@unex.es)

Area de conocimiento: Quimica Fisica

Fecha de aprobacion del Consejo del Departamento: QL[/ / 0/&2'079/
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Decanato de la Facultad de Ciencias



UHIVERSIDAD DE EXTREMADURA

UNIVERSIDAD DE EXTREMADURA

FACULTAD DE CIENCIAS

ANEXO 1
PROPUESTA DE TRABAJO FIN DE GRADO

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

-TITULO DEL TRABAJO:

Viscosimetria de disoluciones de polimeros de cadena lineal en "buenos disolventes”.

- CARACTERISTICAS DEL TRABAJO FIN DE GRADO

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

Tebrico R.ev!mtin e investigacion %X | Numérico
bibliogrifica

Proyectos de Proyectos de diseiio

. . . . Informes

ingenicria industrial

Compufacional Experimental X | Otros (especificar)

-Descripeion del frabajo (objetivos, metodologia...)

1.

2.

OBJETIVOS

1.- Familiarizar al alumno con el campo de los polimeros y la determinacion de magnitudes
de transporte en disolucién (competencias C1, C4, C6, C12, C15-C21).

2.- Incidir en las diferencias de comportamiento, en disolucién, entre moiéculas y
macromoléculas (competencias C9, C14, C25, C26, C27).

3.- Potenciar las capacidades y recursos del alumno en lo que respecta a la planificacion y
desarrollo de experiencias, toma de decisiones, busqueda y gestion de informacion y
comunicacion de resultados (competencias C23, C24, C28-C32, C35).




" I'METODOLOGIA

Se trata de un (rabajo de cardcter experimental, a desarrollar en los laboratorios del Area de Quimica
Fisica. Consiste en la planificacion, desarrollo y adaptacion de actividades practicas elementales
(aprendidas durante el Grado) al campo de los polimeros en disolucién. Con el equipamiento
adecuado, se determina la viscosidad de disoluciones de un polimero en condiciones de “buenos
disolventes” al objeto de proporcionar valores de la viscosidad intrinseca, analizar la concordancia
con leyes propuestas y realizar un estudio comparativo sobre la calidad de los disolventes. Los
resultados se contrastan con los obtenidos mediante célculos teéricos y con los recogidos en la
bibliografia especializada.

Titulacién: GRADO EN QUIMICA

Observaciones:

-TUTORES:

Nombres: JORGE A. SANSON MARTIN Y M* MERCEDES TIRADO GARCIA
Area de conocimiento: QUIMICA FiSICA

Fecha de aprobacion del Conscjo del Departamento: ‘?’if f f O / M Lf
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UNIVERSIDAD DE EXTREMADURA

UNIVERSIDAD DE EXTREMADURA

FACULTAD DE CIENCIAS

ANEXO 1
PROPUESTA DE TRABAJO FIN DE GRADO

-DEPARTAMENTO DE LA UEX RESPONSABLE DE LA OFERTA:
Ingenierfa Quimica y Quimica Fisica. Area Quimica Fisica

-TITULO DEL TRABAJO:

Medida de propiedades fisicas de liquidos puros y mezclas binatias. Adaptacion de tareas basicas

de laboratorio para alumnos con movilidad reducida.

- CARACTERISTICAS DEL TRABAJO FIN DE GRADO

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

Tedrico R.eV}snSn' ¢ investigacion x| Numérico
bibliografica
'Proye.ctqs de .Proyect'os de disefio Informes X
ingenieria industrial
Computacional Experimental X{| Otros (especificar)

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

L.

2.

OBJETIVOS

Estudiar fa variacién, con la concentracidn, de las propiedades fisicas de mezclas liquidas
binarias

Potenciar las capacidades y recursos del alumno en la planificacion y desarrollo de dichas
experiencias, toma de decisiones y adaptarlas a la discapacidad, considerando la actual
legislacion vigente

Elaborar un protocolo de actuacién para facilitar la realizacion de experiencias de
laboratorio por parte de alumnos con movilidad reducida

Mostrar las diferencias en la consecucion de objetivos académicos entre personas sin y con
discapacidad




METODOLOGIA

Para la realizacién de este trabajo e} alumno deberd ponerse en el lugar de una persona con
movilidad reducida y realizar el trabajo de laboratorio propuesto. Para ello debera planificar y poner
en préctica, en funcion de la discapacidad de que se trate, los diferentes procedimientos a seguir:
acceso a las instalaciones, manipulacién de reactivos, manejo de instrumentacion y realizacion de la
experiencia citada. El trabajo de laboratorio consiste en la determinacion de propiedades fisicas
(viscosidad, densidad, indice de refraccion y tension superficial) para liquidos puros y mezclas
binarias. Se estudiaré la variacién de las propiedades con la composicion, Asimismo, se constataran
las dificultades, las tareas para las que precisa ayuda y las que resulten imposibles de realizar a causa
de la discapacidad, y se propondréan protocolos de actuacion adaptados a la misma.

Titulacién: GRADO EN QUIMICA

QObservaciones:

-TUTORES:

Nombres: MAR{A LLORCA GARCIA!, MARfA LUZ SANCHEZ MENDOZA® Y M*
MERCEDES TIRADO GARCIA?
Area de conocimiento: 'UNIDAD DE ATENCION AL ESTUDIANTE y *QUIMICA FISICA

Fecha de aprobacion del Consejo del Departamento: 25{ { v /w 5?/

V° B°y Firma del Tutor
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UNIVERSIDAD DE EXTREMADURA

FACULTAD DE CIENCIAS
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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: Caminando sobre superficies de energia potencial

- CARACTERISTICAS DEL TRABAJO FIN DE GRADO

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

Tedbrico Revisin e investigacidn X} Numérico
bibliografica
Proyectos de Proyectos de diseiio Informes
ingenieria industrial
Computacional X | Experimental Otros
(especificar)

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

OBJETIVOS
Involucrar a los estudiantes en la tarea intelectualmente estimulante y satisfactoria delproceso de
aprendizaje.
Desarrollar en los estudiantes habilidades/capacidades de comprension, interpretacion, aplicacion y
transmisién (de forma oral y por escrito) de sus conocimientos quimicos,teéricos y précticos.
Proporcionar a los estudiantes una base de conocimientos y habilidades con los quepueda continuar sus
estudios en dreas especializadas de la Quimica o en 4reas multidisciplinares.

COMPETENCIAS
Interpretar las estructura atdmica y los principios de quimica cudntica.
Identificar las caracteristicas de los diferentes estados de la materia y las teorfas empleadas para describirlos.
Diferenciar los tipos principales de reaccién quimica. Principios de termodinamica, cinética y
electroquimica,
Asimilar la relacién entre propiedades macroscépicas y propiedades de 4tomos ymoléculas individuales.




Efectuar el tratamiento matematico de datos procedentes de procesos quimicos y gestion de calidad de los

laboratorios.
Evaluacion, interpretacion y sintesis de datos e informacién quimica. Obtencion,procesamiento y tratamiento,

mediante téenicas computacionales, de datos quimicos.
Conocimiento de una lengua extranjera (preferentemente inglés).
Utilizacién de las tecnologias de la informacién y la comunicacion (TIC’s) masadecuadas en cada situacion.
Capacidad de relacion de la Quimica con otras disciplinas.

Capacidad de:

ay Utilizacién correcta del método de induccion y generacion de nuevas ideas.

b) Anélisis y sintesis,

¢) Organizacion y planificaciéon,

d) Trabajo en un contexto internacional,

e} Expresion tanto oral como escrita.

) Razonamiento critico. Resolucidn de problemas.

g) Toma de decisiones.

h) Trabajo en equipo (también de cardcter interdisciplinar) y liderazgo para dirigir y ejecutar Ias tareas del

laboratorio quimico y en instalaciones industriales complejas,
Capacidad de comunicar de una forma clara y precisa conocimientos y conclusiones aun piblico tanto

_especializado como no especializado.
Capacidad para aprender nuevas técnicas y conocimientos que permitan emprenderestudios posteriores con

un alto grado de autonomia.
Desarrollo de habilidades de aprendizaje personal. Adquisicidn de habilidades en las relaciones

interpersonales, liderazgo, creatividad y adaptacion a nuevas situaciones.

METODOLOGIA DEL TRABAJO

¥ Revision de bibliografia disponible sobre el tema del trabajo: las superficies de energfa potencial o
supetficies de Born-Oppenheimer, en concreto, aqueltas que describen la reactividad entre especies quimicas
elementales.

* Utilizando software especifico, emplear superficies de energia potencial para la determinacit de
propiedades de sustancias estables, asi como de intermedios reactivos para moléculas sencillas.

* Determinar propiedades cinéticas y dindmicas de reacciones quimicas elementales a partir del anélisis del

movimiento de particulas sobre superficies de energia potencial.

BIBLIOGRATIA
* “Superficies de energia potencial y reactividad quimica.” Joaquin Espinosa Garcia, Septem Ediciones, 2001,
* “Chemical kinetics and reaction dynamics.” Paul L. Houston, McGraw-Hill, 2001,

Titulacion: GRADO EN QUIMICA

Observaciones:

-TUTORES:

Nombre: Joaquin Espinosa Garcia y José Carlos Corchado Martin-Romo

Area de conocimiento: Quimica Fisica



Fecha de aprobacion del Consejo del Departamento: Qéff{ o [/ %ﬁ/ﬁ?’
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UNIVERSIDAD DE EXTREMADURA

FACULTAD DE CIENCIAS

URIVERSIDAD DE EXTREMADURL

ANEXO 1
PROPUESTA DE TRABAJO FIN DE GRADO

-DEPARTAMENTO DE LA UEX RESPONSABLE DI LA OFERTA:
Ouimica Organica e Inorganica

“Ii'TULO DEL TRABAJO:

Investigacion de llleioclologias de transformacién en procesos ene mediante
catalizadores en medios neotéricos,

-CARACTERISTICAS DEL TRABAJO FIN DE GRADO

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

Tedrico Revisién e investigacién Numérico
3 bibliegrafica
Proyectos de Proyectos de diseilo Informes
ingenieria industrial
Compuiacional Experimental x| Otros
L L (especificar)

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

I:1 objetivo del trabajo ¢s mejorar desde el punto de vista de la eficiencia y la sostenibilidad las
metodologias de {ransformacion en procesos ene de moléculas organicas y su aplicacion a
monoterpenoides naturales. Se aplicaran catalizadores y medios de reaccion neotéricos.

- Sc realizard una revision bibliografica para conocer el estado del arte.

- Se definiran y prepararan sistemas cataliticos asociados a diferentes medios reaccionales.

~ Se investigard el efecto de los diferentes sistemas en la eficiencia de la transformacion.

- S¢ extraerdn conclusiones y se aplicara las mejores condiciones a monoterpenoides naturales
de inerés industrial.

Titulacion: Grado en Quimica




Observaciones: Se desarrollara en el laboratorio del 4rea de Quimica Organica en Caceres.
-TUTORES:

Nombre: Ignhacio Lopez-Coca Martin

Area de conocimiento: Quimica Orgéanica

Fecha de aprobacién del Consejo del Departamento: 27 de octubre de 2014

V*° B° Director del Departamento
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UNIVERSIDAD DE EXTREMADURA

FACULTAD DE CIENCIAS

UNEYERSIDAD DE EXTREMADURA

ANEXO 1
PROPUESTA DE TRABAJO FIN DE GRADO

-DEPARTAMENTO DE LA UEX RESPONSABLE DE I.A OFERTA: Expresion
Gréfica

-TITULO DEL TRABAJO: Revision de la normativa aplicable al Dibujo Técnico.

- CARACTERISTICAS DEL TRABAJO FIN DE GRADO

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

Tedrico Revisién e investigacion X| Numérico
bibliografica
Proyectos de Proyectos de disefio Informes
ingenieria industrial
Computacional Experimental Otros
(especificar)

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

En el Dibujo Técnico se tienen unas situaciones repetitivas en las cuales se debe actuar de
acuerdo a las normas correspondientes, Debido a que dichas normas son dindmicas en el tiempo,
en ocasiones las soluciones que se plantean estén desfasadas por plantearse en funcién de
directrices que ya no aparecen en la normativa. Por ello, se propone realizar una revisién y
actualizacion de las normas principales que deberan tenerse presente a la hora de efectuar
cualquier dibujo en el ambito de la ingenieria.




Titulacién: Grado Tngenierfa Quimica o Grado Quimica

Observaciones:

-TUTORES:

Nombre: Francisco Jesis Moral Garcia

Area de conocimiento: Expresion Grafica en la Ingenieria

Fecha de aprobacién def Consejo del Departamento: 14 de octubre de 2014

V°B°y Firma del Director del Dpto V'B°y Firma del Tutor

Decanato de la Facultad de Ciencias



UNIVERSIDAD DE EXTREMADURA

FACULTAD DE CIENCIAS

URIVERSIDAD DE EXTREMADURA

ANEXO 1
PROPUESTA DE TRABAJO FIN DE GRADO

-DEPARTANMENTO DE LLA UEX RESPONSABLE DE LA OFERTA:
Quimica Orgdnica e Inorgdnica

“TITULO DEL TRABAJO:

Determinacion de los perfiles de reaccién ENE vs Diels-Alder de isopreno con endfilos
mediante cilculos mecanocuinticos,

-CARACTERISTICAS DEL TRABAJO FIN DE GRADO

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

Teorico Revisidn e investigacion Numérico
e bibliografica
Proyectos de Proyectos de diseilo Informes
ingenicria inctustrial
Computacional X Experimental Otros
(especificar)

-Deseripeidn det trabajo (objetivos, metodologia. ..)

El objetivo del trabajo es determinar los diferentes perfiles de reaccion de un sistema reactivo
formado por isopreno y endfilos con diferentes condicionantes estereoelectrénicos. Para ello se
empleardan modelos de célculo mecanocuédnticos basados en la teoria de densidad funcional
(DIFD).

-5¢ realizard una revisién para determinar el estado del arte.

-Se deliird el método y nivel de calculo. .

-Se realizaran célculos de optimizacion energética y geométrica para los reactivos y productos.
-Se calculard la geometria y energia de los estados de transicion.

-Se aplicard el caleulo a diferentes sistemas para ver como influyen factores estereoelectrénicos.
| -Se extraerdn conclusiones.

Titulacion: Grado en Quimica
Observaciones: Se desarrollard en el laboratorio del drea de Quimica Organica en Céceres.




~-TUTORES:

Nombre: Ignacio Lopez-Coca Martin

Area de conocimiento: Quimica Orgéanica

Fecha de aprobacién del Consejo del Departamento: 27 de octubre de 2014

VY B° Director del Departamento

V° B® Tutor
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UNIVERSIDAD DE EXTREMADURA

FACULTAD DE CIENCIAS

UNIVERSIDAD DE EXTREMADURA

ANEXO 1
PROPUESTA DE TRABAJO FIN DE GRADO

-DEPARTAMENTO DE LA UEX RESPONSABLE DI LA OFERTA:
Quimica Orginica e Inorganica

-TITULO DEL TRABAJO: Reaccidn de cicloadicién 1,3-dipolar multicomponente para

la union de fragmentos fluorescentes a ciclos de pirrolidina

- CARACTERISTICAS DEL TRABAJO FIN DE GRADO

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

Tedrico Revisién e investigacion Numérico
- hibliogrifica

Proyectos de Proyectos de disefio Informes
ingenieria industrial

Compittacional Experimental x} Otros
L (especificar)

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

INTRODUCCION

Actualmente se estan realizando numerosos esfuerzos para desarrollar metodologias sencillas y
rdpidas para la sintesis de moléculas complejas de forma directa, sin necesidad de aislar
intermedios. En este sentido, las reacciones multicomponente han emergido como una
herramienta muy Olil, Por otra parte, y en la misma linea de simplicidad, la reaccién de
cicloadicion 1,3-dipolar juega un papel muy importante en la preparacion eficiente de
heterociclos de cinco miembros. Particularmente, la reaccion de cicloadicion de iluros de
azometino con olefinas activadas ha llegado a ser une de los métodos mas Utiles y bien
establecidos para la preparacion de anillos de pirrolidinas sustituidos. Este tipo de ciclos forma
parte de la estructura de una variedad de productos naturales y compuesios con actividad
bioldgica, Ademas, la conjugacion de este tipo de sustancias a pruebas fluorescentes es una

| metodologia de gran interés en investigacion biomédica y de detecciéon médica por imagen. En




este sentido, el fragmento 4,4-difluoro-4-bora-3a,4a-diaza-s-indaceno (BODIPY) es un
fluoréforo muy importante por sus propiedades fotofisicas y su facil disponibilidad.

OBJETIVO

En el contexto anteriormente expuesto, el objetivo de este Proyecto Fin de Carrera serfa la
sintesis de anillos de pirrolidina conjugados a un fragmento de fluoréforo de BODIPY. Para
ellos se utilizardn las metodologias expuestas anteriormente; una reaccion de cicloadicion 1,3-
dipolar de forma multicomponente.

METODOLOGIA.
La metodologia a seguir en este proyecto ser4 la siguiente:

1. Revision bibliografica de la reaccién de cicloadicion 1,3-dipolar de iluros de azometino
para formar anillos de pirrolidina, También serd necesario revisar la bibliografia para la
preparacion eficiente de un ¢-iminoester precursor del 1,3-dipolo necesario.

2. Preparacién del a-iminoester precursor del iluro de azometino. Este compuesto ha de
presentar un fragmento BODIPY en su estructura y ser derivado de la glicina,
2.1.Preparacion del fragmento BODIPY: para ello se partiré del 4-hidroxifenilaidehido ¥y

de 2,4-dimetilpirrol y se realizard conforme a la bibliografia (Chem, Commun. 2014,
50, 5455}, seglin el siguiente esquema:

OH
TFA, DDQ
@ Y
N
H
1 2

TEA
CHO

2.2 Sintesis de la amina precursora del o-iminoester a partir de la esterificacion de la
glicina con el alcohol 3, segiin el siguiente esquema:

0
N o

3. Reaccitn de cicloadicion 1,3-dipolar multicomponente: consiste en preparar el o-
iminoester y el iluro de azometino en un mismo paso, partiendo de un ¢-aminodcido y
un aldehido, Ademas, en el medio de reaccidn estard también presente un dipolarofilo
que reaccionara con ¢l iluro una vez generado éste.
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ANEXO 1
PROPUESTA DE TRABAJO FIN DE GRADO

-DEPARTAMENTO DE LA UEX RESPONSABLE DE LA OFERTA: QUIMICA
ORGANICA E INORGANICA

“TITULO DEL TRABAJO: Racionalizacién teérica de un ejemplo de reaccién 1,3-

dipolar. Mecanismo de reaccién y estudio computacional

- CARACTERISTICAS DEL TRABAJO FIN DE GRADO

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

Tedrico Revisién e investigacién Numérico
hibliogrdfica
Proyectos de Proyectos de disefio Informes
ingenieria industrial
Computacional X | Experimental Otros
(especificar)

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

Los cileulos de Mecdnica Molecular y de Quimica Cuantica ocupan posiciones de relevancia
creciente en la quimica mederna y en las disciplinas relacionadas con ésta. Tradicionalmente, estos métodos
han servido para proporcionar informacién sobre estructuras, estabilidades relativas y otras propiedades de
moléculas aisladas.

L4 quimica computacional simula estructuras quimicas y reacciones basandose totalmente o en parte en
fas leyes fundamentales de la fisica. Permite a los quimicos sustituir o complementar estudios
experimentales mediante la ejecucion de cilculos en ordenadores. Aporta informacién extra a los estudios
experimentales.

El objetivo de este trabajo seid abordar el estudio tedrico de la reactividad de los 3-aril-5-fenil-2-(iV-
metiDbencilamino-1,3-tiazolio-4-olatos frente a dipolardfilos con dobles enlaces N-N.,

Para ello, se han considerado los sistemas mesoidnicos 1 (Ph) y 3 (p-NO,Ph), ya que su distinto
colmportaniento quimico origina experimentalmente productos diferentes, y los azodipolardfilos A




“(ézodicarboxilato de dimetilo) y B (N,N, N’ ,N’-tetrametilazodicarboxamida),
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Figura 1. Reactivos considerados para el estudio tedrico.

Para esta reaccién 1,3-dipolar se encuentran tres productos distintos, en funcién de cual sea el
mesoidnico y el dipolarofilo utilizados. Asi mismo, cambian también las condiciones Sptimas para que los
procesos tengan lugar.

Se trata de utilizar el paquete de programas GAUSSIAN 09 a través de métodos DFT.

Se localizarén los puntos estacionarios del mecanismo de reaccidn y se caracterizardn mediante calculos de
frecuencias para verificar que los minimos energéticos y los puntos de silla fengan cero y una frecuencias
imaginarias, respectivamente.

El estudio global serfa el mostrado en el siguiente esquema:
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Esquema. Propuesta de Mecanismo para la reaccién de los sistemas de 1,3-tiazolio-4-olato (1-3) y azodipolaréfilos
(A, B)

Una vez realizado ¢l estudio computacional de este proceso, se analizaran los datos obtenidos de
geometrias y energias para confirmar o descartar el mecanismo propuesto.
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ANEXO0O 1
PROPUESTA DE TRABAJO FIN DE GRADO

-DEPARTAMENTO DE LA UEX RESPONSABLE DE LA OFERTA: QUIMICA
ANALITICA

“TITULO DEL TRABAJO: “Andlisis por Inyeccién de Flujo de compuestos fenolicos

presentes en el vino.”

- CARACTERISTICAS DEL TRABAJO FIN DE GRADO

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

Teérico Revisién e investigacién bibliogréfica Numérico
Proyectos de ingenieria Proyectos de disefio industrial Informes
Computacional Experimental X Otros (especificar) X

-Descripeion del trabajo (objetivos, metodologfa...)




Se ha descrito en la bibliografia el interés del estudio del contenido de compuestos fendlicos
por su caricter antioxidante en diferentes matrices de origen natural dado el efecto
beneficioso que puede representa para la salud. Se abordara el estudio electroanalitico de
diferente fenoles uatilizando diferentes tipos de electrodos entre los que se encuentran los
electrodos impresos.

Por ello, se pretende abordar el estudio de algunos de estos compuestos utilizando técnicas
electroanaliticas con diferentes tipos de electrodos, con el fin de iniciar a los estudiantes con
el Trabajo Fin de Grado a la investigacion con muestras naturales.

Entre los objetivos del TFG que se persiguen alcanzar, ademds de los de mostrar la
adquisicién de competencias disciplinares, fundamental para el ejercicio de la profesion,
también se hace necesario demostrar la adquisicién de otras competencias, tales como las
transversales, y entre ellas, por gjemplo, la capacidad de integrarse en equipos de trabajo,
adaptarse a nuevas situaciones, etc. Manejo de fuentes bibliograficas, busquedas de
antecedentes bibliografico, utilizacién de metodologias de andlisis en compuestos naturales,
etc.

La metodologia de trabajo seré la siguiente:

* Definicién del problema y biisqueda bibliografia

* Seleccion de los compuestos de interés

+ Estudio electroanalitico de los compuesto de interés

* Puesta a punto del método mediante andlisis de Inyeccidn de Flujo
*  Obtencidn de resuitados

+ Elaboracion de las conclusiones

Observaciones: Dirigirdn el TEG los doctores por la UEx: Agustina Guiberteau Cabanillas,
y Elena Bernalte Morgado del Departamento de Quimica Analitica de la UEx,
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ANEXO 1
PROPUESTA DE TRABAJO FIN DE GRADO

-DEPARTAMENTO DE LA UEX RESPONSABLE DE LA OFERTA: QUIMICA
ANALITICA

-TITULO DEL TRABAJO: Estudio electroanalitico de S-hidroximetilfurfural y furfural
en alimentos,
- CARACTERISTICAS DEL TRABAJO FIN DE GRADO

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

Fedrico Revision e investigacion Numérico
bibliografica
Proyectos de Proyectos de diseilo industrial Informes
ingenieria
Computacional Experimental Xl Otros X
(especificar)

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

El 5-hidroxymetil furfural (HMF) esté presente en muchos productos alimenticios tales como: miel,
mostos, zumos, mermeladas etc. Su presencia puede ser una indicacién del deterioro, adulteracién o
el estrés calérico de los azdicares que contiene estos productos y como consecuencia, la aparicién del
HMF. Son importantes las condiciones de almacenamiento de estos alimentos tales como la
temperatura y la influencia de su exposicién a la luz solar.

Por tanto, fa presencia de HMF se relaciona con la frescura y como consecuencia con la calidad de
estos productos alimenticios, por ello, su control es de importancia tanto desde el punto de vista de
la calidad de los mismos como de los posibles efectos de su presencia en la salud, aunque no esta
evidenciado completamente el efecto adverso. ‘

Los objetivos que se plantean son los siguiente:
-Manejo de fuentes bibliograficas y bisquedas de antecedentes bibliogrifico de los analitos
seleccionados para desarrollar un método electroanalitico para fa determinacion de HMF en mieles

La metodologia a seguir se esquematiza en los siguientes puntos:




- Revision bibliografica

- Estudio electroanalitico del S-hidroximetilfurfural y del furfural (FUR) utilizando diferentes
tipos de electrodos entre los que se encuentran los electrodos impresos de film de mercurio:
Estudios basicos tales como influencia del pH, estudio de variables instrumentales en
clectrodos sélidos y electrodos impresos modificados o no.

- Desarrollo de un método clectroanalitico para la determinacion de HMF y la posible
discriminacion del FUR en alimentos.

- Iniciacion al desarrollo de un métedo electroanalitico mediante FIA

Observaciones: Dirigiran el TFG los doctores por la UEx: Agustina Guiberteau Cabanillas, Isabel
Duran Martin Mer4s del departamento de Quimica Analitica de la UEX, y la doctoranda Carmen
Belén Godoy Cancho.
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ANEXO 1
PROPUESTA DE TRABAJO FIN DE GRADO

-DEPARTAMENTO DE LA UEX RESPONSABLE DE LA OFERTA: QUIMICA
ANALITICA

-TITULO DEL TRABAJO: “Comportamiento voltamperométrico de compuestos fendlicos

presentes en productos de origen vegetal,”

- CARACTERISTICAS DEL TRABAJO FIN DE GRADO

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

Tedrico Revisidn e investigacion Numérico
hibliografica
Proyectos de Proyectos de disefio induostrial Informes
ingenieria
Computacional Experimental X| Otros X
(especificar)

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

Los productos de origen vegetal contienen numerosos compuestos fendlicos de interés puesto que
muchos presentan beneficios para la salud.
Por ello, se pretende abordar el estudio de algunos de los compuestos mayoritarios presentes en las
muestras utilizando téenicas electroanaliticas con diferentes tipos de electrodos, entre los que se
encuentran los electrodos impresos. Con ello se iniciard a los estudiantes del Trabajo Fin de Grado
en la investigacién con muestras naturales,

Consideramos que es muy importante la colaboracién con los centros tecnolégicos de la regién y
para ello el TFG propuesto se realizard, en parte, en el CICYTEX- Centro de Investigacién del
Corcho, la Madera y el Carbén Vegetal, del Gobierno de Extremadura, en estrecha colaboracién
entre ambas instituciones (CICYTEX- Centro de Investigacion del Corcho, la Madera y el Carbon
Vegetal).

Entre los objetivos del TFG que se persiguen alcanzar, ademds de los de mostrar la adquisicion de




competencias disciplinares, fundamental para el ¢jercicio de la profesién, también se hace necesario
demostrar la adquisicién de otras competencias, tales como las transversales, y entre ellas, por
ejemplo, la capacidad de integrarse en equipos de trabajo, trabajo en equipo, adaptarse a nuevas
situaciones, etc.

Consideramos que al Hevar a cabo el trabajo fin de grado en colaboracién de la UEx con el
CICYTEX (Centro de Investigacion del Corcho, la Madera y el Carbon Vegetal), le aporta al
estudiante el valor afiadido de colaborar con una entidad externa a la UEX, lo que redundar4, sin
duda, en beneficio de su formacion e intercambio de ideas y experiencias con el personal
investigador del CICYTEX

Se familiarizara con:
Manejo de fuentes bibliograficas, busquedas de antecedentes bibliografico, utilizacién de
metodologias de andlisis en compuestos naturales, etc.

La metodologia de trabajo sera la siguiente:

Definicion del problema y biisqueda bibliografia

Seleccion de los compuestos de interés

Realizacion de la estudios basicos experimentales

Estancia en CICYTEX- Ceniro de Investigacion del Corcho, la Madera y el Carbén
Vegetal para andlisis in situ con el equipo portatil

Tomas de muestras y andlisis en el proceso por cromatografia

Puesta a punto del método o métodos

Obtencion de resultados

Elaboracion de las conclusiones

Se propone al estudiante, sin que sea vinculante o condicion indispensable para la realizacion del
trabajo fin de grado propuesto, poder llevar a cabo las practicas externas en CICYTEX- Centro de
Investigacion del Corcho, la Madera y el Carbén Vegetal, de forma regladas o no, con el objetivo
adicional de poder participar de mds aspectos en investigacion y desarrollo en el centro CICYTEX-
Centro de Investigacion del Corcho, la Madera y el Carbon Vegetal que los marcados en el TFG

Observaciones: Dirigirdn el TG los doctores por la UEx: Agustina Guiberteau Cabanillas, del
Departamento de Quimica Analitica de la UEX, Ia doctoranda Carmen Belén Godoy Cancho y el
Dr. Manuel Alejandro Martinez Cafias, de CICYTEX- Centro de Investigacion del Corcho, la
Madera y el Carbon Vegetal (Gobierno de Extremadura)
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