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ANEXO I: PROPUESTA DE TRABAJO FIN DE GRADOQ
TiTuLO Estudio de Materiales Implicados en la Robédtica Blanda
GRADO (%) Quimica
DEPARTAMENTO
RESPONSABLE Expresién Grafica
DE LA OFERTA
TIPQ DE TRABAJO (seftalar con una cruz el gue proceda)
Tedrico - Revision P
bibliografica X Numérico Informes Computacional
Expetimental Proyecto de Pr%‘i’::;%de Proyecto de naturaleza.
ingenieria industrial profesional

Otros {especiflquese)

DESCRIPCION {Objetivos, metodologia, etc...)

Se trata de realizar una revision bibliografica sobre los materiales nuevos y futuros implicados en la
rohética blanda. Una primera aproximacidn al tema para abrir vias de investigacién.,

Es un trabajo basado en la recopilacion bibliografica, su lectura comprensivaﬁf en el resumen geherado
para dar una idea clara del estado actual del arte y las perspectivas futuras.

DATOS DEL DIRECTOR/A O DIRECTORES {**}

APELLIDOS, NOMBRE | Martinez de Salazar Martinez, Enrique

Area de conocimiento | Proyectos de Ingenieria

APELLIDOS, NOMBRE

Area de conocimiento

* Toﬂos los grados, excepto Ingenieria Quimica Industrial. Para este grado, usen el Anexo_|_|Ql.

**Hasta un maximo de dos directores. Los frabajos que se desarrollen en empresas o inslituciones externas deben
contar al menos con dos directores: uno pertenecer ala plantilla de la entidad externa, y el olro serd un profesor de
la UEx perleneciente al departamento que avala la oferta. Si hay dos tutores de la UEx y uno de ellos no es profesor,

debera especificar el tipo de vinculacién con la Universidad.

Fecha de aprobacidn del Consejo del Departamento: 22/10/2024
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& PROPUESTA DE TRABAJO FIN DE GRADO Facullad de Clenclas

ANEXO I: PROPUESTA DE TRABAJO FIN DE GRADO

TiT.l.JLOI : ESTUD!O TEORICO-EXPERIMENTAL DEL EFECTO DEL DISOLVENTE EN EL
ESPECTRO DE ABSORCION DE COLORANTES ORGANICOS
GRADO (4 GRADO EN QUIMICA
DEPARTAMENTO INGENIERIA QUIMICA Y QUIMICA FISICA
RESPONSABLE
DE LA OFERTA
' TIPO DE TRABAJO (sefalar ¢on una cruz el gue proceda)
Teérico X | Revision ari ' i
bibliografica Numeérico Informes Computacional X
_ _ Proyecto de
Experimental | X | Proyecto de disefio Proyecto de naturaleza
. . ingenieria industrial profesional

| Otros (especifiquese) .

. “DESCRIPCION (Objetivos, metodologia, etc...)

El trabajo consistira en la medicién experimental de los cambios producidos en el espectio
electronico de compuestos orgénicos al modificar el disolvente en que se realiza la medida del
espectro, Posteriormente, se intentard explicar este comportamiento mediante técnicas de
simulacién por ordenador basadas en métodos de la mecénica cuantica.

Los objetivos principales del trabajo seran familiarizar al alumno con los programas mas habituales
de la quimica tedrica, con técnicas de calculo de estructura electronica y promover la capacidad de
interpretacion de datos experimentales desde una perspectiva tedrica.

OBSERVACIONES

DATOS DEL DIRECTOR/A O DIRECTORES (**)

APELLIDOS, NOMBRE | MARTIN NAVARRO, MARIA ELENA

Area de conoclmiento | Quimica Fisica

APELLIDOS, NOMBRE | CORCHADO MARTIN-ROMO, JOSE CARLOS

Area de conocimiento | Quimica Fisica

* Todos los grados, excepto Ingenieria Quimica Industrial. Para este grado, usen el Anexo_|_lQl.

**Hasta un maximo de dos directores. Los trabajos que se desarrollen en empresas o instituciones externas deben
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ANEXO I: PROPUESTA DE TRABAJO FIN DE GRADO
TiTuLO CAMINANDO SOBRE SUPERFICIES DE ENERGIA POTENCIAL
GRADO () GRADO EN QUIMICA
DEPARTAMENTO INGENIERIA QUIMICA Y QUIMICA FISICA
RESPONSABLE
DE LA OFERTA
TIPO DE TRABAJO (seifalar con una cruz el que proceda)
 bibliografica X Numeérico Informes Computacional X
Experimental ' jP!'oyec?o'rde Prcg;::;%de Proyecto de naturaleza
lngenlerqa industrial profesional
Otros (especifiquese)
DESCRIPCION {Objetivos, metodologia, etc...)
OBJETIVOS
* Llevar a cabo una revision critica de la literatura cientifica reciente sobre la determinacion de superficies de
energia potencial
* Determinar propiedades cinéticas y dindmicas de reacciones quitmicas elementales a partir del analisis del

movimienfo de particulas sobre superficies de energla potencial.

METODOLOGIA DEL: TRABAJO
Revisién de bibliografia disponible sobre el tema del trabajo: las superficies de energia potencial o
superficies de Born-Oppenheimer, en concreto, aquellas que describen la reactividad entre especies quimicas
elementales.

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

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

DATOS DEL DIRECTOR/A O DIRECTORES (**)

APELLIDOS, NOMBRE | ESPINOSA GARCIA, JOAQUIN

Area de conocimiento | Quimica Fisica

APELLIDOS, NOMBRE | CORCHADO MARTIN-ROMO, JOSE CARLOS

Area de conocimiento | Quimica Fisica
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ANEXO I: PROPUESTA DE TRABAJO FIN DE GRADO

TiTULO ESTUDIO TEORICO-EXPERIMENTAL DE LA INFLUENCIA DEL MEDIO EN EL
_ ESPECTRO DE ABSORCION DE COLORANTES E INDICADORES DE PH
GRADO (4 GRADO EN QUIMICA
DEPARTAMENTQ - INGENIERIA QUIMICA Y QUIMICA FISICA
RESPONSABLE
DE LA OFERTA
TIPO DE TRABAJO {sefialar con una cruz el que proceda)
Tebrico X Revision ari
bibliografica Numérico Informes Computacional X
Experimental | X Proyecto de Prc:isilse:;c;de Proyecto de naturaleza
ingenieria industrlal profesional
. Otros {especifiquese)

DESCRIPCION (Objetivos, metodologia; ete...) -

El trabajo consistird en la medicion experimental del desplazamiento que se produce en la longitud
de onda de maxima absorcion del espectro UV de una sustancia coloreada al modificar el disolvente
en que se realiza la medida del especiro o el pH de la disolucion. Posteriormente, se intentard
justificar dicho desplazamiento mediante técnicas de simulacién por ordenador basadas en métodos
de la mecanica cudntica.

Los objetivos principales del trabajo serdn familiarizar al alumno con los programas mds habituales
de la quimica teérica, con técnicas de calculo de estructura electronica y promover la capacidad de
interpretacion de datos experimentales desde una perspectiva tedrica.

OBSERVACIONES

DATOS DEL DIRECTOR/A O DIRECTORES (*)

APELLIDOS, NOMBRE | SANCHEZ MENDOZA, MARIA LUZ

Area de conocimiento | GQuimica Fisica

APELLIDOS, NOMBRE SANSON MARTIN, JORGE ANTON!O

rea de conocimiento | Quimica Fisica
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ANEXO |: PROPUESTA DE TRABAJO FIN DE GRADO

TiTULO ESTUDIO TEORICO DEL EQUILIBRIO CONFORMACIONAL EN PEQUENOS
DIPEPTIDOS
GRADO (/) GRADO EN QUIMICA
DEPARTAMENTO INGENIERIA QUIMICA Y QUIMICA FISICA
RESPONSABLE
DE LA OFERTA
TIPO DE TRABAJO (seifialar con una cruz el que proceda)
Teodrico X | Revisién _
: bibliog rafica Numérico Informes Computacional X
' e Proyecto de
Experimental Proyecto de disefio Proyecto de naturaleza
ingenieria industrial profesional

Otros (especifiquese)

DESCRIPCION (Objetivos, metodologia, etc...)

El presente trabajo de fin de Grado trabajo se orienta al estudio teodrico de la influencia que el
disolvente ejerce sobre el equilibrio conformacional de un dipéptido. Estos pequefios péptidos
sirven como modelos donde estudiar la influencia que los grupos laterales y el disolvente tienen
sobre sistemas mayores como pueden ser las proteinas y sirven de ayuda a la hora de resolver uno
de los problemas fundamentales de la quimica computacional como es el plegamiento de proteinas.

En el estudio se emplearan métodos mecano-cuanticos (MP2, DFT) en la descripcion del dipéptido
y técnicas de dindmica molecular en la descripcion del disolvente. Ambos se combinaran haciendo
uso de un método desarrollado por nuestro grupo de investigacion y conocido como ASEP/MD, el
cual hace uso de una aproximacion de campo medio en la descripcién de la perturbacion generada
por el disolvente sobre el volumen ocupado por el soluto.

OBSERVACIONES

DATOS DEL DIRECTOR/A O DIRECTORES (*)

APELLIDOS, NOMBRE | AGUILAR ESPINOSA, MANUEL ANGEL

Area de conocimiento | Quimica Fisica

APELLIDOS, NOMBRE | MARTIN NAVARRO, MARIA ELENA

rea ce conocimiento | Quimica Fisica

* Todos los grados, excepto Ingenieria Quimica Industrial. Para este grado, usen el Anexo_|_1Ql.
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2 PROPUESTA DE TRABAJO FIN DE GRADO Facullad de Clencfas

ANEXO |: PROPUESTA DE TRABAJO FIN DE GRADO

TiTULO DESARROLLO DE SOFTWARE CIENTIFICO PARA EL CALCULO DE ENERGIAS
LIBRES EN DISOLUCION
GRADO (%) GRADO EN QUIMICA
DEPARTAMENTO INGENIERIA QUIMICA Y QUIMICA FISICA
RESPONSABLE
DE-LA OFERTA :
TIPO DE TRABAJO {sefialar con una cruz el que proceda)
Teérico -~ | X | Revision * Numérico Informes Computacional
bibliografica :
Experimental Proyecto de Pr?i’::;%de. Proyecto de naturaleza
ingenieria industrial profesional
Otros {especifiquese)

DESCRIPCION (Objetivos, metodologla, etc...)

La energia libre es na magnitud fundamental en el estudio de los procesos en disolucion, pues es la
que determina el sentido de la evolucion de los mismos. Se han propuesto distintos métodos para su
b 11

célculo, entre los que destacan “umbrella sampling”, “free energy perturbation methods”, ¢
“integracion termodinamica”

El presente trabajo tiene como objetivo fundamental la elaboracién de un programa informético que
permita el céalculo de energias libres mediante integracién termodindmica. Dicho programa se
emplearia para el estudio de propiedades termodinamicas de sistemas en disolucion utilizando la
metodologia ASEP/MD, mas concretamente se calculara la estabilidad relativa de los diferentes
conférmeros de pequetios péptidos que sirven como modelo del plegamiento en proteinas.

. OBSERVACIONES

Durante la realizacién del trabajo se hara uso de un entorno Linux. Es necesatio tener
conocimientos basicos de programacion en Fortran o C.

‘DATOS DEL DIRECTOR/A O DIRECTORES (*)

APELLIDOS, NOMBRE | AGUILAR ESPINOSA, MANUEL ANGEL

Area de conocimiento | Quimica Fisica

APELLIDOS, NOMBRE | CORCHADO MARTIN-ROMO, JOSE CARLOS

Area de conocimiento | Quimica Fisica

* Todos los grados, excepto Ingenierfa Quimica Industrial. Para este grado, usen el Anexo_|_IQL
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ANEXO I: PROPUESTA DE TRABAJO FIN DE GRADO

COMPLEJOS DE PLATINO(I) ANALOGOS AL CARBOPLATINO CON LIGANDOS

TiTULOD DERIVADOS DE HETEROCICLOS S,N
GRADO () GRADO DE QUIMICA
DEPARTAMENTO QUIMICA ORGANICA E INORGANICA
RESPONSABLE
DE LA OFERTA
TIPO DE TRABAJO (sefialar con una cruz el que proceda)
Tedrico Revisin Numérico Informes Computacional
: _bibliografica
Experirﬁentél X | Proyecto de Pr‘:’yl':::i%de Proyecto de naturaleza
ingenieria . industrial profesional

Otros (especifiquese)

DESCRIPCION (Objetivos, metodologia, etc...)

La quimioterapia es una de las modalidades terapéuticas mas empleadas en el tratamiento del
cancer, que engloba a una gran variedad de farmacos. Su objetivo es destruir las células que
componen el tumor, con ¢l fin de lograr la reduccion de la enfermedad. Tal vez, el quimioterapico
mds conocido sea el cisplatino. El cisplatino es una droga efectiva contra ciertos tipos de cancer
como el cancer de testiculos, el cancer de ovarios, carcinomas Gtero-cervicales o cancer de pulmoén.
Sin embargo, el uso del cisplatino esté limitado por la resistencia intrinseca o adquirida por varios
tipos de céncer, asi como por los efectos téxicos secundarios que provoca como nefrotoxicidad,
neurotoxicidad, nduseas y vomitos, y aunque algunos problemas disminuyen al combinar cisplatino
con otros farmacos los problemas por neurotoxicidad permanecen.

Con el objetivo de reducir dichos efectos secundarios, se han sintetizado en los tiltimos afios un gran
numero de complejos de platino con estructura similar al cisplatino y se ha evalvado su actividad
citotoxica. De entre los pocos farmacos de platino que han entrado en ensayos clinicos en los
Ultimos 40 afios, solamente dos han sido aprobados para su uso a nivel mundial siendo uno de ellos
el carboplatino, diammina(1,1-ciclobutadicarboxilato)platino(1l).
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Este compuesto de platino que actualmente tiene aplicacion clinica presenta en su estructura un
ligando dicarboxilato. Esto es debido a que la toxicidad de los farmacos de platino esté directamente
relacionada con la hidrélisis de los mismos, es decir, con la facilidad con la que los grupos labiles
son sustituidos por moléculas de agua en su estructura. De esta forma, la sustitucion de los ligandos
cloro por ligandos dicarboxilato reduce significativamente la velocidad de hidrélisis de los
complejos de platino, lo que se traduce en una menor toxicidad de estos Gltimos. Como
consecuencia de esto, el carboplatino exhibe menor reactividad y menor cinética de unién al ADN
que el cisplatino, lo que se traduce en menos efectos secundarios.

Sin embargo, en trabajos previos de nuesiro grupo de investigacion se han obtenido complejos de
Pt(IT) derivados de carboplatino manteniendo el tigando dicarboxilato y modificando los ligandos
ammina por otros ligandos N dadores. Estos nuevos complejos mostraron una solubilidad muy baja
en diferenies disolventes dificultando asi su uso como posible quimioterapicos.

Asi, en este trabajo se pretende sintetizar y caracterizar complejos de Pt(Il) con ligandos derivados
de heterociclos S;N y ligandos dicarboxilatos derivados de 1,1-ciclobutanodicarboxilato con el
objetivo de obtener complejos mas solubles, Los complejos sintetizados podran ser evaluados por su
actividad citotoxica y asi obtener alguna relacion estructura-actividad.

OBSERVACIONES

DATOS DEL DIRECTOR/A O DIRECTORES {*)

APELLIDOS; NOMBRE | LUNA GILES, FRANCISCO

Area de conocimiento | QUIMICA INORGANICA

APELLIDOS, NOMBRE | VINUELAS ZAHINOS, EMILIO

Area de conocimiento | QUIMICA INORGANICA

* Todos los grados, excepto Ingenierfa Quimica Industrial. Para este grado, usen el Anexo_|_IQI.

**Hasta un maximo de dos directores. Los trabajos que se desarrollen en empresas o instituciones externas
deben contar al menos con dos directores: uno pertenecera a la plantilla de la entidad externa, y el otro serd un
profesor de la UEX pertenecienie al departamento que avala la oferta. Si hay dos tutores de la UExy uno de ellos no
es profesor, debera especificar el tipo de vinculacién con la Universidad.

Fecha de aprobacion del Consejo del Departamento: 22/10/2024

V° B® y Firma del Director del Dpto Firma del Director/es
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ANEXO I: PROPUESTA DE TRABAJO FIN DE GRADO

Oxinitruros de carbono: una puerta hacia el desarrollo de nuevos procesos sostenibles
TiTULO
GRADO (¥ Grado en Quimica
DEPARTAMENTO Departamento de Quimica Organica e Inorganica
RESPONSABLE
- DE.LA OFERTA
TIPO DE TRABAJO (seiialar con una cruz el que proceda)
" Tebrico Revision i i
_ _ bibliografica Numerico Informes Computacional
Experimental | X | Proyecto de Prt;y;::%t;de Proyecto de naturaleza
~ Ingenleria industrial profesional

Otros (especifiquese)

DESCRIPCION (Objetivos, metodologia, etc...)

En este Trabajo Fin de Grado se va a realizar la sintesis de oxinitruros de carbono a partir de monémeros
prebidticos como cianamida, glioxal y urea. Los oxinitruros de carbono han demostrado ser unos excelentes
fotocatalizadores para la produccién de hidrogeno verde a partir de residuos. Los productos sintetizados seran
caracterizados por diversas técnicas como espectroscopia IR, UV/Vis, analisis elemental, RMN, espectrometria

de masas y andlisis termogravimétrico, entre ofras.
[ OBSERVACIONES

DATOS DEL DIRECTOR/A C DIRECTORES (*)

APELLIDOS, NOMBRE | Garcia de la Concepcion, Juan

Area de conocimiento | Quimica Organica

APELLIDOS, NOMBRE | Pardo Botello, Maria del Rosario

Area de conocimiento | Quimica Organica

* Todos los grados, excepto Ingenieria Quimica Industrial. Para este grado, usen el Anexo_|_|Ql.

**Hasta un maximo de dos directores. Los rabajos que se desarrollen en empresas o inslituciones externas deben
contar al menos con dos directores: uno pertenecera a la plantilla de la entidad externa, y el otro sera un profesor de
la UEx perteneciente al departamento que avala ia oferta. Si hay dos tutores de la UEx y uno de elles no es profesor,
debera especificar el tipo de vinculacion con la Universidad.
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ANEXO I: PROPUESTA DE TRABAJO FIN DE GRADO

TITULO | Preparacién de nuevos materiales grafiticos a partir de mezclas urea/glioxal. Aplicaciones
: como catalizadores heterogéneos
GRADO {*) Grado en Quimica
DEPARTAMENTO
RESPONSABLE Departamento de Quimica Orgénica e Inorganica
DE LA OFERTA
TIPO DE TRABAJOQ (sefialar con una cruz el que proceda) _
Tebrico Revision Numérico . Informes Computacional
: hibliografica
Experimental | X | Proyecto de Pr?;::;%de Proyecto de naturaleza
- ingenieria . industrial profesional
Otros (especifiquese)

DESCRIPCION {Objetives, metodologia, etc...)

Este Trabajo Fin de Grado se centrara en la preparacion de nuevos materiales grafilicos a partir de urea y glioxal. Se ha
demostrado que estos maleriales, basados en nitruros de carbono, presenian unas propiedades peculiares que fos
hacen muy afractivos en una gran variedad de aplicaciones como la conversion y almacenamiento de energia,
produccion de hidrogeno, adsorcién de dibxido de carbono y en catalisis.

La estructura de eslos materiales sera estudiada a través de diferentes técnicas analiticas y espectroscopicas como
analisis elemental, espectroscopia XPS, microscopia electronica de barrido (SEM), espectromelria de masas,
resonancia magnética nuclear, difraccion de rayos X de polvo, isotermas de adsorcion y analisis térmico.

Finalmente, si el tiempo lo permite, se estudiara la aplicacion de estos materiales como catalizadores heterogéneos
en reacciones de interés.

OBSERVACIONES

DATOS DEL DIRECTOR/A O DIRECTORES (")

APELLIDOS, NOMBRE | Martinez Vazquez, Rafael Fernando

Area de conocimiento | Quimica Organica

APELLIDOS, NOMBRE
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TiTULO Materiales hidrotermales para la eliminacion de contaminantes
GRADO (%) Quimica
DEPARTAMENTO '
RESPONSABLE Departamento de Quimica Organica e Inorganica
DE LA OFERTA
_TIPO DE TRABAJO (sefialar con una cruz el gue proceda)
Tedrico .R?Vis-i?'.] Numérico Informes Computacional
bibliografica
Experimental | X P.royec?o 'de Pr%‘;::;%de Proyecto de_naturaleza
| ingenieria industrial profesional
Otros (especifiquese)

DESCRIPCION (Objetivos, metodologia, etc...)

El objetivo es emplear materiales preparados por el método hidrotermal como adsorbentes para la
eliminacion de contaminantes en medio acuoso.

La metodologia a seguir consta de las siguientes etapas: preparacion de adsorbentes por el método
hidrotermal; caracterizacién; experimentos de adsorcién en fase acuosa variando las condiciones de
tiempo, concentracion, temperatura y pH; interpretacion de [os resultados; escritura de la memoria

OBSERVACIONES

El trabajo experimental se puede realizar en las instalaciones de la Facultad de Ciencias (Badajoz) o de la

Escuela Politécnica (Caceres) de la UEX

DATOS DEL DIRECTOR/A O DIRECTORES (**)

APELLID08; NO_MBRE Carlos Javier Duran Valle

rea de conocimiento

Quimica Inorgéanica




APELLIDOS, NOMBRE | Ignacio M. Lopez-Coca Martin

Area de conocimiento | Quimica Organica

* Todos los grados, excepto Ingenieria Quimica Industrial. Para este grado, usen el Anexo_|_IQI

**Hasta un maximo de dos directores. Los trabajos que se desarrollen en empresas o instituciones externas
deben contar al menos con dos directores: uno pertenecera a la plantilla de la entidad externa, y el ofro seré un
profesor de la UEx perteneciente al departamento que avala la oferta. Si hay dos tufores de la UEx y uno de ellos
no es profesor, debera especificar el tipo de vinculacién con la Universidad.

Fecha de aprobacion del Consejo del Departamento: 22 de octubre de 2024

V° B° y Firma del Director del Dpto Firma del Directorfes

V° B? y Firma de la Entidad Externa {si procede)

DECANATO DE LA FACULTAD DE CIENCIAS }

(Enviar por correo electrénico a secretaria_cien@unex.es ) |




