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Titulo:

73

“Sintesis de liquidos i6nicos dicationicos derivados de imidazolio

Titor do Traballo Fin de Grao:

Nome e apelidos do titor: Emilia Tojo Suéarez

Departamento: Quimica Orgéanica

Cotitor do Traballo Fin de Grao (de selo caso):

Nome e apelidos do titor:

Departamento:

Breve descricion do contido do Traballo Fin de Grao, indicando de forma concisa a metodoloxia e o plan de traballo:

Los liquidos iénicos (LIs) son sales que contienen al menos un componente orgéanico y presentan un punto de fusién
menor de 100 °C. Considerando el amplio rango de posibles combinaciones catién/anién que pueden formar liquidos
iénicos y sus numerosas aplicaciones, el interés por esta clase de compuestos ha ido aumentando de forma
exponencial en los ultimos afios, debido a sus propiedades caracteristicas, tales como gran estabilidad térmica,
presién de vapor despreciable, gran capacidad como disolventes, etc....

Un tipo de LlIs, todavia poco estudiados, que recientemente estin despertando un gran interés, son los Lls
dicatiénicos. Por ello, en este proyecto se plantea como principal objetivo el disefio y sintesis de una serie de LIs
dicatiénicos derivados de imidazolio, en los que se incorporaran diferentes cadenas alquilicas entre los cationes y
diferentes aniones. Para ello se aplicara el siguiente plan de trabajo:

1. Revision bibliogrifica sobre los LIs dicationicos derivados de imidazolio.

2. Selecci6n de cadenas alquilicas y aniones.

2. Sintesis de los LIs: la sintesis se llevara a cabo aplicando reacciones de cuaternizacion, intercambio aniénico y los
procedimientos habituales en sintesis orgénica. Se tomaran todas las precauciones necesarias para obtener LIs de
gran pureza, tales como: destilacién y secado de disolventes, optimizacién de condiciones de reacci6n, utilizacion de
atmosfera inerte, etc...

3. Caracterizacion estructural de los LIs sintetizados:

Las estructuras de los LIs sintetizados seran confirmadas aplicando las técnicas espectroscépicas de Resonancia
Magnética Nuclear (RMN) de 'H, °C y °F y espectrometria de Masas.

Lugar onde se realizara o traballo:

Laboratorio n2 5 de la planta 3 de la Facultad de Quimica

A presente solicitude establece o compromiso por parte do/s titor/es de dispofier dos medios materiais
necesarios para a realizacion do traballo proposto.
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Titulo:

Modificacién do almacenamento de calor latente, calor sensible e da condutividade térmica de PCMs
empregando nanoplaguetas

Titor do Traballo Fin de Grao:
Nome e apelidos do titor: Luis Lugo Latas

Departamento: Fisica Aplicada

Cotitor do Traballo Fin de Grao (de selo caso):

Nome e apelidos do titor: David Cabaleiro Alvarez

Departamento: Fisica Aplicada

Breve descricion do contido do Traballo Fin de Grao, indicando de forma concisa a metodoloxia e o plan de traballo?

O obxecto de estudo neste Traballo Fin de Grao estd enmarcado nun proxecto méis amplo que trata sobre a
proposta de novos fluidos mais eficaces e con mellores rendementos enerxéticos para a sia utilizacion en
sistemas de transferencia e almacenamento de calor, especialmente aqueles utilizados en enerxias renovables.
Neste TFG fixarémonos en particular nos materiais de cambio de fase, PCMs, utilizandoos como punto de
partida para o desefio de novas dispersions baseadas en nanoplaquetas de grafeno. A metodoloxia docente
consistira en primeiro lugar en centrar o traballo mediante concisas lecturas recomendadas polos titores para a
continuacién realizar por parte da/o alumna/o unha procura bibliografica sobre os aspectos relacionados coa
materia baixo estudo como os métodos de preparacién de dispersions de nanoaditivos, propiedades estudadas
por outros investigadores, revisién de conceptos bésicos, etc. Posteriormente a/o discente realizara un traballo
experimental individual dentro do grupo de investigacion levando a cabo unha caracterizaciéon dos nanoaditivos
empregados estudando a sta estrutura, morfoloxia, distribucion de tamafios, composicion quimica, € asi mesmo
analizando a modificacién que a adicion dos nanomateriais provoca no calor latente de fusion, no calor sensible
asi como na condutividade térmica.

Lugar onde se realizara o traballo:
Grupo de Investigacién FA2, Bloque C, Edificio de Ciencias

A presente solicitude establece o compromiso por parte do/s titor/es de dispofier dos medios materiais
necesarios para a realizacién do traballo proposto.

Vigo, 20 de /O/U;me de 2015
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Titulo:

Caracterizacion mecanica de fluidos térmicos para su uso en energias renovables

Titor do Traballo Fin de Grao:

Nome e apelidos do titor: Luis Lugo Latas

Departamento: Fisica Aplicada

Cotitor do Traballo Fin de Grao (de selo caso):

Nome e apelidos do titor: Silvia Gomez Barreiro

Departamento: Fisica Aplicada

Breve descricion do contido do Traballo Fin de Grao, indicando de forma concisa a metodoloxia e o plan de traballo:

Los fluidos térmicos estan siendo utilizados de forma asidua en plantas de acumulacién de energia. Por
supuesto, sus propiedades térmicas son de vital importancia a la hora de su utilizacién industrial. Pero
también sus propiedades mecanicas ya que dichos fluidos estan sometidos a diferentes esfuerzos
mecanicos y diferentes temperaturas. La viscosidad del fluido puede variar de forma dramatica en funcién
de la temperatura, del esfuerzo mecanico y de la adiccion de solidos o aditivos. Es por ello de vital
importancia la caracterizacién tanto de la viscosidad como del esfuerzo de fluencia, elasticidad y
esfuerzos normales en las distintas condiciones mencionadas. Se utilizaran los equipos apropiados de
laboratorio con control de temperatura para un estudio completo de las mencionadas propiedades
mecanicas en situaciones industriales de temperatura y esfuerzo. Esto permitira una mejor comprension
del comportamiento del fluido en condiciones de aplicacion.

Lugar onde se realizara o traballo:

Grupo de Investigacion FA2, Blogue C, Edificio de Ciencias

A presente solicitude establece o compromiso por parte do/s titor/es de dispofier dos medios materiais
necesarios para a realizacién do traballo proposto.
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Titulo: 3y

Topologia de las funciones densidad de energia electrénica en 3|stemas mofeculares :

Titor do Traballo Fin de Grao:

Nome e apelidos do titor: Ricardo Mosquera Castro

Departamento: Quimica Fisica

Cotitor do Traballo Fin de Grao (de selo caso):

Nome e apelidos do titor: David Ferro Costas

Departamento: Quimica Fisica

Breve descricién do contido do Traballo Fin de Grao, indicando de forma concisa a metodoloxia e o plan de traballo:

Las funciones densidad de energia electrénica juegan un papel importante en la teoria de atomos en
moléculas (QTAIM). Por ejemplo, el valor de la densidad de energia electronica total en ciertos puntos
criticos de la densidad electronica (conocidos como puntos de enlace) permite analizar si un enlace tiene
caracter iénico o covalente. Los objetivos de este trabajo son: i) investigar la forma (topologia) que
presentan diferentes funciones de densidad de energia en sistemas moleculares modelo (preferentemente
moléculas y iones diatémicos o sistemas poliatémicos con simetria); i) concluir si es posible asignar algun
significado fisico a sus puntos criticos, cuencas de atraccion o regiones definidas por ciertas
isosuperficies.

Lugar onde se realizara o traballo:

Grupo de Quimica Cuantica, Departamento de Quimica Fisica, Facultad de Quimica

A presente solicitude establece o compromiso por parte do/s titor/es de dispofier dos medios materiais
necesarios para a realizacion do traballo proposto.

Vigo, 19 de octubre; de 2015
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Titulo:

Sistemas chiréticos LabOnChip compatibles

Titor do Traballo Fin de Grao:

Nome e apelidos do titor: José Lorenzo Alonso Gémez

Departamento: Quimica Organica

Cotitor do Traballo Fin de Grao (de selo caso):

Nome e apelidos do titor: Raquel Pereira Cameselle

Departamento: Quimica Organica

Breve descricién do contido do Traballo Fin de Grao, indicando de forma concisa a metodoloxia e o plan de trabalio:

Segln la ONU en el afio 2050 mas del 38% de la poblacién en Espafia tendra mas de 60 afios de edad.
Esto conduce inevitablemente a un aumento de las enfermedades cronicas y en la necesidad de un
seguimiento médico personalizado. Para reducir los costos y ampliar la variedad de enfermedades
controladas se requieren nuevas metodologias de deteccion. En los Gltimos afios hemos desarrollado
sistemas quirales que responden muy sensiblemente a la interaccién con la luz. Lo mas novedoso es que
hemos sido capaces de desarrollar moléculas quirépticas "pegadas" a superficies de forma que se puedan
implementar facilmente en dispositivos pequefios.

Plan de trabajo a desarrollar:

- Estudio bibliografico de dispositivos senséricos.

- Desarrolio de monocapas moleculares mediante el autoensamblaje de nuestros estructuras derivadas
con tioles y las placas metalicas semitransparentes desarrolladas.

- Estudio de las respuestas quirdpticas de las monocapas moleculares y comparacién con sus respuestas
en disolucion.

- Estudio de la estabilidad de las monocapas moleculares.

- Analisis del potencial que tienen los sistemas quirépticos LabOnChip compatibles para el desarrollo
de sensores.

Lugar onde se realizara o traballo:

Departamento de Quimica Organica

A presente solicitude establece o compromiso por parte do/s titor/es de dispofier dos medios materiais
necesarios para a realizacién do traballo proposto.
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Titulo:

Sintesis de derivados de spirobifluorenos como precursores de materiales funcionales

Titor do Traballo Fin de Grao:
Nome e apelidos do titor: José Lorenzo Alonso Gomez

Departamento: Quimica Orgénica

Cotitor do Traballo Fin de Grao {de selo caso):

Nome e apelidos do titor: Raquel Pereira Cameselle

Departamento: Quimica Organica

Breve descricién do contido do Traballo Fin de Grao, indicando de forma concisa a metodoloxia e o plan de traballo:

Los espiranos son compuestos que se caracterizan por la union perpendicular de dos ciclos a través de un carbono cuaternario (sp3)
central. Particularmente, el espirobifluoreno (SBF) esta formado por la unién de dos fluorenos a través del carbono espiranico y
representa una estructura tridimensional rigida que lo convierte en una unidad de construccion poderosa para el desarrollo de
materiales en Ia electrénica organica, particularmente para diodos emisores de luz organicos (OLEDs) y en dispositivos
fotovoltaicos. Adicionalmente, se han desarrollado espiranos quirales para su empleo en catélisis asimétrica. No obstante, la
usencia de metodologias sintéticas ortogonales para la construccion de SBFs limita el acceso a materiales espiranicos tanto en
OLEDs, fotovoltaica y catalisis como para la diversificacién de su aplicabilidad.

El objetivo de este trabajo es la sintesis de un derivado ortogonal de espirobifluoreno que serviri como material de partida para la
obtencién de una bateria de compuestos con gran diversidad estructural y con potencial aplicacién en foténica, OLEDs y catélisis.

Para ello se realizara:

-Biisqueda bibliogrifica de antecedentes de sintesis de espirobifluorenos
-Propuesta de ruta sintética

-Desarrollo de la ruta sintética

~Caracterizacion de los productos

Lugar onde se realizar3 o traballo:
Departamento de Quimica Orgénica

A presente solicitude establece o compromiso por parte do/s titor/es de dispofier dos medios materiais
necesarios para a realizacién do traballo proposto.
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Titulo:
Utilizacion de la microextraccién para el desarrolio de un método de analisis "verde"

Titor do Traballo Fin de Grao:

Nome e apelidos do titor: Isela Lavilla

Departamento: Quimica Analitica y Alimentaria

Cotitor do Traballo Fin de Grao (de selo caso):

Nome e apelidos do titor: Francisco Javier Pena Pereira

Departamento: Quimica Analitica y Alimentaria

Breve descricién do contido do Traballo Fin de Grao, indicando de forma concisa a metodoloxia e o plan de traballo?

El uso de sistemas miniaturizados en el laboratorio de Quimica Analitica es un objetivo fundamental de la Quimica
Analitica Verde (GAC, Green Analytical Chemistry). En este sentido, las técnicas de microextraccion permiten la
eliminacién o minimizacion de los volimenes de disolvente utilizados, una prioridad dentro de la GAC. Las técnicas de
microextraccion, tanto en fase solida (SPME, Solid Phase Microextraction) como en fase liquida (LPME, Liquid Phase
Microextraction), han contribuido a la mejora de técnicas clasicas de preparacion de muestra como la extraccion en
fase sdlida (SPE, Solid Phase Extraction) y la extraqcion liquido-fiquido (LLE, quurd-quu:d Extraction). Los beneficios
inherentes al uso de estas técnicas de microextraccion incluyen: una generacion de residuos insignificante, una
exposicion muy limitada del analista a las sustancias peligrosas, rapidez y simplificacion en la etapa de preparacion
de muestra, y una reduccion significativa de los costes.

En este proyecto fin de grado se propone el desarrollo de una nueva metodologia analitica verde basada en el uso de
técnicas de microextraccion.

Lugar onde se realizara o traballo:
Laboratorio 10 (segunda planta)

A presente solicitude establece o compromiso por parte do/s titor/es de dispofier dos medios materiais
necesarios para a realizacién do traballo proposto.
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TIPO A: OFERTADOS POR DOCENTES

Titulo:

Desarrollo de sistemas analiticos preparados en papel

Titor do Trabalio Fin de Grao:

Nome e apelidos do titor: Carlos Bendicho

Departamento: Quimica Analitica y Alimentaria

Cotitor do Trabalio Fin de Grao (de selo caso):

Nome e apelidos do titor: Francisco Javier Pena Pereira

Departamento: Quimica Analitica y Alimentaria

Breve descricion do contido do Traballo Fin de Grao, indicando de forma concisa a metodoloxia e o plan de traballo:

El uso de materiales facilmente accesibles, economicos y desechables para la preparacion de
sistemas de utilidad analitica ha alcanzado un importante interés dentro de la Quimica Analitica .
Entre ellos, cabe destacar el alto grao de aceptacién de los sistemas basados en papel,
caracterizados por ser rapidos, simples, econémicos y portatiles. Este soporte se utiliza con las
nuevas tecnologias de la informacién y comunicacidn (ej. scanners, camaras de fotos digitales,
smartphones ...} para la deteccion de diversos analitos de interese.

En este proyecto fin de grado se propone el desarrollo de un sistema analitico basado en el empleo
del papel. Entre otras actividades, se evaluaran distintas técnicas de fabricacion de los sistemas
analiticos, la compatibilidad de los mismos con diferentes reactivos quimicos y/o disolventes, su
estabilidad en distintas condiciones de almacenamiento, asi como el efecto del empleo de los
sistemas de deteccion no convencionales anteriormente mencionados.

Lugar onde se realizara o traballo:

—8
Laboratorio 10 (segunda planta)

A presente solicitude establece o compromiso por parte do/s titor/es de dispofier dos medios materiais
necesarios para a realizacion do traballo proposto.
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Titulo:

Desarrollo y aplicacién de nuevos disolventes, DES (Deep Eutectic Solvents), en la extraccion de
sustancias contaminates.

Titor do Traballo Fin de Grao:

Nome e apelidos do titor: Begofia Gonzalez de Prado

Departamento: Ingenieria Quimica

Cotitor do Traballo Fin de Grao (de selo caso):

Nome e apelidos do titor: Angeles Dominguez Santiago

Departamento: Ingenieria Quimica

Breve descricion do contido do Traballo Fin de Grao, indicando de forma concisa a metodoloxia e o plan de traballo:

El desarrolio de la actividad industrial llevado asociado un aumento del volumen de aguas residuales que,
dependiendo de su procedencia, pueden contener gran cantidad de sustancias orgéanicas y/o inorganicas en
concentraciones perjudiciales para el medioambiente (MA). Entre estas sustancias se encuentran los fenoles,
sustancias altamente contaminantes y presentes en un gran niimero de procesos industriales. El objetivo principal
de este trabajo consiste en el desarrolio y aplicacion de nuevos disolventes de extraccion como son los
DES a en la eliminacién/reduccién del fenol presente en las corrientes de aguas residuales. Para realizar
un analisis de la capacidad extractora de los nuevos disolventes se determinara experimentalmente el
equilibrio liquido-liquido (ELL) de los sistemas formados por compuesto fenolico + agua + DES, a partir de
rectas de reparto, empleando una celda de equilibrio encamisada termostatizada. La composicion de las
dos fases se determinara por técnicas espectrofotométricas (espectofotémetro JASCO V30). A partir de
los valores de concentracién del compuesto fenolico en ambas fases (acuosa y LIH) se calculardn los
correspondientes valores de selectividad y de coeficiente de distribucién, lo que nos permitira evaluar la
capacidad extractora del disolvente (DES) estudiado.

Lugar onde se realizara o traballo:
Edificio Isaac Newton

A presente solicitude establece o compromiso por parte do/s tltor/es de dispofier dos medios materiais
necesarios para a realizacién do traballo proposto.
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~TIPO A OFERTADOS POR DOCENTES

Titulo: | s

Obtencién y determinacion de propiedades fisicas de mezclas de baja temperatura de transicion

Titor do Traballo Fin de Grao:
Nome e apelidos do titor: Angeles Dominguez Santiago

Departamento: Ingenieria Quimica

Cotitor do Traballo Fin de Grao (de selo caso):
Nome e apelidos do titor: Begofia Gonzélez de Prado

Departamento: Ingenieria Quimica

Breve descricion do contido do Traballo Fin de Grao, indicando de forma concisa a metodoloxia e o plan de traballo:

Las mezclas de baja temperatura de transicién (LTTMs) se estan considerando como nuevas alternativas
a los disolventes convencionales dada su facil preparacion y unas propiedades fisicas similares a los de
los liquidos idnicos que suponen una ventaja frente a los disolventes orgéanicos convencionales.

En este trabajo se obtendran diversos LTTMs, se determinaran sus propiedades fisicas, se realizara el
analisis térmico de los mismos, asi como el estudio de su solubilidad en diversos compuestos organicos
con el fin de analizar su posible aplicacion como agentes de separacion.

Lugar onde se realizard o traballo:
Edificio Isaac Newton, planta baja

A presente solicitude establece o compromiso por parte do/s titor/es de dispofier dos medios materiais
necesarios para a realizacion do traballo proposto.
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Titulo:

Sintese quimica de nanoparticulas de ZnFe204

Titor do Traballo Fin de Grao:
Nome e ape[idos do titor: Veré[‘lica Sa|gueiriﬁ0 Maceira

Departamento: Fisica Aplicada

Cotitor do Traballo Fin de Grao (de selo caso):
Nome e apelidos do titor:

Departamento:

Breve descricion do contido do Traballo Fin de Grao, indicando de forma concisa a metodoloxia e o plan de traballo:
Sintese quimica de nanoparticulas de ZnFe204, mediante descomposicion térmica en disolucién, en

presencia de ligandos que controlen a forma final das mesmas.
Dacordo as condicions indicadas, levarase a cabo a sintese de nanoparticulas poliédricas, mais

concretamente, con forma de octaedros truncados.
Levarase a cabo tamén a caracterizacion estructural e magnética das mesmas, co fin de relacionar o

comportamento magnético coa composicién quimica e forma das nanoparticulas.

Lugar onde se realizard o traballo:
Lab. 14, Bloque C, 1° piso (Dpto. de Fisica Aplicada)

A presente solicitude establece o compromiso por parte do/s titor/es de dispofier dos medios materiais
necesarios para a realizacion do traballo proposto.
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Titulo:

Aproximacion a la sintesis de anzilogos del calcitriol con un dtomo de azufre en el carbono
C-22 de la cadena lateral

Titor do Traballo Fin de Grao:

Nome e apelidos do titor: Yagamare FALL DIOP

Departamento: Quimica Organica

Cotitor do Traballo Fin de Grao (de selo caso):

Nome e apelidos do titor: M2 Generosa GOMEZ PACIOS

Departamento: Quimica Orgénica

Breve descricion do contido do Traballo Fin de Grao, indicando de forma concisa a metodoloxia e o plan de traballo:

“, S
>~ Fou
0 OMs \/\oct
;ﬁ ] <£ " . [ J: ; 3 —
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A fi
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Se propone la sintesis del mesilato 2 mediante una reduccidén estereoselectiva de la cetona 1. La cetona 1
se obtendria a partir del diol de Inhoffen facilmente asequible por ozonolisis reductora de la vitamina D,.
El compuesto 2 conduce al compuesto 3 precursor del andlogo (4) de la vitamina D, utilizando una
metodologia desarrollada en nuestro grupo de investigacién.! El analogo 4 (TCT) contiene un 4tomo de
azufre en el C-22 de su cadena lateral y en la actualidad hay pocas sintesis descritas de esta clase de
analogos en la bibliografia .El alumno podra familiarizarse con tecnicas habituales en sintesis organica
tales como: manejo de disolventes secos, trabajo en atmosfera inerte, aislamiento y purificacién de los
compuestos obtenidos, mediante técnicas cromatogrificas.Finalmente la caracterizacién de las
estructuras se llevara a cabo por espectroscopia de RMN, IR y masas, y en su caso por difraccion de
rayos X
1) Y. Fall, O. Diouf, G. Gdmez, T. Bolafio, Tetrahedron lett. 2003, 44, 6069-6072

Lugar onde se realizara o traballo:

Laboratorio de investigacion n2 4 del Departamento de Quimica Orgdnica

A presente solicitude establece o compromiso por parte do/s titor/es de dispofier dos medios materiais
necesarios para a realizacion do traballo proposto.

Vigo, 19 de Octubre de 2015

Sinatura do titor
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TIPO A: OFERTADOS POR DOCENTES

Titulo:

Aproximacién a la sintesis de analogos del colesterol de tipo Gemini

Titor do Traballo Fin de Grao:

Nome e apelidos do titor: M2 Generosa GOMEZ PACIOS

Departamento: Quimica Orgdnica

Cotitor do Traballo Fin de Grao (de selo caso):

Nome e apelidos do titor: Yagamare FALL DIOP

Departamento: Quimica Orgdnica

Breve descricion do contido do Traballo Fin de Grao, indicando de forma concisa a metodoloxia e o plan de traballo:

>_\"'._

o OTBS

3
Ollls.z

Se propone la sintesis del intermedio 2 a partir de la cetona comercial 1. El intermedio 2 es precursor de
3, analogo de tipo gemini del colesterol. Se utilizara una metodologia desarollada en nuestro grupo de
investigacién'que se ha utilizado con éxito en el campo de la vitamina D. El alumno podra
familiarizarse con tecnicas habituales en sintesis organica tales como: manejo de disolventes
secos, trabajo en atmosfera inerte, aislamiento y purificacion de los compuestos obtenidos,
mediante técnicas cromatograficas. Finalmente la caracterizacion de las estructuras se llevara a
cabo por espectroscopia de RMN, IR y masas, y en su caso por difraccion de rayos X
1) Y.Fall, G. Gémez, M. Pérez, Z. Gandara, X. Pérez, G. Pazos, G. Kurz, PCT Int. Appl. WO

2011121152 A120111006.

Lugar onde se realizara o traballo:

Laboratorio de investigacién n? 4 del Departamento de Quimica Orgénica

A presente solicitude establece o compromiso por parte do/s titor/es de dispoiier dos medios materiais
necesarios para a realizacién do traballo proposto.

Vigo, 19 de Octubre de 2015 Vigo, 19 de Octubre de 2015

Sinatura do cot‘itor
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Titulo:

Estudio computacional de complejos lignosulfonato-metal-oxalato de interés en la interaccion entre fertilizantes y suelo.

Titor do Traballo Fin de Grao:

Nome e apelidos do titor: Angeles Pefa Gallego

Departamento: Quimica Fisica

Cotitor do Traballo Fin de Grao (de selo caso):

Nome e apelidos do titor: Marcos Mandado Alonso

Departamento: Quimica Fisica

Breve descricion do contido do Traballo Fin de Grao, indicando de forma concisa a metodoloxia e o plan de traballo:

La quimica computacional permite imaginar y estudiar sistemas quimicos sin la necesidad de ser sintetizados. En este
sentido y en el campo que aqui nos interesa nos permitiria estudiar las interacciones entre los elementos
fundamentales de un fertilizante y el suelo. Con ello podriamos predecir que sistemas a priori funcionarian mas
adecuadamente.

En particular, nos centrariamos en la caracterizacién de algunos complejos metal-ligando inorganico-sustancia htimica
que creemos que puedan tener especial interés. Como ligandos inorganicos se pueden probar compuestos
caracteristicos como fosfato, sulfato, citrato o lignosulfato. Los cationes metalicos analizados seran los que mas
comdnmente estén presentes en los suelos: Ca2+, Fe3+, Al3+, Zn2+ y Mg2+. Por (itimo, los centros quelantes de las
sustancias humicas se modelizaran a través de las formas tradicionales de salicilato, oxalato y catecol.

Para un trabajo fin de grado serfa abarcable el andlisis de los complejos con un determinado ligando inorganico y un
modelo de sustancia himica y diferentes cationes metdlicos. En este caso se propone optimizar las estructuras de los
complejos lignosulfonato-metal-oxalato utilizando métodos de mecdnica cudntica basados en la teoria del funcional de
densidad (DFT). La optimizacién se realizard inicialmente en fase gas y después se tendra en cuenta el efecto del
disolvente utilizando un modelo continuo polarizable (PCM)

Lugar onde se realizara o traballo:
Facultad de Quimica

A presente solicitude establece o compromiso por parte do/s titor/es de dispofier dos medios materiais
necesarios para a realizacién do traballo proposto.
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Titulo:

Diseno de liquidos iénicos para su aplicacion en la extraccién de compuestos fendlicos
presentes en aguas residuales

Titor do Traballo Fin de Grao:

Nome e apelidos do titor: Begofia Gonzalez de Prado

Departamento: Ingenieria Quimica

Cotitor do Traballo Fin de Grao {de selo caso):

Nome e apelidos do titor: Emilia Tojo Suarez

Departamento: Quimica Organica

Breve descricidn do contido do Traballo Fin de Grao, indicando de forma concisa a metodoloxia e o plan de traballo:

Hoy en dia los compuestos fendlicos estdn presentes como contaminantes en humerosas aguas
residuales industriales tales como la industria papelera, agroalimentaria, petroquimica, farmacédutica... las
mejores técnicas industriales, actuales, de eliminacion y/o extraccién de estos compuestos presentan
numerosas desventajas como son el uso de compuestos organicos volatiles (altamente contaminantes) o
limitaciones a la hora de extraer estos compuestos cuando se encuentran en pequefias cantidades. Por
esto, en este trabajo se propone el disefio de liquidos iénicos que sean capaces de extraer compuestos
fendlicos. El plan de trabajo a desarrollar sera el siguiente:

1. Sintesis de Lls: la sintesis se llevara a cabo aplicando reacciones de cuaternizacion, intercambion
idnico y los procedimientos habituales en sintesis organica. Se tomaran todas las precauciones
necesarias para obtener LIs de gran pureza, tales como: destilacion y secado de disolventes, opitmizacion
de condiciones de reaccion, utilizaciéon de atmdésfera inerte,..

2. Caracterizacién estructural de los LIs sintetizados: las estructuras de los Llis sintetizados seran
confirmadas aplicando técnicas espectroscdpicas de RMN y espectrometria de masas.

3. Aplicacién de los LI sintetizados: estudio de la capacidad extractiva de los liquidos iénicos sintetizados,
para ello se determinara experimentalmente el equilibrio liquido-liquido. La composicién de las dos fases
se determinara por técnicas espectofotométricas. Obteniendo los correspondientes valores de selectividad
que nos permitira evaluar la capacidad extractiva del los Lls sintetizados

Lugar onde se realizara o traballo:

Laboratorio n5 de la planta 3 de la Facultad de Quimica. Laboratorio 13 del Edificio Isaac Newton

A presente solicitude establece o compromiso por parte do/s titor/es de dispofier dos medios materiais
necesarios para a realizacién do traballo proposto.

Vigo, 21 4e.... Octubre 4o 2015 de . 2195
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Titulo:

Caracterizacion computacional de bases nitrogenadas adsorbidas sobre la superficie de
nanografenos

Titor do Traballo Fin de Grao:

Nome e apelidos do titor: Marcos Mandado Alonso

Departamento: Quimica Fisica

Cotitor do Traballo Fin de Grao (de selo caso):

Nome e apelidos do titor: Ignacio Pérez Juste

Departamento: Quimica Fisica

Breve descricion do contido do Traballo Fin de Grao, indicando de forma concisa a metodoloxia e o plan de traballo:

Un gran niimero de técnicas de caracterizacién molecular empleadas en procesos de ultradeteccidn quimica, requieren de un
proceso previo de inmovilizacidn del analito, que se realiza en muchos casos por adsorcién sobre la superficie de un sustrato
determinado. La caracterizacién del analito puede realizarse después mediante el empleo de diferentes técnicas
espectroscdpicas. La combinacidn de adsorcién en superficie y caracterizacién por espectroscopia Raman ha dado lugar a la
técnica conocida como "Surface Enhanced Raman Spectroscopy" {SERS). Esta técnica es de enorme aplicacién en campos como
la bioguimica y la nanomedicina, y en general donde sean necesarios sensores quimicos con un alto poder de ultradeteccion.

Uno de los principales problemas en SERS, es la gran dependencia de las sefiales Raman (principalmente su intensidad) con la
conformacion que adquiere el analito una vez adsorbido sobre la superficie. No suele ser fécil resolver su estructura mediante el
simple uso de los datos experimentales disponibles. En este aspecto la quimica computacional es una herramienta clave para
poder interpretar los datos experimentales. El estudio de aspectos cinéticos y termodindmicos relacionados con el proceso de
adsorcién, puede realizarse mediante el empleo de técnicas computacionales basadas en la teoria del funcional de la densidad.
La posterior simulacién de los espectros Raman de las estructuras obtenidas y su comparacién con los experimentales, aportan
una informacion complementaria imprescindible para la interpretacién de estos Gltimos a nivel molecular.

En este TFG se propone realizar la caracterizacion computacional de una de las cinco bases nitrogenadas que forman los acidos
nucleicos; adenina, citosina, guanina, timina o uracilo, adsorbidas sobre la superficie de una estructura de nanografeno. El
grafeno es uno de los sustratos mds prometedores hoy en dia para su implementacién en sensores de ultradeteccién quimica.

Lugar onde se realizara o traballo:

Seminario 9 de Quimica Fisica

A presente solicitude establece o compromiso por parte do/s titor/es de dispofier dos medios materiais
necesarios para a realizacion do traballo proposto.

Vigo, 21 de Octubre de 2015 Vigo, 21 de Octubre de 2015
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TIPO A: OFERTADOS POR DOCENTES
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Titulo: iy € wéz‘ {

Estudio computacional de complejos lignosuifonato-metal-salicilato de interés en la interaccion entre fertilizantes y
suelo.

Titor do Traballo Fin de Grao:

Nome e apelidos do titor: ignacio Pérez Juste

Departamento: Quimica Fisica

Cotitor do Traballo Fin de Grao (de selo caso):

Nome e apelidos do titor: Angeles Pefia Gallego

Departamento: Quimica Fisica

Breve descricién do contido do Traballo Fin de Grao, indicando de forma concisa a metodoloxia e o plan de traballo®

La quimica computacional permite imaginar y estudiar sistemas quimicos sin la necesidad de ser sintetizados. En este
sentido y en el campo que aqui nos interesa nos permitiria estudiar las interacciones entre los elementos
fundamentales de un fertilizante y el suelo. Con ello podriamos predecir que sistemas a priori funcionarian mas
adecuadamente.

En particular, nos centrariamos en la caracterizacion de algunos complejos metal-ligando inorganico-sustancia hamica
que creemos que puedan tener especial interés. Como ligandos inorganicos se pueden probar compuestos
caracteristicos como fosfato, sulfato, citrato o lignosuifato. Los cationes metalicos analizados seran los que mas
comunmente estan presentes en los suelos: Ca2+, Fe3+, Al3+, Zn2+ y Mg2+. Por (ltimo, los centros quelantes de las
sustancias himicas se modelizaran a través de las formas tradicionales de salicilato, oxalato y catecol.

Para un trabajo fin de grado serfa abarcable el andlisis de los complejos con un determinado ligando inorganico y un
modelo de sustancia humica y diferentes cationes metalicos. En este caso se propone optimizar las estructuras de los
complejos lignosulfonato-metal-salicilato utilizando métodos de mecénica cuantica basados en la teoria del funcional
de densidad (DFT). La optimizacién se realizara inicialmente en fase gas y después se tendra en cuenta el efecto del
disolvente utilizando un modelo continuo polarizable (PCM)

Lugar onde se realizara o traballo:

Facultad de Quimica

A presente solicitude establece o compromiso por parte dofs titor/es de dispofier dos medios materiais
necesarios para a realizacién do traballo proposto.
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TIPO A: OFERTADOS POR DOCENTES

Titulo:

Modelizacién molecular e catélise: mecanismos de deosixenacion de subprodutos da biomasa.

Titor do Traballo Fin de Grao:

Nome e apelidos do titor: Olalla Nieto Faza

Departamento: Quimica Organica

Cotitor do Traballo Fin de Grao (de selo caso):

Nome e apelidos do titor: Marta Marin Luna

Departamento: Quimica Orgédnica

Breve descricién do contido do Traballo Fin de Grao, indicando de forma concisa a metodoloxia e o plan de traballo:

Este traballo pretende empregar as ferramentas da Quimica Computacional e Modelizacion Molecular
para describir os mecanismos de decsixenacion de subprodutos do procesado da biomasa catalizados por
metais de transicion en elevado estado de oxidacion. O obxectivo tltimo é desefar novos catalizadores
maéis eficientes e selectivos que permitan desenvolver vias para o aproveitamento de residuos agricolas
na industria quimica.

O molibdeno & un metal para o que se ten descrito actividade neste campo, pero ainda non se disp6n de
informacién apropiada sobre o mecanismo das distintas transformacions que cataliza. Como exemplo,
analizaremos os mecanismos de obtencion de acido propidnico a partir de &cido lactico, (Gebbink et al.
Green Chem. 2013, 15, 982-988) xunto cos procesos laterais como dimerizacions ou condensaciéns que
poden interferir no rendemento. Os resultados deste estudo seran empregados para elaborar un modelo
de reactividade o mais xeral posible e propor modificaciéns no sistema de reaccion para conseguir
mellores rendementos, un menor custe enerxético e maior selectividade.

Os métodos empregados centraranse na teoria do funcional da densidade (DFT) para a optimizacion de
minimos e estados de transicién 6 longo dos distintos camifios de reaccion e a andlise das funcions de
onda resultantes con métodos como NBO e/ou QTAIM.

Lugar onde se realizard o traballo:

Facultade de Quimica

A presente solicitude establece o compromiso por parte do/s titor/es de dispofier dos medios materiais
necesarios para a realizacién do traballo proposto.

Vigo, ...
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Quimica Supramolecular: Complejos "Receptor-Sustrato” (Host-Guest) basados en
ciclodextrinas

Titor do Traballo Fin de Grao:

Nome e apelidos do titor: Pablo Hervés Beloso

Departamento: Quimica Fisica

Cotitor do Traballo Fin de Grao (de selo caso):

Nome e apelidos do titor: Jorge Pérez Juste

Departamento: Quimica Fisica

Breve descricién do contido do Traballo Fin de Grao, indicando de forma concisa a metodoloxia e o plan de traballo:

O proxecto tera como principal obxectivo o estudio das interacciéns receitor-sustrato entre os
macrociclos ciclodextrinas e diferentes sustratos mediante calorimeria isoterma de valoracion (ITC, das
suas siglas en inglés).

Os obxectivos especificos son os seguintes:

- Adquirir os conocimientos bésicos da calorimetria isoterma de valoracion

- Evaluar a interaccién da ciclodextrina e sustratos con diferente grado de hidrofobicidade

- Desenrrolo de modelos tedricos que reproduzan os datos experimentais

- Determinacion dos diferentes parametros termodinamicos da interaccion

Lugar onde se realizara o traballo:
Laboratorio QF, planta 2, lab 4-5

A presente solicitude establece o compromiso por parte do/s tltor/es de dispoiier dos medios materiais
necesarios para a realizacion do traballo proposto.
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TIPO A: OFERTADOS POR DOCENTES

Titulo:

Aproximacién a sintese do composto natural Alotamida A

Titor do Traballo Fin de Grao:

Nome e apelidos do titor: Rosana Alvarez Rodriguez

Departamento: Quimica Organica

Cotitor do Traballo Fin de Grao (de selo caso):

Nome e apelidos do titor: José Antonio Souto

Departamento: Quimica Organica

Breve descricién do contido do Traballo Fin de Grao, indicando de forma concisa a metodoloxia e o plan de traballo:

A sintese total de produtos naturais permite a determinacién estrutural inequivoca destes metabolitos
secundarios, asi como a posterior preparacion de analogos unha vez establecida unha ruta sintética
eficiente.

O traballo de fin de grao abordara a preparacion do fragmento tripeptidico clave na sintese do produto
natural Alotamide A, un metabolito secundario que presenta unha prometedora actividade reguladora dos
canais de calcio.

O proxecto desenrola a sintese multietapa do fragmento desexado empregando técnicas contemporaneas
en sintese organica, require a purificacion tanto de intermedios como do produto final asi como a completa
caracterizacién dos mesmos empregando RMN, MS e difraccién de RX.

Plan de traballo: 1) Elaboracién do plan sintético (estratexia Boc vs. estratexia Fmoc); 2) Identificacién dos
grupos protectores adecuados; 3) Estudo da reaccion de formacion do enlace amida, sintese do
fragmento tripeptidico lineal; 4) Estudo da reaccion de formacion da tiazolina.

Lugar onde se realizara o traballo:
Departamento de Quimica Organica. Facultade de Quimica

A presente solicitude establece o compromiso por parte do/s titor/es de dispofier dos medios materiais
necesarios para a realizacion do traballo proposto.

2015
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Titulo:

Estudio tedrico de los mecanismos de generacion de hidrégeno molecular mediante clusters
metalicos

Titor do Traballo Fin de Grao:

Nome e apelidos do titor: Jesus R. Flores Rodriguez

Departamento: Quimica Fisica

Cotitor do Traballo Fin de Grao (de selo caso):

Nome e apelidos do titor:

Departamento:

Breve descricién do contido do Traballo Fin de Grao, indicando de forma concisa a metodoloxia e o plan de traballo}

Los procesos de generacién de hidrégeno molecular mediante la reaccién de agregados de atomos
metalicos tipo cluster en condicones de microhidratacion tienen gran interés quimico y tecnolégico. Se han
estudiado experimentalmente, en algunos casos, mediante reactores de flujo. Sin embargo, muchos
aspectos como los mecanismos moleculares o los factores estructurales y energéticos que determinan la
reactividad, asi como la escala temporal de dichos procesos apenas se conococen. Se realizara un
estudio tedrico de un proceso con un nivel de complejidad adecuado que podra comprender varias etapas.
En primer lugar se analizara la estructura del cluster, asi como el proceso de adsorcion de moléculas de
agua. Se abordaran los mecanismos moleculares de ruptura de la molécula de agua, asi como los de
generacion de hidrégeno molecular. Se prestara especial atencién a los posibles mecanismos cataliticos
mediante cadenas de Grotthuss. Finalmente, si es viable, se realizara un analisis dindmico en orden a
establecer la escala temporal de la generacién de hidrégeno molecular y los factores que en ella influyen.
La propuesta de trabajo, como se ha dicho, es de naturaleza tedrica. El alumno se familiarizara con el uso
de programas informaticos para el calculo de la estructura electrénica, asi como con otros destinados a la
realizacion del analisis dindmico, bien mediante distintas formulaciones de la Teoria del Estado de
Transicion o empleando métodos de Dindmica Molecular. Se familiariza también con el uso de estaciones
de célculo en entorno Unix(Linux) asi como de software de visualizacion.

Lugar onde se realizar3 o traballo:
Cuarto nimero 2, Quimica Fisica, 22 Piso de la Facultad de Quimica

A presente solicitude establece o compromiso por parte do/s titor/es de dispofier dos medios materiais
necesarios para a realizacion do traballo proposto.
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FORMULARIO DE PROPOSTA DE TRABALLO FIN DE GRAO Curso: 2015 ,__16

TIPO A: OFERTADOS POR DOCENTES - -

1 Titulo:

Estudio de propiedades de sistemas supramoleculares organizados

Titor do Traballo Fin de Grao:
Nome e apelidos do titor: Inmaculada Prieto Jiménez

Departamento: Quimica Fisica

Cotitor do Traballo Fin de Grao (de selo caso):

Nome e apelidos do titor:

' Departamento:

Breve descricién do contido do Traballo Fin de Grao, indicando de forma concisa a metodoloxia e o plan de traballo:

El trabajo propuesto pretende estudiar las propiedades como sensores de sistemas
supramoleculares organizados, mediante la integracidn de distintas técnicas experimentales. Los
compuestos derivados de ligandos salicilaldehido benzoilhidrazona poseen grupos capaces de
establecer enlaces de H, tanto intra- como intermoleculares. Ademds, los grupos funcionales
| quinona muestran propiedades en el reconocimiento de aniones y la catalisis de reacciones de
§ oxidorreduccion de compuestos de interés como NADH, hidrazina...En base a estas
caracteristicas, se pretende disefiar sistemas basados en la organizacién de moléculas
| individuales, con estructura y propiedades predefinidas.

El plan de trabajo se desarrollard en las siguientes fases: 1. Revision bibliogréfica; 2.
Caracterizacion de compuestos en disolucién; 3. Fabricacion de sistemas sobre distintos soportes
(vidrio, electrodo...) y estudio de propiedades; 5) Elaboracién de memoria TFG.

Entre las técnicas que se utilizardn se encuentran espectroscopias UV-Vis e IR, y electroquimica.

Lugar onde se realizara o traballo:

,{ Departamento Quimica Fisica, Laboratorio 5, planta 2.

A presente solicitude establece o compromiso por parte do/s tltor/es de dispofier dos medios materiais
necesarios para a realizacion do traballo proposto.
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FORMULARIO DE PROPOSTA DE TRABALLO FIN DE GRAO CURSO: 2015 2016

TIPO B: PROPOSTO POR UN ESTUDANTE E AVALADO POR DOCENTES

Titulo:

Estudio computacional de reacciones electrociclicas de ciclodecatrienonas

Nome e apelidos do estudante que fai a proposta:
Tomas Pifieiro Blanco

Titor que avala a proposta de Traballo Fin de Grao:
Nome e apelidos do titor: Angel Rodriguez de Lera

Departamento: Quimica Organica

Cotitor do Traballo Fin de Grao (de selo caso):
Nome e apelidos do titor: Adan B. Gonzalez Pérez

Departamento: Quimica Organica

Breve descricién do contido do Traballo Fin de Grao, indicando de forma concisa a metodoloxia e o plan de traballo:

Estudio computacional empleando DFT, de la reaccién de electrociclacion térmica de
ciclodecatrienonas y sus correspondientes derivados con heteroatomos.

- Calculos DFT al nivel wB97XD/6-31++G(d,p) con Gaussian09 de reacciones de
electrociclacion de de los isémeros geométricos (E,Z,E) y (E,Z,Z)-ciclodecatrienonas.

- Anilisis de la aromaticidad de las estructuras de transicién usando NICS.

- Estudio del efecto del disolvente en la reaccién de electrociclacion.

MES 1: Estudio de la reaccién de electrociclacién. Estimacién de las barreras de activacién
de los procesos.

MES 2: Analisis y prediccién del efecto de los sustituyentes en la trienona. Estudio de la
torqueselectividad en trienos con un sustituyente adicional en la olefina terminal.

MES 3: Andlisis del efecto de los heteroitomos en la ciclodecatrienona.

MES 4: Corroboracion de las propuestas mecanisticas que explican la obtencién de las
ciclodecatrienonas por reordenamiento de acetatos g-furilpropargilicos.

Lugar onde se realizara o traballo:
Departamento de Quimica Organica

A presente solicitude establece o compromiso por parte do/s titor/es de dispofier dos medios materiais
necesarios para a realizacién do traballo proposto.

Vigo, .13, de ....octubre _ de 2015, Vigo, .13. de ....octubre ) de . 2015, Vigo, ..13. de ...o%uPre_ | de 2015
e i} »K |
Sinatura do estudante Sinatura db titor Sinatura do cotitor

COMISION DO TRABALLO DE FIN DE GRAO




Za5 Universidade de Vigo

bwiss  FAGULTADE DE ” EaniiliEda
U&;Vefslﬁ‘&aﬁ' ﬁgﬁgo ;‘:‘“(L}'::I:;JI:M

i3 Foonn
' DE T ? {13 Campus de Vigo Tel. 986 812 550 quimica.uvigo.es
a0 36310 Vigo Fax 986 812 556 decanatoquimica@uvigo.es
/L Espaiia
FORMULARIO DE PROPOSTA DE TRABALLO FIN DE GRAO CURSO: 2015 s 2016

TIPO B: PROPOSTO POR UN ESTUDANTE E AVALADO POR DOCENTES

Titulo:

SINTESIS TOTAL DE ALCALOIDES DERIVADOS DEL INDOL

Nome e apelidos do estudante que fai a proposta:

Luis Névoa Rodriguez

Titor que avala a proposta de Traballo Fin de Grao:

Nome e apelidos do titor: Angel Rodriguez de Lera

Departamento: Quimica Organica

Cotitor do Traballo Fin de Grao {de selo caso):

Nome e apelidos do titor: Patricia Garcia Dominguez

Departamento: Quimica Organica

Breve descricién do contido do Traballo Fin de Grao, indicando de forma concisa a metodoloxia e o plan de traballo:

Los alcaloides derivados del indol contienen a menudo sustituyentes prenilados y otros
aminoécidos. Estos alcaloides presentan actividades diversas, como aniquiladores de radicales,
agentes de proteccion contra UV-A, inmunomoduladores y antibacterianos.

El trabajo de fin de grado abordara la preparacion de alguno de los alcaloides del grupo
empleando una reaccién de prenilacién de derivados de indol halogenados con reactivos de boro
catalizada por complejos de Pd. El proyecto desarrolla la sintesis multietapa de un producto
natural empleando sintesis organica, requiere purificacién de intermedios y productos finales y la
caracterizacion estructural de los mismos empleando RMN, MS y difraccién de RX.

Plan de trabajo: 1) Preparaci6n de derivados de indol; 2) Formacién de dicetopiperazinas; 3)
Halogenaci6n de derivados de indol en C2; 4) Acoplamiento catalizado por Pd de derivados de
boro prenilados; 5) Estudio de la regioselectividad en el caso de derivados bis-halogenados en C2
y C7.

Lugar onde se realizara o traballo:

Departamento de Quimica Organica

A presente solicitude establece o compromiso por parte do/s titor/es de dispofier dos medios materiais
necesarios para a realizacién do traballo proposto.

/ %, - at Ce - B
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TIPO B: PROPOSTO POR UN ESTUDANTE E AVALADO POR DOCENTES

Titulo:

Estudo da estrutura do cristal liquido formado por cromolina e arxinina

Nome ¢ apelidos do estudante que fai a proposta:

Maria del Carmen Costas Couso

Titor que avala a proposta de Traballo Fin de Grao:

Nome e apelidos do titor: Maria Magdalena Cid

Departamento: Quimica Organica

Breve descricion do contido do Traballo Fin de Grao, indicando de forma concisa a metodoloxia e o

plan de traballo:
Obxectivo:

. . ’ . 0 /““‘o
Preparar e caracterizar o cristal liquido formado por cromolina (1) e Py f\I
arxinina (2). Utilizar a sinerxia de diferentes técnicas espectroscopicas no ,I!\) [\l
eido da caracterizacion estructural. 1
Metodoloxia: NH 0
A metodoloxia docente consistira nun traballo experimental individual por HzN)LN/\/\')'LOH
parte do alumno dentro do grupo de investigacién “sintese, simulacion e B a5

espectroscopia” pertencente ao departamento Quimica Organica. A caracterizacién

deste sistema levarase a cabo mediante as técnicas usuais de caracterizacion de sistemas
supramoleculares, tales como RMN, microscopia dptica con polarizadores cruzados (POM), reoloxia e
dispersion de raios X.

Ao principio de cada semana planificarase conxuntamente o traballo a realizar e analizarase o traballo
realizado co fin de optimizar tempo e recursos.

O alumno tamén asistira e participara nas reuniéns de grupo semanais que se desenvolven en inglés na
que todos os membros expofien resultados de investigacion e bibliografia.

Plan de traballo:

1. Busqueda bibliogréfica de sistemas semellantes. Dopaxe de cristais liquidos con moléculas pequenas
quirais.

2. Preparacién do sistema cromolina/arxinina con distintas proporcions.

3. Caracterizacion espectroscopica por RMN (13C e 1H), POM, reoloxia e dispersién de raios X.

4. Elaboracién dun informe final que inclta a anélise dos resultados e conclusions para unha defensa
puablica.

Lugar onde se realizard o traballo:

Citexvi, planta -1, laboratorio S°

A presente solicitude establece o compromiso por parte do/s titor/es de dispofier dos medios
materiais necesarios para a realizacion do traballo proposto.

Vigo, 13 de outubro de 2015 Vigo, 13 de outubro de 2015 Vigo, ...... de...... de
Sina;ura do estudante %atura do titor Sinatura do cotitor
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FORMULARIO DE PROPOSTA DE TRABALLO FIN DE GRAO CURsO: 2015 s 2016

TIPO B: PROPOSTO POR UN ESTUDANTE E AVALADO POR DOCENTES

Titulo:

Estudio computacional de reacciones de Diels-Alder intramoleculares

Nome e apelidos do estudante que fai a proposta:
Francisco Riquelme Vazquez

Titor que avala a proposta de Traballo Fin de Grao:
Nome e apelidos do titor: ROSANA ALVAREZ RODRIGUEZ

Departamento: Quimica Organica

Cotitor do Traballo Fin de Grao (de selo caso):
Nome e apelidos do titor: Adan B. Gonzalez Pérez

Departamento: Quimica Organica

Breve descricién do contido do Traballo Fin de Grao, indicando de forma concisa a metodoloxia ¢ o plan de trabailo:

Estudio computacional empleando DFT, de la reaccién de Diels-Alder intramolecular.
- Calculos DFT al nivel wB97XD/6-31++G(d,p) con Gaussian09 de reacciones de
Diels-Alder con activacion térmica y en presencia de acidos de Lewis.

- Anilisis de la aromaticidad de las estructuras de transicién usando NICS.

- Estudio del efecto del disolvente en la reaccién.

MES 1: Estudio de la reaccién de Diels-Alder intramolecular para formar decalinas.
Estimacién de las barreras de activacién de los procesos de cicloadicién exo yendoen
ambas caras enantiotdpicas de aldehidos y ésteres insaturados.

MES 2: Andlisis y prediccién del efecto de los sustituyentes carbonados y heteroatémicos en
posiciones alilicas.

MES 3: Andlisis del efecto de los dobles enlaces conjugados en el dieno.

MES 4: Elaboracién de la memoria.

Lugar onde se realizard o traballo:

Departamento de Quimica Organica

A presente solicitude establece o compromiso por parte do/s titor/es de dispoiier dos medios materiais
necesarios para a realizacién do traballo proposto.

Vigo, .13, de ....octubre g 2015 Vigo, .13, de ...octubre e 2015
Sinatura do estudante Sinatura do tito Sinatura do cotitor
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TIPO B: PROPOSTO POR UN ESTUDANTE E AVALADO POR DOCENTES

Titulo:

Estudo e optimizacion do efecto Leidenfrost en superficies nanoestructuradas

Nome e apelidos do estudante que fai a proposta:

Andrea Marifio Lopez

Titor que avala a proposta de Traballo Fin de Grao:

Nome e apelidos do titor: Miguel Angel Correa-Duarte

Departamento: Quimica Fisica

Cotitor do Traballo Fin de Grao (de selo caso):

Nome e apelidos do titor:

Departamento:

Breve descricién do contido do Traballo Fin de Grao, indicando de forma concisa a metodoloxia e o plan de traballo:

O obxectivo a alcanzar durante o traballo de Fin de Grao é o estudo e optimizacién do efecto Leidenfrost
en superficies nanoestructuradas. Para elo levarase a cabo un proceso de tratamento de distintos tipos de
nanomateriais ata alcanzar as caracteristicas requeridas pola aplicacion. Traballarase na dispersion,
oxidacion e filtrado de nanotubos de carbono. O estudante familirizarase, a sta vez, coa metodoloxia de
caracterizacion eléctrica e de espectroscopia, e con instrumentos como o espectofotémetro, fontes
medidoras, estacions para medidas a catro puntas, sistemas de medicion e adquisicién remota de
temperatura, etc.

Plan de traballo:

*Funcionalizar os nanotubos de carbono

*Obtencién de peliculas delagadas de nanotubos de carbono

*Caracterizacion eléctrica das peliculas obtidas

Lugar onde se realizara o traballo:
Facultad de Quimica, Laboratorio 3, 22 planta

A presente solicitude establece o compromiso por parte do/s titor/es de dispofier dos medios materiais
necesarios para a realizacién do traballo proposto.

Vigo, .M. de .................. de 2015, Vigo, .M. de £...10....... de .2015 VIgO, coe 0€ vt de.......
Sinatura-do estudante ﬁ\atura do titor 8 Sinatura do cotitor
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Titulo:

Sintesis de estructuras hibridas piridazinona ditiocarbamato con potencial actividad farmacolégica

Nome e apelidos do estudante que fai a proposta:
Paula Mondelo Macia

Titor que avala a proposta de Traballo Fin de Grao:
Nome e apelidos do titor: M2 del Carmen Teran Moldes

Departamento: Quimica Organica

Cotitor do Traballo Fin de Grao (de selo caso):
Nome e apelidos do titor: Pedro Besada Pereira

Departamento: Quimica Organica

Breve descricion do contido do Traballo Fin de Grao, indicando de forma concisa a metodoloxfa e o plan de traballo:

El objetivo global del proyecto es desarrollar nuevos farmacos potenciales que resultan de combinar dos eslabones
estructurales con un amplio potencial farmacologico, el niicleo de piridazinona y el fragmento ditiocarbamato. Asi,
se propone la sintesis de algunos compuestos de estructura hibrida piridazinona/ditiocarbamato, en los que el grupo
ditiocarbamato se incorpora al anillo de piridazinona a través del dtomo de S o del 4tomo de N.

Dicha sintesis implicara la construccién del anillo de piridazina convenientemente funcionalizado, seguida de la
inclusion del fragmento de ditiocarbamato. Para ello se adecuaran metodologias sintéticas previamente descritas. Se
utilizard una secuencia sintética que implica varias etapas y en algin caso la utilizacion de grupos protectores. Se
realizaran distintos tipos de reacciones, que requieren variaciones en las condiciones de temperatura, el trabajo en
atmosfera inerte, el uso de disolventes secos y también el uso de distintas técnicas de aislamiento, purificacién y
caracterizacion de productos. Los compuestos propuestos, una vez obtenidos, se someterdn a un cribado
farmacologico. Se analizaran y se procesarén los resultados quimicos y biolégicos obtenidos.

Lugar onde se realizara o traballo:
Laboratorios del Departamento de Quimica Orgénica, Facultade de Quimica

A presente solicitude establece o compromiso por parte do/s titor/es de dispofier dos medios materiais
necesarios para a realizacion do traballo proposto.

H—— S
Sinatura do titor

stura do cotitor
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TIPO B: PROPOSTO POR UN ESTUDANTE E AVALADO POR DOCENTES

Titulo:

Fabricacion de nanoparticulas plasménicas codificadas con moléculas activas en Raman

Nome e apelidos do estudante que fai a proposta:

Soraya Pintos Martinez

Titor que avala a proposta de Traballo Fin de Grao:

Nome e apelidos do titor: Isabel Pastoriza Santos

Departamento: QF

Cotitor do Traballo Fin de Grao (de selo caso):

Nome e apelidos do titor: Jorge Pérez Juste

Departamento: QF

Breve descricién do contido do Traballo Fin de Grao, indicando de forma concisa a metodoloxia e o plan de traballo:

O proxecto tera como principal obxetivo a fabricacion de nanoparticulas plasmonicas codificadas para
deteccion por SERS.

Os obxetivos especificos deste proxecto son os seguintes:

- Sintese de particulas plasmonicas de ouro por métodos de quimica coloidal. Caracterizacion estructural mediante
microscopia electronica e das propiedades opticas mediante espectroscopia de absorcion UV-visible.

- Encapsulacion en capsulas poliméricas de PNIPAM. Caracterizacion estructural (mediante microscopia electronica),
quimico-fisica (potencial Zeta) e das propiedades Opticas (mediante espectroscopia de absorcion UV-visible).
_Codificacién con moléculas activas en Raman. Caracterizacion da sua eficiencia Raman (espectroscopia Raman).

- Bioconjugacion con biomoléculas. Caracterizacion estructural (mediante microscopia electronica), quimico-fisica
(potencial Zeta) e das propiedades opticas (mediante espectroscopia de absorcion UV-visible).

Lugar onde se realizara o traballo:

Laboratorio QF, planta 2, lab 4-5

A presente solicitude establece o compromiso por parte do/s titor/es de dispofier dos medios materiais
necesarios para a realizacion do traballo proposto.

Vigo, .19.. de ....octbre  de .201° Vigo, .19, de ....ostubre  de 2012 Vigo, ..19. de ...octurbre  de 2915
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TIPO B: PROPOSTO POR UN ESTUDANTE E AVALADO POR DOCENTES

Titulo:

Sintese e caracterizacion de compostos simples con quiralidade axial: andlogo dimetilado do 4cido
|_de Fecht

Nome e apelidos do estudante que fai a proposta:

Noelia Lépez da Costa

Titor que avala a proposta de Traballo Fin de Grao:

Nome e apelidos do titor: Maria Magdalena Cid

Departamento: Quimica Organica

Breve descricién do contido do Traballo Fin de Grao, indicando de forma concisa a metodoloxia e o
plan de traballo:

Obxectivo:

o . , - - N\ /
Sintetizar e caracterizar o analogo dimetilado do 4cido de Fecht tanto en R /\<\/\>L_w,H
forma racémica como enantiopuro. Utilizar a sinerxia de diferentes técnicas 7N

espectroscopicas no eido da caracterizacion estructural.

Metodoloxia:

A metodoloxia docente consistira nun traballo experimental individual por parte do alumno dentro do
grupo de investigacion “sintese, simulacion e espectroscopia” pertencente ao departamento Quimica
Organica. A caracterizacion deste sistema levarase a cabo mediante as técnicas usuais de caracterizacion
de moléculas orgénicas sinxelas, tales como UV-Vis, RMN de protén e carbono, espectrometria de masas
€, para 0 composto enantiopuro, dicroismo circular e rotacion 6ptica.

Ao principio de cada semana planificarase conxuntamente o traballo a realizar e analizarase o traballo
realizado co fin de optimizar tempo e recursos.

O alumno tamén asistira e participara nas reuniéns de grupo semanais que se desenvolven en inglés na
que todos os membros expofien resultados de investigacién e bibliografia.

Plan de traballo:

1. Busquéda bibliografica de compostos sencillos con quiralidade axial. Caso particular do 4cido de Fecht.
2. Sintese de () 4cido de Fecht a partir de compuestos comercialmente disponibles. Resolucion quiral

3. Caracterizacion espectroscopica por RMN (13C e 1H), IR, MS (HRMS), UV-Vis e dicroismo circular
(CD).

4. Elaboraci6n dun informe final que inclia a analise dos resultados e conclusions para unha defensa
publica.

Lugar onde se realizara o traballo:

Citexvi, planta -1, laboratorio S°

A presente solicitude establece o compromiso por parte do/s titor/es de dispofier dos medios
materiais necesarios para a realizacion do traballo proposto.

Vigo, 19... de outubro... de 2015... Vigo, 19... de outubro... de 2015 Vigo, ...... de...... de

Sinatura do titor Sinatura do cotitor
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TIPO:B::PROP

Titulo:

Sistemas de liberacién de medicamentos basados en polimeros metaloorganicos

Nome e apelidos do estudante que fai a proposta:

Olaya Gémez Paz

Titor que avala a proposta de Traballo Fin de Grao:

Nome e apelidos do titor: Ezequiel M. Vazquez Lépez

Departamento: Quimica Inorgéanica

Cotitor do Traballo Fin de Grao (de selo caso):

Nome e apelidos do titor: Ana Belén Lago Blanco

Departamento: Quimica Inorganica

Breve descricién do contido do Traballo Fin de Grao, indicando de forma concisa a metodoloxia e o plan de traballo:

No presente proxecto se estudara o uso de polimeros de coordinacién baseados en ligandos ponte
N,N'-dadores e cinc para a obtencién de materiais que portando moléculas con actividade farmacoldxica
relevante (ibuprofeno e/o L-tirosina) permitan unha liberacién lenta ou controlada por un estimulo (p.e. pH,
concentracion de cloruro, etc). Tendo en conta que o proceso de liberacién e solubilidade do medicamento
¢ afectado polo tamario da particula no material, se exploraran diferentes metodoloxias sintéticas que
permitan exercer control sobre o tamafio do cristal e a sGia distribucion 6 mesmo tempo que tamén como
este (unha vez caracterizado) afecta 6 mecanismo de liberacién do medicamento. Por tanto se establece
o seguinte plan de traballo: 1°) Desefio e sintese do polimero de coordinacién e avaliacién da posibilidade
de incorporacién do medicamento nesta primeira etapa. Caracterizacién estrutural o mais completa
posible do material. 2°) De ser o caso, desefio do sistema de carga do medicamento no polimero. 3°)
Estudo da capacidade de liberacién do medicamento fronte a medios bioléxicos (PBS, soro salino). 4°)
Establecemento de relacions entre o tamaiio do cristal e liberacion do medicamento.

Lugar onde se realizara o traballo:

Laboratorio 9 (Grupo QI5) Departamento de Q. Inorganica, Facultade de Quimica

A presente solicitude establece o compromiso por parte do/s titor/es de dispofier dos medios materiais
necesarios para a realizacién do traballo proposto.

Vigo, .19, de ....Outubro  de 2015 Vigo, J&—deQutubrey  de 2015,
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TIPO B: PROPOSTO POR UN ESTUDANTE E AVALADO POR DOCENTES

Titulo:

Obtencion de ferrofluidos con condutividade eléctrica

Nome e apelidos do estudante que fai a proposta:

Arturo Vacas Portomerie

Titor que avala a proposta de Traballo Fin de Grao:

Nome e apelidos do titor: Moisés Pérez Lorenzo

Departamento: Quimica Fisica

Cotitor do Traballo Fin de Grao (de selo caso):

Nome e apelidos do titor:

Departamento:

Breve descricién do contido do Traballo Fin de Grao, indicando de forma concisa a metodoloxia e o plan de trabalio

Neste traballo fratarase de obter fluidos magnéticos que se comporten coma un ferrofluido na presenza
dun campo magnético externo e que ao mesmo tempo presenten condutividade eléctrica. Con este fin,
sintetizaranse nanoparticulas superparamagnéticas de oxidos de ferro e cobalto que seran incorporadas a
unha dispersion de nanotubos de carbono (CNTs) como material conductor. Asi, estudaranse as
propiedades eléctricas das dispersiéns obtidas con diferentes concentracions de CNTs e nanoparticulas
magnéticas (MNPs).

Plan de traballo:

* Sintese de nanoparticulas de 6xidos de ferro e cobalto (mediante o método de coprecipitacion)

* Obtencion de dispersidons de CNTs

* Estudo da condutividade eléctrica das mesturas con diferentes concentraciéns de CNTs e MNPs

Lugar onde se realizar3 o traballo:
f Facultade de Quimica, 2° Andar - Laboratorio 3

A presente solicitude establece o compromiso por parte do/s titor/es de dispofier dos medios materiais
necesarios para a realizacién do traballo proposto.

Sinatura do cotitor
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Titulo:

Sintesis de oxaciclos quirales, como precursores de productos naturales potencialmente activos

Nome e apelidos do estudante que fai a proposta:
Jéssica CANO RIBERA

Titor que avala a proposta de Traballo Fin de Grao:
Nome e apelidos do titor: Yagamare FALL DIOP

Departamento: Quimica Organica

Cotitor do Traballo Fin de Grao (de selo caso):
Nome e apelidos do titor: M* Generosa GOMEZ PACIOS

Departamento: Quimica Orgénica

Breve descricion do contido do Traballo Fin de Grao, indicando de forma concisa a metodoloxia ¢ o plan
de traballo:

En este trabajo se pretende utilizar la transposicion de Claisen como herramienta sintética en la
obtencién de diversos productos naturales. En este contexto a partir del D-glucal, a través del compuesto
1, mediante una reaccion de halolactonizacion se podria acceder al oxaciclo quiral 2, posible precursor
de la toxina marina Yessotoxina. El alumno podra familiarizarse con tecnicas habituales en sintesis
orgénica tales como: manejo de disolventes secos, trabajo en atmosfera inerte, aislamiento y purificacién
de los compuestos obtenidos, mediante técnicas cromatograficas. Finalmente la caracterizacion de las
estructuras se llevara a cabo por espectroscopia de RMN, IR y masas, y en su caso por difraccion de
rayos X

Lugar onde se realizaré o traballo:
Laboratorio de investigacién n° 4 del Departamento de Quimica Organica

A presente solicitude establece o compromiso por parte do/s titor/es de dispofier dos medios materiais
necesarios para a realizacién do traballo proposto.
Vigo, 09 de Octubre de 2015  Vigo, 02 de bre de 2015 Vigo, 09 de Octubre de 2014
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Titulo:

Aproximacién a la sintesis de analogos de vitamina D,

Nome e apelidos do estudante que fai a proposta:
Javier SANCHO PEREIRO

Titor que avala a proposta de Traballo Fin de Grao:
Nome e apelidos do titor: M2 Generosa GOMEZ PACIOS

Departamento: Quimica Organica

Cotitor do Traballo Fin de Grao (de selo caso):
Nome e apelidos do titor: Yagamare FALL DIOP

Departamento: Quimica Organica

Breve descricidon do contido do Traballo Fin de Grao, indicando de forma concisa a metodoloxia e o plan de traballo?

Se propone la sintesis del butenolido 2 a partir del furano 1 utilizando una metodologia desarrollada en
nuestro grupo de investigacién. El furano 1 se obtendria a partir del diol de Inhoffen facilmente asequible
por ozonolisis reductora de la vitamina D,. El compuesto 2 conduce al alcohol alilico 3 precursor de
analogos (4) de la vitamina D, por medio de una transposicién de los correspondientes carbamatos. El
alumno podra familiarizarse con tecnicas habituales en sintesis organica tales como: manejo de
disolventes secos, trabajo en atmosfera inerte, aislamiento y purificaciéon de los compuestos
obtenidos, mediante técnicas cromatogréficas. Finalmente la caracterizacion de las estructuras se
llevard a cabo por espectroscopia de RMN, IR y masas, y en su caso por difraccion de rayos X

Lugar onde se realizara o traballo:

Laboratorio de investigacién n? 4 del Departamento de Quimica Orgénica

A presente solicitude establece o compromiso por parte do/s titor/es de dispofier dos medios materiais
necesarios para a realizacién do traballo proposto.

Vigo, 03 de Octubre de 2015 Vigo, 09 de Octubre de 2015 Vigo, 09 de Octubre de 2015
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TIPO B: PROPOSTO POR UN ESTUDANTE E AVALADO POR DOCENTES

Titulo:
Reactividad de compuestos “half sandwich” de Ru(ll) con alquinos y alquinoles propargilicos.

Nome e apelidos do estudante que fai a proposta:
Natalia Abelenda Campoamor

Titor que avala a proposta de Traballo Fin de Grao:

Nome e apelidos do titor: Soledad Garcia Fontan

Departamento: Quimica Inorganica

Cotitor do Traballo Fin de Grao (de selo caso):
Nome e apelidos do titor: Jorge Bravo Bernardez

Departamento: Quimica Inorganica

Breve descricién do contido do Traballo Fin de Grao, indicando de forma concisa a metodoloxfa e o plan de trabalio:

Los derivados organometalicos de Ru(ll) son de gran interés debido a su utilizacion en sintesis organica,
tanto en procesos cataliticos como estequiométricos.

En el presente trabajo se propone la sintesis y reactividad de complejos de Ru(ll) con diferentes sustratos
organicos , tipo alquinoles y alquinos. Los complejos precursores de Ru(ll) tendran como ligandos soporte
el indenilo (C9H7) o el Cp* . Los complejos incorporaran ademas el ligando bidentado
(Ph2POCH(Ph)CH(Ph)OPPh2 ) que posee un caracter it aceptor intermedio entre los ligando fosfina y CO.
Para ello se propone el siguiente plan de trabajo:

Sintesis de los complejos [Ru(C9H7)CI(P-P)] [RuCp*Cl(P-P)]

Reactividad del [Ru(CSH7)CI(P-P)}[RuCp*CI(P-P)] con alquinos y alcoholes propargilicos.

La preparacion de los productos de partida, asi como la de los derivados alenilideno que se obtendran
requeriran la utilizacién de técnicas de trabajo en atmosfera inerte. La caracterizacién de los compuestos
se llevara a cabo por RMN (1H,31P, 13C), IR, espectrometria de masas y,cuando sea posible, por técnicas
de difraccion de rayos-X.

Lugar onde se realizara o traballo:
Laboratorio n°7, planta 32

A presente solicitude establece o compromiso por parte do/s titor/es de dispofier dos medios materiais
necesarios para a realizacion do traballo proposto.

Vigo, .21.. de ....ocutre.... de .2045.

Sinatur estudante
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TIPO B: PROPOSTO POI

Titulo: e

Estudio estructural de complejos paramagnéticos de iones lantanidos con un ligando
macrociclico funcionalizado.

Nome e apelidos do estudante que fai a proposta:

Alexandre Santomé Costa

Titor que avala a proposta de Traballo Fin de Grao:

Nome e apelidos do titor: Paulo Pérez Lourido

Departamento: Quimica Inorganica

Cotitor do Traballo Fin de Grao (de selo caso):

Nome e apelidos do titor: Laura Valencia Matarranz

Departamento: Quimica Inorganica

Breve descricion do contido do Traballo Fin de Grao, indicando de forma concisa a metodoloxia e o plan de traballo:

En un primer lugar se realizara la sintesis y caracterizacion del ligando macrociclico, lo cual
requiere llevar a cabo diferentes reacciones quimicas, que incluyen tanto la obtencion de los
precursores como la reaccion de macrociclacion. Posteriormente, se llevard a cabo la
funcionalizacién del ligando macrociclico y la obtencién, a partir del mismo, de los
correspondientes complejos paramagnéticos de iones lantanidos. Se pretende estudiar la
estructura de estos complejos tanto en disolucién como en estado sélido, utilizando para ello
diferentes técnicas que incluyen espectroscopia IR, espectroscopia UV-vis, RMN, estudios
fotofisicos, difraccion de rayos X de monocristal, etc.

Lugar onde se realizara o traballo:

Laboratorio 8 del Dpto. Quimica Inorganica, Planta 3% de la Facultad de Quimica

A presente solicitude establece o compromiso por parte do/s titor/es de dispofier dos medios materiais
necesarios para a realizacion do traballo proposto.

i iy I
Sinatura do estudante
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Titulo:

Estudio computacional de mecanismos de reaccions catalizadas por ouro

Nome e apelidos do estudante que fai a proposta:

Iria Bolano Losada

Titor que avala a proposta de Traballo Fin de Grao:

Nome e apelidos do titor: Olalla Nieto Faza

Departamento: Quimica Organica

Cotitor do Traballo Fin de Grao (de selo caso):

Nome e apelidos do titor: Marta Marin Luna

Departamento: Quimica Organica

Breve descricién do contido do Traballo Fin de Grao, indicando de forma concisa a metodoloxia e o plan de traballo:

Neste proxecto pretendemos abordar computacionalmente o estudo da selectividade na ciclacién de
1,3-dien-5-inos catalizada por Au(l). Tratase dunha reaccion na que o catalizador actia como &cido de
Lewis, activando insaturacions fronte ao ataque dun nucledfilo interno. Experimentalmente, tense
observado que en funcién da presencia ou non de metanol no medio, o produto da reaccién € un benceno
ou un ciclopentadieno.

O obxectivo deste traballo é explicar a orixe desta selectividade analizando os distintos caminos de
reaccion dispoiibles para o sistema e as condicions baixo as cales éstes son competitivos ou non: tipo de
substrato, presencia dun nucledfilo externo/disolvente (metanol), ligandos sobre o centro metalico, etc.

Para iso empregaremos as ferramentas da Quimica Computacional e a Modelizacién Molecular,
fundamentalmente métodos baseados en DFT (teoria do funcional da densidade) para a optimizacion
xeométrica de minimos e estados de transicion 6 longo dos distintos camifios de reaccién, e técnicas
como NBO e/ou QTAIM para analizar 4s funcions de onda resultantes e obter informacion detallada sobre
os tipos de enlace e interaccions que infllien sobre as barreiras de reaccién e a selectividade.

No grupo de acollida tefien acceso 0s investigadores que describiron orixinalmente esta reactividade, polo
que se prevé que exista unha retroalimentacion enriquecedora entre o traballo computacional e os
resultados experimentais.

Lugar onde se realizara o traballo:
Facultade de Quimica

A presente solicitude establece o compromiso por parte do/s titor/es de dispofier dos medios materiais
necesarios para a realizacion do traballo proposto.

Vigo, .20.. de ....Qutubro.__ de .2015.,

i
Sinature’do estudante natufa do titor Sinatura do cotitor
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Titulo:

Descripcién teérica de hidratos de clorofluorocarbonos (CFCs) utilizando Teoria Funcional de la
Densidad (DFT)

Nome e apelidos do estudante que fai a proposta:
Angel Manuel Fernandez Fernandez

Titor que avala a proposta de Traballo Fin de Grao:
Nome e apelidos do titor: Manuel Martinez Pifeiro

Departamento: Fisica Aplicada

Cotitor do Traballo Fin de Grao (de selo caso):
Nome e apelidos do titor: Martin Pérez Rodriguez

Departamento: Fisica Aplicada

Breve descricion do contido do Traballo Fin de Grao, indicando de forma concisa a metodoloxfa e o plan de traballo:

Los hidratos de gas son soélidos de inclusién no estequiométricos en los que, a bajas temperaturas y a
presiones moderadamente altas, se forman estructuras con cavidades capaces de albergar pequenas
moléculas en su interior. Este tipo de compuestos presenta un notable interés para la comunidad cientifica
debido a su excepcional capacidad de capturar diferentes tipos de gases contaminantes en su estructura.
En el presente Trabajo de Fin de Grado se propone el estudio computacional de hidratos de gas tipo |
teniendo como moléculas invitadas CFCs, empleando calculos mecanocuéanticos. Para la modelizacion a
nivel microscopico se partira de la estructura construida a partir de datos de difraccién de rayos-X y
neutrones. Existe controversia en la literatura cientifica acerca de si es posible que exista difusion interna
a través de su estructura y de cuéles son los mecanismos implicados. Para profundizar en este tema y
modelar las propiedades de transporte, se partira del estudio de la red del hidrato como una entidad rigida
(usada como modelo de referencia), evolucionando el estudio mediante el uso de celdas semiflexibles.
Con este modelo, se estudiaran: los posibles mecanismos de transporte, a través de qué cara poliédrica
suceden, las energias de transicion en el transporte y la estabilidad global de la red, entre otras
propiedades, basandose en célculos ab-initio, y apoyandose en el analisis espectroscopico y topolégico.
El analisis topologico se obtendra de la teoria QTAIM. Los célculos asociados a este trabajo se
realizararan en los servidores del Centro de Supercomputacion de Galicia.

Lugar onde se realizara o traballo:
Departamento Fisica Aplicada, Facultade de Ciencias, Bloque C

A presente solicitude establece o compromiso por parte do/s titor/es de dispofier dos medios materiais
necesarios para a realizacién do traballo proposto.

Vigoﬂg.Q.
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TIPO B: PROPOSTO POR UN ESTUDANTE E AVALADO POR DOCENTES

Titulo: Wi

Desarrollo de métodos cromatograficos para el analisis de toxinas de ciguatera en pescados

Nome e apelidos do estudante que fai a proposta:
Dna. Catia Paz Portela

Titor que avala a proposta de Traballo Fin de Grao:
Nome e apelidos do titor: Dra. Ana Gago Martinez

Departamento: Quimica Analitica y Alimentaria

Cotitor do Traballo Fin de Grao (de selo caso):

Nome e apelidos do titor: Dr. José Manuel Leao Martins

Departamento: Quimica Analitica y Alimentaria

Breve descricion do contido do Traballo Fin de Grao, indicando de forma concisa a metodoloxia e o plan de traballo:

La intoxicacién alimentaria del tipo Ciguatera se debe a la ingestion de pescado contaminado con biotoxinas de origen natural
producidas por organismos fitoplanctonicos del género Gambierdiscus y denominadas ciguatoxinas. La reciente emergencia de las
citadas biotoxinas en zonas costeras de la Unién Europea con climas calidos, como es le caso de Canaria, Madeira y otras zonas
del Mediterraneo ha hecho que la Unién Europea incida sobre la necesidad de controlar este tipo de riesgo en alimentos de origen
marino, en especial en tipos de pescado de garndes tamarios. La cromatografia de liquido de alta eficacia acoplada a la
Espectromteria de masas se considera la técnica analitica adecuada para la determinacién de este tipo de biotoxinas, siendo la
etapa de preparacion de muestra la mas critica, debido a la complejidad de la matriz lipidica en la que este compuesto organico se
encuentra presente. El objetivo de este trabajo se centrara por tanto en el desarrollo de un protocolo de pretratamiento de muestra
que permita la extraccion eficaz del analito de la matriz asi como de las interferencias coextraidas de la misma, para ello se aplicaran
técnicas de extarccién en fase sélida utilizando diversos mecanismos los cuales serdn evaluados mediante estudios de recuperacion
Los resultados que esperados del desarrollo de este TFG es un protocolo de preparaciéon de muestra optimizado y evaluado que
contribuya a la eficacia del posterior analisi mediante Cromatografia de liquido con deteccion por espectrometria de masas.

Lugar onde se realizara o traballo:

Lab. Investigacion de Quimica Analitica, Fac. Quimica, Lab. 9 ,P.2 (resp. Ana Gago Martinez)

A presente solicitude establece o compromiso por parte do/s titor/es de dispofier dos medios materiais
necesarios para a realizacion do traballo proposto.
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Titulo:

Distribution of antioxidants in model food emulsions

Nome e apelidos do estudante que fal a proposta:

Olga Mitrus

Titor que avala a proposta de Traballo Fin de Grao:

Nome e apelidos do titor: Carlos Bravo Diaz

Departamento: Quimica Fisica

Cotitor do Traballo Fin de Grao (de selo caso):

Nome e apelidos do titor: Sonia Losada Barreiro

Departamento: Quimica Fisica

Breve descricién do contido do Traballo Fin de Grao, indicando de forma concisa a metodoloxia e o plan de trabalio:

The proposed experiments involve the use of a kinetic methodology to analyze the effects of surfactant
concentration on the distribution of antioxidants between the aqueous, interfacial and oil regions of
model food emulsions. Kinetic results are interpreted on the basis of the pseudophase model and will
permit to discard prepared with edible oils. The effects of ather parameters electrolytes will also be
assesed if time permiting.

Lugar onde se realizard o trabalio:

Cy 2015, 2016 B
i!i’i AN —

Departamento de Quimica Fisica, Laboratorio 5, Planta 2

A presente solicitude establece o compromiso por parte do/s titor/es de dispofier dos medios materiais
necesarios para a realizacién do trabalio proposto.

Vigo, .12.. de ....Qckber  de 2015 Vigo, .15 de ..
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Titulo:

Transfer of antioxidants at the interfaces of model food emulsions

Nome e apelidos do estudante que fai a proposta:
Malgorzata Zuraw

Titor que avala a proposta de Traballo Fin de Grao:
Nome e apelidos do titor: Carlos Bravo Diaz

Departamento: Quimica Fisica

Cotitor do Traballo Fin de Grao (de selo caso):
Nome e apelidos do titor: Sonia Losada Barreiro

Departamento: Quimica Fisica

Breve descricion do contido do Traballo Fin de Grao, indicando de forma concisa a metodoloxia e 0 pian de traballo?

The proposed experiments involve the development of kinetic methodology to analyze the the transfer of
antioxidants between the aqueous, interfacial and oil regions of model food emulsions prepared with
edible oils. The effects of relevant parameters such as the surfactant concentration, acidity, micellar and
macromolecular systems will also be assesed if time permiting.

Lugar onde se realizard o traballo:
f Departamento de Quimica Fisica, Laboratorio 5, Planta 2 J

A presente solicitude establece o compromiso por parte do/s titor/es de dispofier dos medios materiais
necesarios para a realizacion do traballo proposto.
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Titulo:

Enhanced thermal and electric conducting nanofluids derived from functionalized graphene

Nome e apelidos do estudante que fai a proposta:

Ebtisam Tarek Mohammed Saeed

Titor que avala a proposta de Traballo Fin de Grao:

Nome e apelidos do titor: Manuel Martinez Pifieiro

Departamento: Fisica Aplicada

Cotitor do Traballo Fin de Grao (de selo caso):

Nome e apelidos do titor: Maria José Pastoriza Gallego

Departamento: Fisica Aplicada

Breve descricion do. contido do Traballo Fin de Grao, indicando de forma concisa a metodoloxia e o plan de traballo:

The future of technological applications concerning Nanoscience and Nanotechnology lies in the precise
control of surface characteristics and properties of nanoparticles, and graphene nanosheets offer a huge
potential. Graphene has a high thermal conductivity and this makes it an attractive material for heat
transfer applications. Functionalization is proposed because it is known that one problem related to
graphene is that its high surface area nanosheets tend to form irreversible agglomerates or even re-stack
to form graphite. In this work:

1) Commercial graphene nanosheets will be functionalized by the modified Hummers method, by obtaining
graphene oxide nanosheets (GO). In the presence of strong oxidants, the aromatic carbon network is
oxidized with the creation of hydroxyl, carboxyl and epoxy moieties. The oxidation level will be evaluated
by thermogravimetry and X-ray photoelectron spectroscopy, while structural disorder induced by the
covalent chemistry will be studied by Raman spectroscopy. The morphology of GO nanosheets will be
analyzed by transmission electron microscopy (TEM) and scanning electron microscopy (SEM).

2) These graphene oxide nanosheets will be dispersed in a fluid base (EG, H20) by ultrasonic bath, and
the stability of these nanofluids will be studied by UV-Vis spectroscopy, under different conditions.

3) Physical properties (a) Electrical conductivity, b) Thermal conductivity and c) Rheological properties) of
the selectec stable nanofluids will be measured at different temperatures and concentrations.

Lugar onde se realizara o traballo:

Laboratario de Fisica Aplicada, Fac de CC do Mar, 32 planta

A presente solicitude establece o compromiso por parte do/s titor/es de dispofier dos medios materiais
necesarios para a realizacion do traballo proposto.
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