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MEMORIA DE LA PROPUESTA DE TFG

Introduccion.

El progreso hacia un futuro sostenible esta principalmente limitado por nuestra capacidad para cambiar los modelos
energéticos e industriales incorporando recursos renovables y reduciendo la contaminacion derivada, tarea en la que
la investigacion quimica juega un papel fundamental.

La conversion de energia solar para la generacién de combustibles renovables y productos de alto valor afiadido es
una de las alternativas al uso de recursos fésiles mas prometedoras para abastecer nuestras necesidades de
energia, materias primas y productos quimicos. En particular, la utilizacién de luz como fuente de energia para la
transferencia de protones y electrones a substratos insaturados, tanto organicos (p.ej. alquenos o alquinos) o
inorganicos (p.ej, CO2 o N2) por medio de fotocatalisis es un campo en crecimiento exponencial ya que permite la
sintesis sostenible de productos industriaimente relevantes (p.ej. etileno o amoniaco) y el almacenamiento de la
energia solar en combustibles verdes (p.ej. metanol).

Para dicho fin, un fotocatalizador debe de (1) absorber luz visible, (2) generar estados excitados de alta energia
capaces de transferir electrones y protones a los substratos deseados y (3) regenerar su estado inicial mediante la
oxidacion de un donador de electrones sacrificial, idealmente agua. Las cajas metalorganicas, compuestos
moleculares formados por nodos metalicos y ligandos organicos puente, han demostrado propiedades prometedoras
en los tres aspectos mencionados, convirtiéndolas en excelentes candidatos para desarrollar sistemas fotocataliticos.
La absorcién de luz visible por parte de los ligandos organicos, tipicamente anillos aromaticos, induce un salto
electronico hacia los nodos metélicos generando una especie excitada con separacion de cargas que es altamente
reactiva en procesos redox: el nodo metdlico adquiere un elevado caracter reductor, capaz de transferir electrones
hacia un substrato, mientras que el ligando oxidado resultante tiene un fuerte caracter oxidante, capaz de extraer un
electron regenerando asi el catalizador.

Este proyecto tiene como objetivo aprovechar estas propiedades fotofisicas y redox de las cajas metalorganicas para
explorar nueva reactividad fotocatalitica de relevancia en los procesos de conversion y almacenamiento de energia
solar.

Objetivos.

Objetivo general del TFG: que el estudiante obtenga una vision completa del desarrollo de un trabajo de investigaciéon
en el campo de la fotocatalsis para aplicaciones energéticas y proporcionar una formacién completa en cuanto a
técnicas experimentales y metodologias de analisis de datos, discusion de resultados y trabajo en un equipo
multidisciplinar de investigacion.

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

1-Desarrollar y caracterizar nuevos compuestos basados en cajas metalorganicas.

2-Estudiar las propiedades fotofisicas y electroquimicas de estos compuestos.

3-Aplicar las cajas metalorganicas desarrolladas para la reduccién fotocatalitica de compuestos organicos modelo.

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

El estudiante estara inicialmente involucrado en la preparacion y caracterizacion de cajas metalorganicas donde
aprendera en primer lugar las técnicas tipicas de sintesis y purificacion aplicadas en este campo, como sintesis
solvotermal y cristalizacion. En segundo lugar, el estudiante estudiara las propiedades estructurales y electronicas de
estos compuestos mediante su caracterizacion espectroscopica empleando diversas técnicas analiticas entre las que
se incluyen difraccion de rayos X, RMN o espectroscopia electrénica

Tras confirmar la generacion de los materiales especificos, el estudiante abordard el estudio fotofisico y
electroquimico de sus propiedades. Esto incluye la obtencién de los espectros de absorcion y emisién de los
compuestos, la medicion del tiempo de vida de los correspondientes estados excitados, el estudio de los procesos
redox presentes, y finalmente el calculo de las propiedades termodinamicas relevantes a reacciones redox tanto del
estado fundamental como del estado excitado.

Por ultimo, el estudiante explorara la actividad fotocatalitica de estas cajas para la reduccion de compuestos
organicos modelo incluyendo diferentes grupos funcionales insaturados como cetonas, olefinas o iminas. Estos
experimentos incluyen la optimizaciéon de condiciones de reaccion considerando aspectos como: tipo de substrato,
fuente de luz, disolvente, donadores sacrificiales de protones y de electrones. Ademas, esto permitira al estudiante
adquirir habilidades en el uso de lineas Schlenk para trabajar en atmésfera inerte, y procedimientos de purificacion y
andlisis de los productos de reaccion como cromatografia de gases y liquidos.

Por ultimo, el estudiante participara tanto en los procesos creativos del proyecto, como la busqueda de plataformas
prometedoras, como en los de andlisis de datos y discusion de resultados incluyendo reuniones de grupo, lo que dara
lugar a una experiencia completa de la actividad cientifica en el campo de la investigaciéon 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 0 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. Elaboracién de guias practicas relacionadas con la tematica del Grado.

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

C. Trabajos bibliogréaficos (C)
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