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MEMORIA DE LA PROPUESTA DE TFG

Introduccion.

Los compuestos organicos volatiles (siglas en ingles VOC), son moléculas organicas (con la excepcién del CO y COy)
en estado de vapor las cuales tienen propiedades toxicas, cancerigenas y contaminantes para los seres vivos. Los
VOCs se pueden clasificar segun su estructura molecular y sus grupos funcionales, siendo los mas frecuentes los
alcanos, alquenos, hidrocarburos aromaticos y compuestos organicos con heteroatomos. VOCs estan omnipresentes
como consecuencia de la actividad humana, industrial o por la descomposicién aerébica o anaerébica de compuestos
residuales organicos. Dichas moléculas se caracterizan por su alta volatilidad debido a una alta presion de vapor,
bajos puntos de ebullicion, y una baja solubilidad en agua representando un peligro para el medio ambiente y para la
salud del hombre.

La exposicion humana a dichos compuestos puede causar una variedad de efectos en la salud, como irritacién en las
vias respiratorias y 0jos, nauseas, vomitos y perdida de coordinacion, y hasta dafios en higado, rifién y cancer.

Los compuestos orgénicos volatiles son considerados por la organizacion mundial de la salud (WHO) como
contaminantes de espacios interiores debido a que las fuentes mas comunes de dichas moléculas son productos
manufacturados como pinturas, disolventes, barnices, desinfectantes, pesticidas, etc. La pronta deteccion, separacion
y captura de tales moléculas es fundamental para mitigar los riesgos asociados una exposicion prolongada a tales
moléculas.

Los polimeros de coordinacion (siglas en ingles MOF o CP) son una familia de materiales muy versatiles compuestos
por nodos metalicos unidos por ligandos, formando redes cristalinas de 1, 2 y 3 dimensiones. Los polimeros de
coordinacion estan caracterizados por su alta capacidad de adsorcion debido a la presencia de poros o canales en su
estructura. Las caracteristicas fisico-quimicas de dichas cavidades pueden ser moduladas durante el proceso de
seleccién de los centros metalicos y de los ligandos para potenciar la interaccion adsorbato-adsorbente. Los
polimeros de coordinacion puede clasificarse como rigidos o flexibles segin su respuesta ante la presencia de un
analito. Los polimeros de coordinacion rigidos presentan una estructura estable, siendo ideales para la adsorcion de
VOCs en altas capacidades. En cambio, los polimeros de coordinacion flexibles son capaces de modificar su
estructura para integrar adsorbato en la red cristalina. Esta caracteristica confiere a los polimeros de coordinacién de
una alta capacidad selectiva en el proceso de adsorcion. (Serre, Chem. Sci., 2022, 13, 13978)

Objetivos.

1. Sintesis y caracterizacion de nuevos polimeros de coordinacion flexibles para la deteccion selectiva de moléculas
tipo VOCs.

2. Caracterizacién estructural de los compuestos aislados por medio de métodos de difracciéon de rayos X en
monocristal y polvo cristalino.

3. Estudio de la adsorcién de compuestos tipo VOCs en los polimeros de coordinacion mediante métodos de esponja
cristalina y posterior caracterizacion por difraccién de rayos-x en monocristal y polvo

4. Estudio de las propiedades fotoluminiscentes del par adsorbato-adsorbente para la deteccion y cuantificacion para
aplicaciones sensoriales.

Resumen de los trabajos a realizar por el estudiante/Plan de trabajo.

Inicialmente, se llevara a cabo el disefio y sintesis de nuevos polimeros de coordinacion flexibles a base de metales
con esferas de coordinacién flexible y/o configuracion electronica de capa llena (ej. Na, K, Cu, Zn, Er, Tb y Dy) y
ligandos previamente seleccionados con el fin de obtener estructuras flexibles fotoluminiscentes. Para la sintesis de
estos sistemas se utilizaran varios métodos sintéticos tradicionales (hidro/solvotermal) y otros més innovadores
como, asistido por microondas.

Todos los soélidos cristalinos obtenidos, una vez aislados, serdn caracterizados mediante diversas técnicas
fisicoquimicas para conocer:

e La estructura molecular mediante difraccion de rayos X (DRX) (monocristal y polvo), microscopia electrénica
de transmision (TEM), y resonancia magnética nuclear (RMN). En caso necesario, se llevaran a cabo
experimentos complementarios utilizando instalaciones nacionales (ALBA) o internacionales (ESRF y
Diamond Light Source) de radiacion de sincrotrén con el fin de obtener la estructura cristalina.

e Su composicion quimica (espectrofotometro de emisiéon 6ptico con plasma de acoplamiento inductivo como
fuente ionizacion (ICP-OES), espectroscopia infrarroja (IR) y analisis termogravimétrico (TGA)).

e Las propiedades de adsorcion y porosidad latente (isotermas de adsorcién/desorcién de nitrdgeno).

e Las propiedades Opticas (espectroscopia UV-Visible).

Finalmente, se estudiara tanto su capacidad para detectar y separar moléculas organicas volatiles, asi como su
posterior aplicabilidad como sensores quimicos.




Una vez cumplimentado debera ser enviado junto con el resto de las propuestas del departamento en formato
pdf (Word transformado en pdf, NO escaneado) al correo: gradoguimica@ugr.es. El nombre de cada fichero
debe de coincidir con el codigo del TFG.

TIPOLOGIA®

A. Trabajos de investigacion con orientacién basica o aplicada, cuya tematica se relacione con los contenidos de la
titulacién, como:

Al. Estudio de casos, tedricos o practicos, relacionados con la tematica del Grado, a partir de material ya
disponible en los Centros.

A2. Trabajos experimentales, de toma de datos de campo, de laboratorio, etc.

A3. Elaboracion de guias practicas relacionadas con la tematica del Grado.

B. Trabajos cientifico-técnicos representativos del ejercicio profesional para el que capacita la titulacién, como:
B1. Elaboracion de un informe o un proyecto de naturaleza profesional.
B2. Elaboracion de un plan de empresa.
B3. Simulacién de encargos profesionales.

C. Trabajos bibliogréaficos (C)
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