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MEMORIA DE LA PROPUESTA DE TFG

Introduccion.

El uso excesivo de los combustibles fésiles y sus consecuencias ambientales derivadas ha despertado la necesidad
de encontrar soluciones alternativas sostenibles basadas en recursos renovables, tarea en la que la investigacion
guimica juega un papel fundamental.

La generacion de hidrégeno verde constituye hoy en dia una de las estrategias mas prometedoras para sustituir el
uso de recursos fésiles como fuente de energia. La ruptura de la molécula de agua utilizando fuentes renovables
como la energia solar plantea un proceso sostenible de generacion de H; (y O2) que puede ser posteriormente
empleado directamente como combustible o agente reductor en procesos de sintesis industriales (p.ej. hidrogenacion
de compuestos organicos insaturados). Sin embargo, el hidrégeno molecular plantea importantes desafios en cuanto
a su almacenamiento y transporte, ya que sus propiedades fisicoquimicas le confieren un gran caracter fugaz y
explosivo, y dificultan su almacenamiento en estado liquido debido a su bajo punto de ebulicion.

Una estrategia que permite evitar dichos inconvenientes asociados al hidrégeno es su generacion in situ para su uso
subsecuente en los procesos deseados. Compuestos como el agua se podrian emplear como portadores de
hidrégeno, ya que su ruptura generaria in situ el hidrégeno necesario para el proceso de hidrogenacién posterior,
estableciendo asi un proceso catalitico tAndem. De esta forma, se pueden sintetizar los mismos productos de interés
industrial que utilizan H, como materia prima pero evitando la necesidad de almacenar y transportar grandes
cantidades de este gas. Ademas, esta estrategia también ofrece una alternativa al almacenamiento de H, gas, ya que
se pueden generar productos portadores de hidrogeno liquidos a temperatura ambiente para un mejor transporte de
energia. Esta alternativa tAndem, relativamente inexplorada, se ha comenzado a aplicar en reacciones como la
reduccion electroquimica de N2 a amoniaco, aunque su aplicacion extendida en sintesis organica permanece
inmadura.

Los materiales reticulares basados en redes metalorganicas (MOFs por sus siglas en inglés) son plataformas
prometedoras para alcanzar dichos objetivos. El acoplamiento de MOFs activos en procesos de hidrogenacion a
electrodos activos en la reduccion de protones a H» ofrece un sistema integrado para generacion y aprovechamiento
in situ de H, en procesos de sintesis organica de productos guimicos finos y/o portadores liquidos de hidrégeno.

Objetivos.

Objetivo general del TFG: que el estudiante obtenga una vision completa del desarrollo de un trabajo de investigacion
en el campo de la electrocatalisis para aplicaciones energéticas y proporcionar una formacion completa en cuanto a
técnicas experimentales y metodologias de andlisis de datos y discusion de resultados.

Para ello, este proyecto consta de tres objetivos cientificos especificos:

1-Desarrollar y caracterizar nuevos materiales hibridos de electrodos carbonosos y redes metalorganicas.

2-Estudiar las propiedades estructurales y electroquimicas de estos materiales.

3-Aplicar estos nuevos electrodos en procesos tandem de catalisis que integren evolucion de H; e hidrogenacion de
compuestos organicos.

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

El estudiante estard inicialmente involucrado en la preparacion y caracterizacion de redes metalorganicas donde
aprendera en primer lugar las técnicas tipicas de sintesis y purificacion aplicadas en este campo, como sintesis
solvotermal y cristalizacién. En segundo lugar, el estudiante estudiara las propiedades de estos compuestos
mediante su caracterizacion estructural y espectroscépica empleando diversas técnicas analiticas, entre las que se
incluyen difraccion de rayos X, isotermas de adsorcion o espectroscopia electrénica. Posteriormente, el estudiante
abordara el anclaje de estos materiales en soportes de carbono (glassy carbon) para obtener los electrodos hibridos
finales. El éxito de estos procesos se evaluara mediante técnicas de microscopia y analisis quimico de la
composicion (p.ej. ICP-MS).

Tras confirmar la generacion de los materiales especificos, el estudiante iniciara el estudio electroquimico de sus
propiedades redox en diferentes condiciones de reaccion, incluyendo disolvente y pH. Esto incluye la evaluacion de la
estabilidad frente a potenciales catédicos y condiciones acidas favorables para la reduccién de protones a H,. Estos
resultados permitiran el célculo de las propiedades termodinamicas relevantes en las reacciones redox y daran paso
a la evaluacion de la reactividad electroquimica de hidrogenacion de substratos organicos entre los que se explorara
diferentes grupos funcionales como cetonas, alquenos, alquinos e iminas.

Por ultimo, el estudiante explorara la generacion de compuestos organicos de interés basandose en los resultados
preliminares de la etapa anterior mediante el proceso planteado de electrocatdlisis tandem. Estos experimentos
incluyen la optimizacion de condiciones de reaccion considerando aspectos como: tipo de substrato, potencial redox,
disolvente, tamafio y estructura del MOF. Ademas, esto permitira al estudiante adquirir habilidades en los
procedimientos de purificacion y analisis de los productos de reaccion como cromatografia de gases y liquidos.

El estudiante participara tanto de los procesos creativos del proyecto como la bisqueda de plataformas
prometedoras, como en los de andlisis de datos y discusion de resultados, lo que dara lugar a una experiencia
completa de la actividad cientifica en el campo de la investigacién quimica.




Una vez cumplimentado deberéa 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 orientacion basica o aplicada, cuya tematica se relacione con los contenidos de la
titulacion, 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. Elaboracién de un plan de empresa.
B3. Simulacion de encargos profesionales.

C. Trabajos bibliogréaficos (C)
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