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1. DATOS BASICOS DEL TFG:

Titulo: Desarrollo de “Building Blocks” Estratégicos para la Construccién de Maquinas Moleculares
Descripcion general (resumen y metodologia):

Este proyecto se enmarca en una de las lineas de investigacién del grupo dedicada al desarrollo de
maquinas y/o dispositivos moleculares funcionales. Este tipo de estructuras han tenido un gran
desarrollo en las ultimas décadas, reconocido con la concesién del premio Nobel en 2016. Los
dispositivos moleculares son estructuras que presenta alguna propiedad util para aplicaciones
como sistemas fluorescentes, sensores, etc., mientras que en las maquinas moleculares el control
del movimiento a nivel molecular se utiliza para desarrollar una funcién, dando lugar a un gran
nimero de aplicaciones como catalizadores modulables, motores moleculares, sistemas con
fluorescencia modulable, liberacién controlada, transporte, entre otras.
En esta propuesta de TFG se introducira al alumno/a en este campo de investigacién de tal manera
que se familiarice con las estructuras orgdnicas empleadas en esta area y pueda iniciarse en la
sintesis de diferentes intermedios necesarios para la construccién de este tipo de estructuras.
Las tareas a realizar por el alumno se encuadran dentro de la sintesis orgénica y la quimica
supramolecular:
- Revisién bibliografica de los elementos estructurales utilizados en el disefio de diferentes
estructuras para los materiales funcionales.
- Sintesis de los diferentes “building blocks” o motivos estructurales orgdnicos precursores.
- Caracterizacién de los diferentes compuestos mediante las técnicas habituales de sintesis
organica: RMN de 1H y 13C, espectrometria de masas, espectroscopia de infrarrojo y UV-
Vis.

Tipologia: Trabajos experimentales, de toma de datos de campo o de laboratorio.
Objetivos planteados:

El objetivo principal es la sintesis y caracterizacién de building blocks organicos, es decir,
fragmentos estructurales clave que pueden servir como base para la construccién de sistemas
moleculares complejos que deben presentar funciones avanzadas, en particular en el drea de
maquinas moleculares.

A lo largo del proyecto, el estudiante:

e Se formara en técnicas fundamentales de sintesis organica, abordando el disefio de rutas
sintéticas, el manejo experimental y los métodos de purificaciéon. Para ello se utilizaran las
técnicas habituales en sintesis organica, entre otras, reacciones bajo atmoésfera inerte,
aislamiento mediante técnicas de separaciéon (extraccion liquido-liquido, filtracién, etc..) vy
purificacién mediante técnicas cromatograficas.

e Aprendera a utilizar herramientas esenciales de caracterizacion y determinacion

estructural, como la espectroscopia de RMN (*H y 13C), la espectrometria de masas y técnicas

cromatogréficas.

Desarrollara competencias en disefo molecular y estrategia sintética, incluyendo la

seleccién de productos de partida, la conexién légica de transformaciones quimicas, la

optimizacién de condiciones experimentales y la adaptacién de rutas sintéticas en funcién de los

resultados obtenidos. Comprenderd cémo la estructura de los building blocks puede llegar a

influir en las propiedades y funciones de los sistemas moleculares construidos a partir de ellos.




e Se introducira en la investigacion en maquinas moleculares, aprenderd a disefar
sistemas con comportamiento dindmico, como movimiento controlado, respuesta a estimulos o
funciones mecdnicas a escala molecular.

o Explorara el concepto de modulacién de propiedades quirodpticas, es decir, la
capacidad de ciertas moléculas para modificar su respuesta frente a la luz polarizada circular
(CD, CPL) en funcién de cambios estructurales o frente a estimulos. Este fendmeno es de gran
interés tanto fundamental como aplicado, ya que permite disefiar sensores, materiales foténicos
o dispositivos moleculares con respuesta en tiempo real y control externo.

e Adquirira habilidades propias del entorno investigador, desde Ila planificacién
experimental hasta el analisis de resultados y la comunicacién cientifica.

El proyecto ofrece una experiencia formativa sélida en Quimica Organica avanzada, estrechamente
vinculada a un campo de investigacién interdisciplinar en plena expansién.
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Recomendaciones y orientaciones para el estudiante:

- Se recomienda haber superado o estar cursando las asignaturas de Quimica Orgénica del grado.
- En la revisién bibliografica se manejaran articulos cientificos en inglés.
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