GRADO EN QUIMICA// DOBLE GRADO EN QUIMICA E INGENIERIA DE

MATERIALES

U

PROPUESTA DE TRABAJO FIN DE GRADO

Facultad de Quimica

CURSO ACADEMICO 2026/2027:

TITULO (Espaiiol)

TITULO (Inglés)

treatment of amyotrophic lateral sclerosis

DEPARTAMENTO Quimica Fisica
Area de Conocimiento Quimica Fisica
TUTORES

(maximo 2)

(Indicar categoria)

Eva Bernal Pérez (Prof. Permanente Laboral)

Sintesis y caracterizacion de liposomas biomiméticos para el
tratamiento de la esclerosis lateral amiotrofica

Synthesis and characterization of biomimetic liposomes for the

Maria del Pilar Lépez Cornejo (Prof. Catedratica de Universidad)

En el caso de que el alumno deba realizar el trabajo en una instalacion externa a la Facultad de Quimica,
indiquelo:

El alumno debera de realizar la caracterizacion de los nanosistemas en las instalaciones del CITIUS.

OBJETIVOS (max. 600 caracteres)

Preparacion y optimizacion de la sintesis de los liposomas biomiméticos.

Caracterizacion de los sistemas lipidicos preparados.

METODOLOGIA (max. 600 caracteres)

1. Busquedas bibliograficas: Herramientas web, palabras claves, etc.

2. Sintesis y caracterizacion de liposomas biomiméticos con diversa composicion.

3. Discusion de resultados y redaccion de la memoria del TFG.

PROFESORES TUTORES

VoB° DIRECTOR/A DEPARTAMENTO

FECHA FECHA

FIRMADO. FIRMADO
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GRADO EN QUIMICA// DOBLE GRADO EN QUIMICA E INGENIERIA DE

o
Us

Facultad de Quimica

MATERIALES

PROPUESTA DE TRABAJO FIN DE GRADO

CURSO ACADEMICO 2026/2027:

TITULO (Espaiiol)

TITULO (Inglés)
DEPARTAMENTO

Area de Conocimiento

TUTORES
(maximo 2)
(Indicar categoria)

Disefio racional de liposomas para el transporte de farmacos

liposolubles.

Rational design of liposomes for lipid-soluble drugs delivery

Quimica Fisica

Quimica Fisica

Julia Alvarez Malmagro (Profesora Titular de Universidad)

Francisco Prieto Dapena (Catedratico de Universidad)

indiquelo:

En el caso de que el alumno deba realizar el trabajo en una instalacion externa a la Facultad de Quimica,

OBJETIVOS (max. 600 caracteres)

Disefio racional de liposomas para el transporte de un farmaco anticancerigeno liposoluble y evaluacion de su
potencial actividad sobre peliculas biomiméticas.

METODOLOGIA (max. 600 caracteres)

La mayoria del trabajo se realizara registrando isotermas de compresion en la balanza de Langmuir y curvas de
presién superficial frente a tiempo. Eventualmente, en funcién de los resultados, se podran preparar peliculas
lipidicas sobre electrodos y registrar los espectros de impedancia electroquimica.

PROFESORES TUTORES

VOB° DIRECTOR/A DEPARTAMENTO

FECHA FECHA
Firmado por ALVAREZ Fi rmado por PRI ETO DAPENA
MALMAGRO JULIA - 2506/ 2026 con un cer (111 cado
**%1193** el dia 20/06/2026 con enitido por AC FNMI Usuarios
un certificado emitido por AC
FNMT Usuarios
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GRADO EN QUIMICA// DOBLE GRADO EN QUIMICA E INGENIERIA DE
MATERIALES

. PROPUESTA DE TRABAJO FIN DE GRADO

u&

Facultad de Quimica

CURSO ACADEMICO 2026/2027:

Influencia de nanotubos de titanio sobre el proceso de
autoensamblaje de péptidos B-amiloides.

The influence of titanium nanotubes on the self-assembly
process of B-amyloid peptides.

TITULO (Espaiiol)

TITULO (Inglés)

DEPARTAMENTO Quimica Fisica

Area de Conocimiento Quimica Fisica

TUTORES José Antonio Lebron Romero (Prof. Permanente Laboral)
(maximo 2) ) o : . N
(Indicar categoria) Maria del Pilar Lopez Cornejo (Prof. Catedratica de Universidad)

En el caso de que el alumno deba realizar el trabajo en una instalacion externa a la Facultad de Quimica,
indiquelo:
El alumno debera de realizar la caracterizacion de los nanosistemas en las instalaciones del CITIUS.

OBJETIVOS (max. 600 caracteres)

Preparacion y optimizacion del proceso de autoensamblaje de los péptidos B-amiloides en presencia y
ausencia de nanotubos de titanio.

Caracterizacion de los sistemas preparados.

METODOLOGIA (max. 600 caracteres)

1. Busquedas bibliograficas: Herramientas web, palabras claves, etc.

2. Preparacién y optimizacion de los sistemas de estudio propuestos.

3. Estudio de la interaccion de nanotubos de titanio con péptidos B-amiloides.

4. Discusion de resultados y redaccion de la memoria del TFG.

PROFESORES TUTORES

VoB° DIRECTOR/A DEPARTAMENTO

FECHA FECHA

FIRMADO. FIRMADO
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GRADO EN QUIMICA// DOBLE GRADO EN QUIMICA E INGENIERIA DE
MATERIALES

“ PROPUESTA DE TRABAJO FIN DE GRADO
Facultad de Quimica

CURSO ACADEMICO 2026/2027:

, ~ Estudio de disoluciones idnicas acuosas a través de simulaciones
TITULO (Espaiiol) moleculares
TiTULO (Inglés) Study of ionic aqueous solutions by means of Molecular Simulations
DEPARTAMENTO Quimica Fisica
Area de Conocimiento Quimica Fisica
TUTORES José Manuel Martinez Fernandez
(maximo 2) ) ) )
(Indicar categoria) Jaime Oviedo Lopez
En el caso de que el alumno deba realizar el trabajo en una instalacion externa a la Facultad de Quimica,
indiquelo:

OBJETIVOS (max. 600 caracteres)

Caracterizar la estructura y dindmica de disoluciones idnicas en condiciones termodinamicas y de composicién diferente.
Estudiar la dependencia de la formacion de pares idnicos de contacto o separados por el disolvente en funcion de la
naturaleza de los aniones (haluros, nitratos, carbonatos), de los cationes (alcalinos, alcalinotérreos y de metales de
transicidn), la concentracion de la sal y de la presidén y temperatura. La caracterizacién permitird obtener informacion
adicional de caracter estructural y dindmico sobre la estructura de la disolucién y la eventual identificaciéon y
caracterizacidn de pares idnicos. En este ultimo caso, se estimaran las constantes de asociacion que se podrdn comparar
con la informacidn experimental disponible.

METODOLOGIA (max. 600 caracteres)

El proyecto se realizara a través de calculos estadisticos con ayuda del ordenador, usando los programas de simulacién
DLPOLY y DLMONTE. Se empleara metodologia estandar en el contexto de las simulaciones estadisticas, con campos de
fuerzas que representan las interacciones, tanto para los iones como para el disolvente. Se trabajara considerando un
rango de concentraciones de las sales en los colectivos NVT y NPT. Eventualmente, se podran realizar célculos de
potencial de fuerza media entre iones (constraint molecular dynamics) para concentraciones de sal suficientemente
bajas.

PROFESORES TUTORES

VoB° DIRECTOR/A DEPARTAMENTO

FECHA FECHA 22/06/2026
MARTINEZ Firmado digitalmente Firmado
FENANDEZ Nl | oot N
sisseosn e e

FIRMADO. FIRMADO
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GRADO EN QUIMICA// DOBLE GRADO EN QUIMICA E INGENIERIA DE
MATERIALES

PROPUESTA DE TRABAJO FIN DE GRADO

o
Us

Facultad de Quimica

CURSO ACADEMICO 2026/2027:

Estudio tedrico de la transicion de espin en un complejo de
Mn(III): influencia de los enlaces de hidrégeno y del contraion
Theoretical Study of Spin Crossover in a Mn(III) Complex:
Influence of Hydrogen Bonding and Counterion Effects

TITULO (Espaiiol)

TITULO (Inglés)

DEPARTAMENTO Quimica Fisica

Area de Conocimiento Quimica Fisica

TUTORES Rocio Sanchez de Armas (Profesora Titular de Universidad)
(maximo 2) o,

(Indicar categoria) Nicolas Montenegro Pohlhammer (Contrato Acceso)

En el caso de que el alumno deba realizar el trabajo en una instalacion externa a la Fac. de Quimica, indiquelo:

OBJETIVOS (max. 600 caracteres)

Los compuestos con transicién de espin (SCO) presentan un gran
interés por sus potenciales aplicaciones en interruptores
moleculares, dispositivos de memoria y sensores. Recientemente
se ha descrito un complejo de Mn(III) que presenta una transicion
de espin entre los estados S=1 y S=2 con una histéresis térmica
excepcionalmente amplia que abarca la temperatura ambiente,
atribuida a una red bidimensional de enlaces de hidrogeno
mediada por contraiones (https://doi.org/10.1002/ange.8070182). "
En este trabajo se realizara un estudio tedrico de la transicion de
espin en este sistema, con el objetivo de evaluar el papel del
contraion en dicho proceso. 0 50 100 150 200 250 300 350

2T (emu K/mol)

METODOLOGIA (max. 600 caracteres)

Se realizaran calculos de estructura electrdnica basados en la Teoria del Funcional de la Densidad (DFT) utilizando
el cddigo VASP. Partiendo de las estructuras cristalograficas determinadas a diferentes temperaturas se realizaran
optimizaciones de geometria del cristal para los distintos estados de espin. Se analizaran las energias relativas,
los parametros estructurales y la estructura electrénica. Asimismo, se estudiara la influencia de los enlaces de
hidrégeno y del contraidn sobre la estabilidad de los estados de espin, con objeto de racionalizar la cooperatividad
observada experimentalmente.

VOoB° DIRECTOR/A DEPARTAMENTO PROFESORES TUTORES

FECHA FECHA
SANCHEZ DE ARMAS  fimadodgiamenepor  MONTENEGRO e S LHAMER
MARIA DEL ROCIO - . POHLHAMMER NICOLAS NlCQLAs EDUARerZ6148BDS
77806935M E:)(ch\g 2;;:%6692335’;’.0 4625 s0200  CDUAR-226148805 ?g;é;nzs'os o
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GRADO EN QUIMICA// DOBLE GRADO EN QUIMICA E INGENIERIA DE

MATERIALES

N PROPUESTA DE TRABAJO FIN DE GRADO

Uué

Facultad de Quimica

CURSO ACADEMICO 2026/2027:

TITULO (Espanol) como plataforma de transporte de fosfomicina

TITULO (Ingles) delivery platform for fosfomycin

DEPARTAMENTO Quimica Fisica
Area de Conocimiento Quimica Fisica
TUTORES Victoria Isabel Martin Herrera (Prof. Ayudante Doctor)

(maximo 2)

Preparacion y caracterizacion de nanoparticulas poliméricas

Preparation and characterization of polymeric nanoparticles as a

(Indicar categoria) Maria del Pilar Lépez Cornejo (Prof. Catedratica de Universidad)

En el caso de que el alumno deba realizar el trabajo en una instalacion externa a la Facultad de Quimica,
indiquelo:

El alumno debera de realizar la caracterizacion de los nanosistemas en las instalaciones del CITIUS.

OBJETIVOS (max. 600 caracteres)
Preparacion y optimizacion de la sintesis de nanoparticulas poliméricas.
Caracterizacion de los nano sistemas preparado.

Estudio de la encapsulacién y liberacion del farmaco fosfomicina.

METODOLOGIA (max. 600 caracteres)

1. Busquedas bibliograficas: Herramientas web, palabras claves, etc.

2. Preparacion y optimizacion de los sistemas poliméricos.

3. Estudio de los procesos de encapsulacion y liberacion del farmaco fosfomicina.

4. Discusion de resultados y redaccion de la memoria del TFG.

PROFESORES TUTORES
VoB° DIRECTOR/A DEPARTAMENTO
FECHA FECHA
FIRMADO. FIRMADO
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GRADO EN QUIMICA// DOBLE GRADO EN QUIMICA E INGENIERIA DE
MATERIALES

PROPUESTA DE TRABAJO FIN DE GRADO

\~,

Uy

Facultad de Quimica

CURSO ACADEMICO 2026/2027:

NANOPARTfCUI,_AS DE ORO RECUBIERTAS CON
GALANGINA: SINTESIS, CARACTERIZACION Y ESTUDIO DE
LOS PATRONES DE AGREGACION EN PRESENCIA DE SALES
Y CODISOLVENTES

GALANGIN-COATED GOLD NANOPARTICLES: SYNTHESIS,
CHARACTERIZATION, AND STUDY OF AGGREGATION
PATTERNS IN THE PRESENCE OF SALTS AND CO-

TITULO (Espaiiol)

TITULO (Inglés)

SOLVENTS
DEPARTAMENTO QUIMICA FiSICA
Area de Conocimiento QUIMICA FISICA
TUTORES ELIA MARIA GRUESO MOLINA

(maximo 2)
(Indicar categoria) PROFESORA TITULAR DE UNIVERSIDAD

En el caso de que el alumno deba realizar el trabajo en una instalacion externa a la Facultad de Quimica, indiquelo:
Parte de la realizacion experimental de este trabajo de fin de grado requerird el empleo de algunos equipos de
medida experimental que se encuentran ubicados en CITIUS.

OBJETIVOS (max. 600 caracteres)

La Galangina es un flavonoide natural con sabor floral y picante. Es ampliamente estudiado por sus propiedades
antioxidantes, antimicrobianas y antiinflamatorias, y se encuentra en concentraciones altas en el propdleo, la miel
y plantas como el jengibre o la Alpinia galang. El objetivo principal del estudio que se propone es la sintesis y
caracterizacion de nanoparticulas recubiertas por la Galangina para su uso posterior como un nuevo nanomaterial
con propiedades antimicrobianas. Para ello, en primer lugar, se procedera a la preparacion de nanoparticulas de
oro funcionalizadas con tensioactivos géminis biodegradables precursores, Au@TG. Dichas nanoparticulas actuaran
como nanotransportadores de la Galangina, empleando la biomolécula de ADN como pegamento o nexo de unidn.
Para ello se seguiran protocolos de sintesis desarrollados por el grupo de investigacion FQM386: Sintesis y
Fisicoquimica de Nanoparticulas. Se ensayaran dos métodos principales de preparacién de los nanosistemas: (i) El
método A, que conllevara la funcionalizacion directa de las nanoparticulas con el flavoniode en cuestion,
Au@Galangin; vy (ii) el Método B, que conllevara la preparacién de nanocomplejos formados por nanoparticulas
funcionalizadas con tensioactivos géminis biodegradables, del tipo Au@TG, y el complejo biomolécula-Galangin, B-
G. Esta segunda estrategia permitira la obtencion del nanosistema Au@TG/B-G donde el antiviral empleado en la
preparacion se liberaria como consecuencia de la induccion de un cambio conformacional en la biomolécula y/o en
el estado de agregacion de la nanoparticula. La preparacion de los nanosistemas segun el procedimiento B,
comprendera por tanto dos etapas sucesivas: (1) la primera etapa, supondra la formacién de distintos nanosistemas
del tipo Au@TG/B-G, donde las nanoparticulas de oro precursoras funcionalizadas con tensioactivos géminis,
Au@TG, haran al tiempo de nexo de unién y de agente inductores de la compactacion del sistema B-F; (2) en una
segunda etapa, se adicionara el Au@TG correspondiente a la concentracion dptima necesaria para inducir un cambio
conformacional en la biomolécula o desagregacion de la nanoparticula formada en la primera etapa que permita la
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GRADO EN QUIMICA// DOBLE GRADO EN QUIMICA E INGENIERIA DE
MATERIALES

NANOPARTiCU[_AS DE ORO RECUBIERTAS CON
GALANGINA: SINTESIS, CARACTERIZACION Y ESTUDIO DE
LOS PATRONES DE AGREGACION EN PRESENCIA DE SALES
Y CODISOLVENTES

GALANGIN-COATED GOLD NANOPARTICLES: SYNTHESIS,
CHARACTERIZATION, AND STUDY OF AGGREGATION
PATTERNS IN THE PRESENCE OF SALTS AND CO-

TiTULO (Espaiiol)

TITULO (Inglés)

SOLVENTS
DEPARTAMENTO QUIMICA FiSICA
Area de Conocimiento QUIMICA FisIicA

liberacion del agente antimicrobiano. La optimizacion de esta nueva metodologia requerira la realizacion de diversos
estudios previos de naturaleza termodinamica, cinética y estructural, asi como de estabilidad en presencia de
distintas sales y codisolventes, empleando técnicas diversas disponibles en el Departamento de Quimica Fisica de
la Universidad de Sevilla (espectrofotdmetro de UV-visible, espectrofluorimetro, dicroismo circular), asi como del
CITIUS (Centro de Investigacion, Tecnologia e Innovacion de la Universidad de Sevilla), que dispone de las nuevas
tecnologias y de los equipos de investigacion necesarios para completar la totalidad de este proyecto (microscopia
TEM, AFM y confocal, potencial zeta y dispersion de luz dinamica (DLS)). Algunos objetivos mas especificos son:

-Busqueda de bibliografia relacionada con la tematica de estudio en distintas bases de datos.
-Sintesis y caracterizacion de nanoparticulas de oro recubiertas con tensioactivos y Galangina.
-Estudio conformacional de la interaccion biopolimero/nanoparticula.

-Seguimiento de la formacidn y estabilidad de los nanosistemas funcionalizados con Galangina.

-Caracterizacion morfoldgica y estructural de los nanosistemas obtenidos.

METODOLOGIA (max. 600 caracteres)

Se sintetizaran nanoparticulas metaticas llevando a cabo su caracterizacion por medidas Uv-visible y TEM, DLS
y potencial zeta. Se estudiara la formacion del complejo Au@TG/B-G por espectroscopia de absorcion y
posteriormente se determinaran los cambios conformacionales producidos en la biomolécula como
consecuencia de la interaccidn con la nanoparticula Au@TG. De esta forma se optimizara la preparacion del
nanosistema Au@Galangin y del nanocomplejo Au@TG/B-G. Se procedera después a estudiar su estabilidad en
el tiempo en presencia de sales y codisolventes, asi como sus caracteristicas morfoldgicas, de tamafio y de
carga. Se estudiara su posibilidad de que tanto el nanosistema como el nanocomplejo resultante puedan ser
empleados como posible tratamiento antimicrobiano.

PROFESORES TUTORES
VOoB° DIRECTOR/A DEPARTAMENTO
FECHA FECHA: 22/06/2026
Firmado digitalmente por
GRU ESO MOLINA GRUESO MOLINA ELIA MARIA -
ELIA MARIA - 77808914Y
Fecha: 2026.06.22 12:48:37
77808914Y +0200
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MATERIALES

PROPUESTA DE TRABAJO FIN DE GRADO

Facultad de Quimica

CURSO ACADEMICO 2026/2027:

Prediccion de temperatura de fusion de aleaciones de alta
entropia con aplicacion en la fusion nuclear

Melting point prediction for high entropy alloys with potential
application in nuclear fusion

TITULO (Espafiol)

TITULO (Inglés)

DEPARTAMENTO Departamento de quimica fisica

Area de Conocimiento Quimica Fisica

TUTORES Elena Rodriguez Remesal

(maximo 2) L

(Indicar categoria) José Javier Plata Ramos

En el caso de que el alumno deba realizar el trabajo en una instalacion externa a la Facultad de Quimica,
indiquelo:

OBJETIVOS (max. 600 caracteres)
e Entender el concepto de sdlido estabilizado por alta entropia.

e Familiarizarse con la metodologia que fundamenta la Teoria del Funcional de la Densidad (DFT)

e Adquirir destrezas basicas en el uso de técnicas “high-throughput” a través de programacion en lenguaje

Python.

e Familiarizarse con el uso de técnicas de dinamica molecular acelerada por inteligencia artificial (IA)

METODOLOGIA (max. 600 caracteres)
Para cumplir los objetivos expuestos se propone la siguiente metodologia durante la realizacion del TFG:

e Estudio guiado de conceptos termodinamicos aplicados a sdlidos y su combinacion con técnicas
computacionales.

e Introduccidn a conceptos basicos relacionados con el DFT

e Introduccidn a Dinamica molecular y el uso de potenciales generados a través de machine learning.

PROFESORES TUTORES

VoB° DIRECTOR/A DEPARTAMENTO

FECHA FECHA

FIRMADO. FIRMADO

Cddigo Seguro De Verificacién r wx 7RG XFMAUTX0XBW Cyw== | Fecha | 18/06/2026
Firmado Por JOSE JAVIER PLATA RAMOS
ELENA RODRIGUEZ REMESAL
Url De Verificacién https://pfirm. us.es/verifirma/code/ rw7RG XFMAUTX0oXBW Cywy@D¥3D Péagina 11
Codigo Seguro De Verificacion O t XObRAJ4+zwn5bBr | hvA== | Fecha 23/06/2026
Firmado Por GERMAN LOPEZ PEREZ

Url De Verificacién https://pfirma. us.es/verifirm/ code/ Ot xObRAJ4%2Bzww5bBr | hvAY8DY3D Péagina

11



https://pfirma.us.es/verifirma/code/Oftx0bRAJ4%2Bzww5bBrIhvA%3D%3D

GRADO EN QUIMICA// DOBLE GRADO EN QUIMICA E INGENIERIA DE

A

us

MATERIALES

PROPUESTA DE TRABAJO FIN DE GRADO

Facultad de Quimica

CURSO ACADEMICO 2026/2027:

TITULO (Espaiiol)
TITULO (Inglés)

de estereoquimica mediante RMN de 'Hy "*C.

stereochemical assignment using 'H and "*C NMR.

DEPARTAMENTO Quimica Fisica

Area de Conocimiento Quimica Fisica

TUTORES Rafael Rodriguez Pappalardo
(maximo 2)

(Indicar categoria)

Custom-DP4+ parametrization of the PBEO/pc-Sseg-2 level for the

Parametrizacion Custom-DP4+ del nivel PBEO/pc-Sseg-2 para la asignacion

En el caso de que el alumno deba realizar el trabajo en una instalacion externa a la Facultad de Quimica,

indiquelo:

OBJETIVOS (max. 600 caracteres)

1. Seleccionar 15-20 moléculas representativas del training set DP4+ por diversidad estructural y cobertura de

hibridaciones.

2. Obtener los seis conjuntos de parametros [y,0,v] de DP4+ para PBEO/pc-Sseg-2 (PCM, cloroformo) e

implementarlos en Custom-DP4+.
3. Desarrollar un script Python que traduzca las salidas RMN de ORCA al formato de DP4+App.

4. Validar los parametros frente al conjunto de validacién: comparacion con mPW1PW91/6-31+G**, analisis 'H,

3C y su uso combinado.

METODOLOGIA (max. 600 caracteres)

1. Muestreo conformacional GOAT y optimizacion a B3LYP/G/6-31G* en ORCA 6, con verificacion de minimos

por frecuencias.

2. Célculo de los desplazamientos GIAO a PBEO/pc-Sseg-2 con CPCM (cloroformo) como single-point sobre

las geometrias optimizadas, con TMS de referencia.

3. Promedio de Boltzmann y ajuste por maxima verosimilitud (distribuciones t de Student) con DP4+App.
4. Validacién cruzada sobre un conjunto de compuestos, con la tasa de asignacion correcta para 'H, "*C.

PROFESORES TUTORES

V°B° DIRECTOR/A DEPARTAMENTO

FECHA FECHA 19 DE JUNIO DE 2026
FIRMADO. FIRMADO Rafael Rodriguez Pappalardo
Cddigo Seguro De Verificacién Pl gFF6SI ph9yVdgt 3Xt ESg== | Fecha | 19/06/2026
Firmado Por RAFAEL RODRIGUEZ PAPPALARDO
Url De Verificacién https://pfirma. us.es/verifirmal/ code/ Pl gFF6S| ph9yVdqt 3Xt E5g¥%3D¥8D Pagina 1/1
Codigo Seguro De Verificacion a5/ LOAb4SCdO+eBr NJowpA== Fecha 23/06/2026

Firmado Por

GERMAN LOPEZ PEREZ

Url De Verificacién
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GRADO EN QUIMICA// DOBLE GRADO EN QUIMICA E INGENIERIA DE

MATERIALES

PROPUESTA DE TRABAJO FIN DE GRADO
CURSO ACADEMICO 2026/2027:

Facultad de Quimica

TITULO (Espaniol) ligandos redox activos

TITULO (Ingles) redox active ligands

DEPARTAMENTO Quimica Fisica
Area de Conocimiento Quimica Fisica
TUTORES Carmen Jiménez Calzado (Catedratica de Universidad)

(maximo 2)
(Indicar categoria)

Estudio tedrico de complejos de Fe(II) spin-crossover con

Theoretical study of Fe(II) spin-crossover complexes containing

indiquelo:

En el caso de que el alumno deba realizar el trabajo en una instalacion externa a la Facultad de Quimica,

OBJETIVOS (max. 600 caracteres)

El objetivo de este proyecto es estudiar complejos de Fe(II) que contienen ligandos que pueden presentar
distintos estados de oxidacion. En estos complejos se observa que la transferencia electronica entre el metal y el
ligando redox puede venir acompafiada de un cambio de estado de spin del metal. El fenémeno se conoce como

tautomerismo de valencia, y abre nuevas vias para modular
: - " : & & -
las propiedades electronicas y magnéticas de los complejos de S S
. : . N en N pn
ici . Ph’N""«‘I mul.; ﬂ P N“w.,! H-\-‘
metales de transicion. Un e,JempIo deleste comportamlento_ se Ph\N/T'\NN L P{N/Te\:k
muestra en la figura, extraida del articulo de J. T. Janetzki et ,N\phm ,N\phﬁ-h
al. Chem. Sci. 2025, 16, 5857.El proceso puede ser
caracterizado mediante distintas técnicas experimentales: UV- —— = + 44,
Vis, IR, medidas de susceptibilidad magnética a distinta A, s M, o
temperatura, espectroscopia Mdssbauer... tanto en estado LsFell L)L), H-Fel-(L;

solido como en disolucion.

METODOLOGIA (max. 600 caracteres)

Se llevaran a cabo calculos tedricos con el cddigo Gaussian y/o ORCA, para determinar la estructura electrénica,
geometrias y energias relativas de las distintas especies. Se determinaran las frecuencias de vibracién y
analizaran los espectros IR, asi como los espectros de UV-vis mediante TD-DFT. Se analizara el efecto del
solvente. Se compararan los resultados obtenidos con los datos disponibles en la bibliografia.

VoB° DIRECTOR/A DEPARTAMENTO PROFESORES TUTORES

FECHA FECHA 21.06.2026

FIRMADO. FIRMADO. Carmen Jiménez Calzado
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GRADO EN QUIMICA// DOBLE GRADO EN QUIMICA E INGENIERIA DE
MATERIALES

PROPUESTA DE TRABAJO FIN DE GRADO

Facultad de Quimica

CURSO ACADEMICO 2026/2027:

Construccion y Caracterizacion de electrodos basados en un
MOF de Niquel

Construction and Characterizaction of Nickel derived MOF-based

TITULO (Espaiiol)

TITULO (Inglés)

Electrodes
DEPARTAMENTO Quimica Fisica
Area de Conocimiento Quimica Fisica
TUTORES José Luis Olloqui Sariego (Profesor Titular)

(maximo 2)
(Indicar categoria)

En el caso de que el alumno deba realizar el trabajo en una instalacion externa a la Facultad de Quimica,
indiquelo:

OBJETIVOS (max. 600 caracteres)
- Preparar electrodos modificados con un MOF de Niquel.
- Evaluar el efecto del potencial en la reconstruccion del MOF depositado.

- Caracterizar la respuesta electroquimica y la actividad electrocatalitica del electrodo preparado.

METODOLOGIA LA RESPUESTA ELECTROQUIMICA (max. 600 caracteres)
- Optimizacion del protocolo de reconstruccion del MOF de Niguel.
- Caracterizacion estructural del material reconstruido.

- Caracterizacién de la respuesta electroquimica y electrocatalitica del material inmovilizado sobre
electrodos, utilizando la técnica de voltamperometria ciclica y lineal.

PROFESORES TUTORES
VOoB° DIRECTOR/A DEPARTAMENTO
FECHA FECHA 19/06/2026
OLLOQUI Firmado digitalmente
SARIEGO JOSE /\F5CE) Ui 267645550
LUIS - Fecha: 2026.06.19
28764655G 12:04:50 +02'00'
FIRMADO. FIRMADO
Codigo Seguro De Verificacion 93ddLwaxJ969Zou+PWLXxA== Fecha 23/06/2026

Firmado Por GERMAN LOPEZ PEREZ
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GRADO EN QUIMICA// DOBLE GRADO EN QUIMICA E INGENIERIA DE

o
Us

MATERIALES

PROPUESTA DE TRABAJO FIN DE GRADO

Facultad de Quimica

CURSO ACADEMICO 2026/2027:

TITULO (Espaiiol)

TITULO (Inglés)

Construccion y caracterizacion de electrodos basados en
nitruros de cobalto

Construction and characterizaction of cobalt nitride-based

Electrodes
DEPARTAMENTO Quimica Fisica
Area de Conocimiento Quimica Fisica
TUTORES José Luis Olloqui Sariego (Profesor Titular)

(maximo 2)
(Indicar categoria)

En el caso de que el alumno deba realizar el trabajo en una instalacion externa a la Facultad de Quimica,
indiquelo:

OBJETIVOS (max. 600 caracteres)

Preparar electrodos modificados con nanoparticulas de nitruro de cobalto.
Evaluar el efecto del potencial en la reconstruccion del nitruro de cobalto depositado.

Caracterizar la respuesta electroquimica y la actividad electrocatalitica del electrodo preparado.

METODOLOGIA LA RESPUESTA ELECTROQUIMICA (max. 600 caracteres)

Optimizacion del protocolo de reconstruccion del nitruro de cobalto.
Caracterizacion estructural del material reconstruido.

Caracterizacion de la respuesta electroquimica y electrocatalitica del material inmovilizado sobre
electrodos, utilizando la técnica de voltamperometria ciclica y lineal.

PROFESORES TUTORES

V°B° DIRECTOR/A DEPARTAMENTO

FECHA FECHA 19/06/2026
OLLOQU' Firmado digitalmente
SARIEGO JOSE por OLLOQUI SARIEGO
JOSE LUIS - 28764655G
LUIS - Fecha: 2026.06.19
28764655G 12:05:33 +02'00'
FIRMADO. FIRMADO
Codigo Seguro De Verificacion 3zUBJP/ F4r zOr 5HDE/ ynAg== Fecha 23/06/2026
Firmado Por GERMAN LOPEZ PEREZ

Url De Verificacién
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GRADO EN QUIMICA// DOBLE GRADO EN QUIMICA E INGENIERIA DE
MATERIALES

PROPUESTA DE TRABAJO FIN DE GRADO

Facultad de Quimica

CURSO ACADEMICO 2026/2027:

Caracterizacion Electroquimica de Electrodos Modificados con
Derivados de Polimeros de Coordinacién Porosos Bimetalicos
Electrochemical Characterization of Electrodes Modified with
Bimetallic Metal-Organic Framework (MOF)-derived

TITULO (Espaiiol)

TITULO (Inglés)

DEPARTAMENTO Quimica Fisica

Area de Conocimiento Quimica Fisica

TUTORES José Luis Olloqui Sariego (Profesor Titular)

(maximo 2) )

(Indicar categoria) Inmaculada Marquez Escudero (Profesor Ayudante Doctor)

En el caso de que el alumno deba realizar el trabajo en una instalacién externa a la Facultad de Quimica,
indiquelo:

OBJETIVOS (max. 600 caracteres)

- Preparar electrodos modificados con un material derivado de un polimero de coordinacion poroso bimetalico
(MOF).

- Caracterizar la respuesta electroquimica del electrodo modificado.

- Caracterizar la respuesta electrocatalitica del electrodo modificado para reacciones de interés.

METODOLOGIA (max. 600 caracteres)

- Optimizacion del protocolo de inmovilizacion del derivado de MOF bimetalico sobre diferentes tipos de
electrodos de carbdn.

- Caracterizacion de la respuesta electroquimica del derivado de MOF bimetdlico inmovilizado sobre
electrodos en medio alcalino empleando la técnica de voltamperometria ciclica.

- Caracterizacion y cuantificacion de la respuesta electrocatalitica utilizando las técnicas de voltamperometria
ciclica y voltamperometria de pulso diferencial.

VOoB° DIRECTOR/A DEPARTAMENTO PROFESORES TUTORES

FECHA FECHA 19/06/2026
OLLOQU| Firmado digitalmente MARQUEZ Firmado digitalmente
SAREGO  iaowsius-  ESCUDERO  Bcubio
JOSE LUIS - ifﬁffgfa,om INMACULADA %E?%;E’EE:;VH
28764655G  12:05:55 +02'00' -30225208B  12:50:00 +0200

FIRMADO. FIRMADO José Luis Olloqui  Inmaculada Marquez
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GRADO EN QUIMICA// DOBLE GRADO EN QUiIMICA E INGENIERIA DE
MATERIALES

i PROPUESTA DE TRABAJO FIN DE GRADO

u£

Facultad de Quimica

CURSO ACADEMICO 2026/2027:

TIiTULO (Espaiiol) Electroquimica de Monocapa Autoensambladas de Tioles
TITULO (Inglés) Electrochemistry of Thiol Self-Assembled Monolayers
DEPARTAMENTO Quimica Fisica

Area de Conocimiento Quimica Fisica

TUTORES Inmaculada Marquez Escudero (Profesora Ayudante Doctora)
(maximo 2) . L o
(Indicar categoria) Juan José Calvente Pacheco (Catedratico de Universidad)

En el caso de que el alumno deba realizar el trabajo en una instalacién externa a la Facultad de Quimica,
indiquelo:

OBJETIVOS (max. 600 caracteres)
- Preparar electrodos modificados con monocapas autoensambladas de tioles (SAMs).
- Cuantificar la estabilidad electroquimica de SAMs.

- Cuantificar la permeabilidad idnica y electronica de SAMs.

METODOLOGIA (max. 600 caracteres)
- Optimizacion de la adsorcion de organotioles sobre diferentes tipos de electrodos.
- Post-funcionalizacién de SAMs.

- Caracterizacion del comportamiento electroquimico de SAMs mediante las técnicas de voltametria ciclica,
cronoamperometria y espectroscopia de impedancia electroquimica.

- Aplicacién de tratamientos tedricos para cuantificar la respuesta electroquimica de SAMs.

PROFESORES TUTORES
VoB° DIRECTOR/A DEPARTAMENTO
FECHA A DIA DE LA FIRMA FECHA A DIA DE LA FIRMA
Firmado digitalmente
MARQUEZ E;’é?é&%gﬂ CALVENTE  Fimadodigitaimente
ESCUDERO INMACULADA - PACHECO E’ZEE’EEEETJEN JOSE -
INMACULADA 302252088 JUAN JOSE - 2557613%R
-30225208B Fecha: 2026.06.22 " Fecha: 2026.06.22
15:34:16 +02'00' 25576139R  16:00:45 +02'00'
FIRMADO. FIRMADO Inmaculada Marquez Juan José Calvente
Codigo Seguro De Verificacion zadB+OQN\+PH2EST vI Nw3+A== Fecha 23/06/2026

Firmado Por GERMAN LOPEZ PEREZ
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GRADO EN QUIMICA// DOBLE GRADO EN QUIMICA E INGENIERIA DE
MATERIALES

PROPUESTA DE TRABAJO FIN DE GRADO

Facultad de Quimica

CURSO ACADEMICO 2025/2026:

Estudio de la sintetizabilidad de aleaciones Heusler de alta
entropia combinando DFT y métodos “high-throughput”
Exploring the synthesizability of high-entropy Heusler alloys
combining DFT and high-throughput calculations.

TITULO (Espaiiol)

TITULO (Inglés)

DEPARTAMENTO Quimica Fisica
Area de Conocimiento Quimica Fisica
TUTORES Antonio M. Marquez Cruz (CU)

(maximo 2)
(Indicar categoria)

En el caso de que el alumno deba realizar el trabajo en una instalacion externa a la Facultad de Quimica,
indiquelo:

OBJETIVOS (max. 600 caracteres)

e Entender el concepto de sdlido estabilizado por alta entropia.

José Javier Plata Ramos (TU)

 Familiarizarse con la metodologia que fundamenta la Teoria del Funcional de la Densidad (DFT)
e Adquirir destrezas basicas en el uso de técnicas “high-throughput” a través de programacion en lenguaje
Python.
e Aplicar estos conocimientos al estudio de aleaciones Heusler estabilizados por alta entropia.
METODOLOGIA (max. 600 caracteres)
Para cumplir los objetivos expuestos se propone la siguiente metodologia durante la realizacion del TFG:

e Estudio guiado de conceptos termodinamicos aplicados a sdlidos y su combinacién con técnicas
computacionales.

e Introduccion a conceptos basicos relacionados con el DFT

e Introduccion al uso de técnicas “high-throughput” y el empleo del lenguaje Python.

PROFESORES TUTORES
VeB° DIRECTOR/A DEPARTAMENTO
FECHA FECHA 18/6/2026

FIRMADO: Antonio M. Marquez Cruz, José
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Javier Plata Ramos
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GRADO EN QUIMICA// DOBLE GRADO EN QUIMICA E INGENIERIA DE
MATERIALES

PROPUESTA DE TRABAJO FIN DE GRADO

Facultad de Quimica

CURSO ACADEMICO 2026/2027:

TITULO (Espaiiol) Prediccién de la conductividad térmica de disoluciones solidas
TITULO (Inglés) Prediction of the thermal conductivity of solid solutions
DEPARTAMENTO Departamento de Quimica Fisica

Area de Conocimiento Quimica Fisica

TUTORES Antonio M. Marquez Cruz (CU)

(maximo 2) o

(Indicar categoria) José Javier Plata Ramos (TU)

En el caso de que el alumno deba realizar el trabajo en una instalacion externa a la Facultad de Quimica,
indiquelo:

OBJETIVOS (max. 600 caracteres)

e Entender los conceptos que rigen la conducitividad térmica en sdlidos.

e Familiarizarse con la metodologia que fundamenta la Teoria del Funcional de la Densidad (DFT)

e Adquirir destrezas basicas en el uso de técnicas “high-throughput” a través de programacion en lenguaje
Python.

METODOLOGIA (max. 600 caracteres)
Para cumplir los objetivos expuestos se propone la siguiente metodologia durante la realizacion del TFG:

e Estudio guiado de conceptos termodinamicos aplicados a sdlidos y su combinacién con técnicas
computacionales.

e Introduccidn a conceptos basicos relacionados con el DFT

¢ Introduccion al uso de potenciales generados a través de machine learning.

PROFESORES TUTORES
VoBo DIRECTOR/A DEPARTAMENTO

FECHA FECHA 18/6/2026

FIRMADO. Antonio M. Marquez Cruz, José

FIRMADO. N
Javier Plata Ramos
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