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TITULO

Estudo computacional de procesos cataliticos para valorizacion da biomasa

BREVE DESCRICION DO CONTIDO, METODOLOXIA E PLAN DE TRABALLO

Neste traballo empregaranse as ferramentas da Quimica Computacional para analizar o mecanismo de
reaccions de transferencia de osixeno e rotura oxidativa catalizadas por metais de transicion en elevado
estado de oxidacion (V(V), Mo(VI), Re(VIl)). O obxectivo é contribuir 6 desenvolvemento de novos
sistemas cataliticos que permitan obter, a partir de biomasa, compostos de utilidade para a industria
quimica, substituindo asi o petréleo por materias primas renovables, valorizando é mesmo tempo os
refugallos da actividade agroforestal.

Estes estudos mecanisticos, avaliando os camifios de reaccion dispoiibles e o efecto sobre eles do
disolvente, do substrato, do axente redutor e dos ligandos sobre o centro metalico, forneceran informacion
sobre como acadar transformacidns mais eficientes, con rendementos mais altos e temperaturas mais

LUGAR DE REALIZACION
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Selectividade das reacciéns de substitucion alilica a través de modelizacion molecular.

BREVE DESCRICION DO CONTIDO, METODOLOXIA E PLAN DE TRABALLO

As reaccions de substitucién alilica son procesos moi versatiles en sintese, xa que dan lugar a formacién dunha
ampla serie de enlaces C-C, C-heteroatomo, 6 tempo que permiten controlar a rexio e estereoselectividade do
proceso. Este tipo de reacciéns engloba tanto as mais sinxelas de substitucion nucledfila bimolecular con
reorganizacion alilica (SN2') coma outras reacciéns de substitucién catalizadas por metais, con mecanismos non
concertados nos que interveien etapas de transmetalacion, eliminacién redutora, etc. Con este traballo
pretendemos elaborar un modelo de aplicacidon ampla para poder predicir e controlar a selectividade destas
reaccions. Revisaranse con ferramentas computacionais modernas os modelos de Paquette, Houk e Stohrer (1,2)
para explicar a selectividade sin/anti nos sistemas SN2' mais simples: cadeas abertas, sen metais, para explorar a
continuacion a selectividade de reacciéns intramoleculares en sistemas ciclicos mais ou menos tensionados.
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Facultade de Quimica, Seminario 11
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Limites de aplicacién das regras de Woodward-Hoffmann en ciclaciéns de sistemas polarizados.

BREVE DESCRICION DO CONTIDO, METODOLOXIA E PLAN DE TRABALLO

Este TFG pretende contribuir a definir a fronteira entre procesos periciclicos e mecanismos idnicos nas reaccions
de ciclacion intramolecular de sistemas conxugados polarizados. Estudarasen computacionalmente (empregando
técnicas baseadas na Teoria do Funcional da Densidade e métodos post-HF se & necesario) reaccions que na
bibliografia aparecen definidas como periciclicas pero sobre as que se pode superpofer un mecanismo
electrofilo-nucledfilo. Analisarase a selectividade nestes procesos e o0 seu encaixe, ou non, nas regras de
Woodward-Hoffmann dende varias frontes: criterios enerxéticos, xeométricos, orbitalicos, de aromaticidade,
localizacion e deslocalizacion electronicas, etc. Para iso empregarase unha ampla variedade de técnicas de
analise da estrutura electronica. Traballarase cos sistemas de computacion de altas prestacions (HPC) do Centro
de Supercomputacion de Galicia (CESGA) e as infraestruturas computacionais do grupo.
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Exploracion computacional das propiedades magnéticas de imans moleculares

BREVE DESCRICION DO CONTIDO, METODOLOXIA E PLAN DE TRABALLO

Os imans moleculares son estruturas moleculares paramagéticas cunha relaxacion magnética lenta, que lles
outorga propiedades similares s dos imans convencionais, nos que existe orde a longa distancia. Tefien
aplicacions potenciais como nanoimans en unidades de almacenaxe de informacién e computacion,
nanomedicina, etc. O obxectivo deste TFG consiste en estudar as propiedades magnéticas de imans moleculares
baseados en estruturas lineais de compostos de coordinacién alternando dous metais de transicion diferentes.
Utilizarase DFT para optimizar as estruturas dos sistemas, avaliar as propiedades dos distintos estados de spin e
calcular os acopramentos magnéticos. En casos particulares, usaranse Hamiltonianos relativistas e/ou métodos
post-HF para acadar una descricion adecuada dos distintos estados de spin e o acopramento magnético.
Estudaremos a influencia nas propiedades magnéticas do estado de oxidacidn dos metais, da xeometria dos
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Sintesis de oligbmeros piridilalénicos quirales para la deteccion de azucares.

BREVE DESCRICION DO CONTIDO, METODOLOXIA E PLAN DE TRABALLO

Diferentes biopolimeros naturales experimentan cambios conformacionales bien definidos mediante al establecer
interacciones no covalentes. Como objetivo de este proyecto se plantea la sintesis de oligémeros quirales basados
en unidades de piridina (zona de reconocimiento) y alenos (fuente de quiralidad). %
La sintesis se llevara a cabo mediante reacciones de acoplamiento cruzado =
catalizados por paladio. Los productos obtenidos se purifican por métodos RS
cromatograficos y se caracterizan mediante la técnicas usuales, como RMN, Masas y
espectroscopia de absorcién y dicroismo circular.
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SINTESIS DE 1,3-DIETINILALENOS SOLUBLES EN AGUA

BREVE DESCRICION DO CONTIDO, METODOLOXIA E PLAN DE TRABALLO

Se propone la sintesis de 1,3-dietinilalenos solubles en agua empleando como etapa clave de la ruta sintetica la
reaccion SN2' entre un ester debidamente funcionalizado y un alquino terminal, siendo este el paso que permitira
la obtencion del aleno objetivo. Una vez establecida la ruta sintetica, se estudiara la solubilidad del aleno obtenido

y la separacion del mismo en sus dos enantiomeros mediante HPLC quiral. HO HO
Metodologia: A&\ R A&\, R
1. Revision bibliografica y busqueda de condiciones de reaccion. "-_.% __,<‘
2. Sintesis de los compuestos objetivo mediante reacciones en atmosfera inerte. ?(_ A\ A A\
3. Caracterizacion de los compuestos sintetizados mediante las tecnicas habituales (PDEA-OH (M) DEA-OH
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Sintese estereoselectiva e caracterizacion estructural de peptidomiméticos de acido cromoglicico

BREVE DESCRICION DO CONTIDO, METODOLOXIA E PLAN DE TRABALLO

O cromoglicato de sodio (DSCG), comercializado como INTAL®, presenta actividad antihistaminica e se utiliza en
RMN como medio para a resolucién de enantidmeros. Aqui se propdn a preparacion de derivados peptidicos

enantiopuros de DSCG co fin de estudar o seu comportamento en RMN. f 0 DSCG-AA 9
, . .. . . e, RO 0. (o) OR
O paso clave de sintese consiste na formacidn dunha amida por adicion da fn | Wu)\(
amina dun amino-acido natural ao grupo carboxilato activado. OH
o o_h_o o

O plan de traballo consiste en preparar o axente activante do grupo carboxilato
e, a seqguir, engadir as aminas correspondentes. O produto final aillase do medio de reaccion, purificase e
caracterizase utilizando diversas espectroscopias
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FORMULARIO DE PROPOSTA DE TRABALLO FIN DE GRAO CURSO: _20 / 21

TIPO A: OFERTADOS POR DOCENTES

Titulo:

Estudio estructural e enerxético da solvatacion do ibn permanganato en auga.

Titor do Traballo Fin de Grao:

Nome e apelidos do titor: Jose Manuel Hermida Ramon

Departamento: Quimica Fisica

Cotitor do Traballo Fin de Grao (de selo caso):

Nome e apelidos do titor: Ana M. Grafia Rodriguez

Departamento: Quimica Fisica

Breve descricion do contido do Traballo Fin de Grao, indicando de forma concisa a metodoloxia e o plan de traballo:

Empregaranse calculos sistematicos aumentando o numero de moléculas de auga para estudar a
solvatacion do i6n permanganato. O punto de partida do estudio sera o emprego de estruturas con
unhas poucas moléculas de disolvente para analizar os procesos de microsolvatacion do anién proposto.
A continuacidn incrementarase o numero de moléculas de auga pasando por sistemas que
primeiramente nos permitan describir a primeira capa de solvatacién e tras un novo aumento a segunda
capa de solvatacion. Finalizarase con un sistema que represente de forma realista a solvatacion do anion
permanganato en auga liquida. En todos estes sistemas analizaranse tanto propiedades estruturais
baseadas en distancias e xeometrias como enerxéticas (enerxia vertical de ionizacién, enerxia de
solvatacion, etc). Para o desenrolo do traballo empregaranse técnicas da Quimica Cuantica combinadas
con métodos da Mecanica Estadistica.

Lugar onde se realizara o traballo:

Facultade de Quimica

A presente solicitude establece o compromiso por parte do/s tltor/es de dispofier dos medios materiais
necesarios para a realizacién do traballo proposto.

Sinatura do titor Sinatura do cotitor
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3 PROPOSTA TFG

TITULO

Deserio computacional de unha pinza molecular para la captura de especies mediante procesos
activados por luz a través de interruptores moleculares.

BREVE DESCRICION DO CONTIDO, METODOLOXIA E PLAN DE TRABALLO

As pinzas moleculares son estruturas que poden actuar coma receptores doutras moléculas neutras ou ions
debido a unha enerxia potencial de apertura/peche relativamente baixa. Neste traballo proponse un estudo de
pinzas moleculares onde o proceso de apertura/peche sexa controlado mediante un proceso fotoquimico, coa
introduccion de interruptores moleculares.

Comezarase realizando calculos tedricos para avaliar a enerxia entre interruptores moleculares que poderian
formar as ramas da pinza e exemplos de especies que poden ser capturadas. En funcion das enerxias obtidas
decidirase o desefio das ramas que se empregaran para a captura de distintos tipos de especies. A continuacion,
realizarase un estudo do proceso de fotoactivacién que permite a apertura e peche da pinza. asi como dos

LUGAR DE REALIZACION

Facultade de Quinica
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3 PROPOSTA TFG

TITULO
Estudo quimico cuantico do CO adsorbido en nanobandas de grafeno

BREVE DESCRICION DO CONTIDO, METODOLOXIA E PLAN DE TRABALLO

Esta proposta de TFG ten como obxectivo o estudo mediante métodos da quimica cuantica da adsorcion do CO
sobre nanobandas de grafeno, co gallo de descubrir o efecto dos bordes das bandas na adsorcion do CO no
grafeno. Isto pode dar informacién do que ocorre experimentalmente cando o CO esta preto de superficies que
inclien imperfeccions ou bordes.

Empregarase principalmente métodoloxia da quimica cuantica para determinar propiedades como a enerxia,
distinguir se a funcién de onda do sistema é estable e se o sistema é un minimo local da MEP mediante as
aproximacioéns Hartree-Fock e Kohn-Sham. En entornos GNU/Linux, empregarase Gaussian e software de

LUGAR DE REALIZACION

Facultade de Quimica - Departamento Quimica Fisica
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TITULO
Descricién do enlace dativo en termos de compofientes NLMO das cuncas atomicas QTAIM

BREVE DESCRICION DO CONTIDO, METODOLOXIA E PLAN DE TRABALLO

Tipicamente, o enlace dativo interprétase como de tipo covalente no que se implican dous electrons que provefien
dun atomo dunha base de Lewis compartidos con outro &tomo dun acido de Lewis. Porén,
estudos previos cuestionan a explicacion tradicional deste tipo de enlace e postulan un elevado caracter iénico.

Empregando calculos de quimica cuantica molecular con diferentes niveis teéricos (Hartree-Fock e diferentes
funcionais da DFT) obteranse densidades electronicas localizadas para diversos sistemas que contefien enlace
dativo (SO2, O3, cations H30+ e NH4+, complexos R3-N-BX3, con R=CH3, H e X=H,F). Para estas densidades
obteranse as cuncas atdémicas utilizando a teoria cuantica de atomos en moléculas (QTAIM nas suas siglas en

LUGAR DE REALIZACION

Facultade de Quimica - Departamento Quimica Fisica
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TITULO

Espintronica: simulacion computacional do transporte electrénico e de espin en nanotubos de carbono

BREVE DESCRICION DO CONTIDO, METODOLOXIA E PLAN DE TRABALLO

A electrénica e a espintronica molecular son dous campos estreitamente interrelacionados onde dispositivos
creados a escala molecular realizan diferentes funciéns, fios condutores, rectificadores, switches ou portas
I6xicas, dentro dun circuito electronico. Tratandose dun campo cuxo desenvolvemento tecnoléxico é
extremadamente complexo, a simulacién computacional € unha peza fundamental no desefno de moléculas que
poidan realizar as funciéns mencionadas anteriormente.

Neste TFG proponse realizar un estudo computacional do transporte electrénico e de espin en nantoubos de
carbono de diferente morfoloxia. Estes nanotubos presentan estados electrénicos poliradicales, con diferente
multiplicidade de esbin. polo que resultan de gran interese para 0 campo da espintrénica a escala molecular e

LUGAR DE REALIZACION

Facultade de Quimica
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Estudio de las propiedades moleculares de agregados J

BREVE DESCRICION DO CONTIDO, METODOLOXIA E PLAN DE TRABALLO

En el grupo de investigacion se han sintetizado diferentes agregados J con una amplia respuesta desde el visible
al infrarrojo. Sus aplicaciones son multiples, abarcando campos tan diversos como la coleccion de energia solar o
la nanomedicina.

En este proyecto proponemos al alumno/a modelar las propiedades moleculares de estos agregados y cotejarlos
con resultados experimentales. Este estudio permitira al alumo/a entender el comportamiento de estos sistemas
supramoleculares y como transformarlos para obtener nuevas funcionalidades tecnolégicas.
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Estudio computacional de sistemas que presenten orbitales frontera con caracter helicoidal

BREVE DESCRICION DO CONTIDO, METODOLOXIA E PLAN DE TRABALLO

En previos trabajos del grupo de investigacion se han sintetizado y estudiado interesantes sistemas que presentan
orbitales moleculares helicoidales.

Ademas de su belleza y de su interés a nivel tedrico, se considera que proporcionaran a los sistemas propiedades
especiales que los convertiran en candidatos idéneos para aplicaciones en campos de gran relevancia como la
espintronica o la conduccién molecular.

Los sistemas sintetizados hasta el momento en nuestro grupo de investigacion presentan estos orbitales
moleculares en orbitales diferentes de HOMO y LUMO pero se espera que las propiedades de interés se vean
amplificadas si conseguimos que sean los orbitales frontera los que presentan caracter helocoidal.
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	Titulo TFG: Estudio estructural e enerxético da solvatación do ión permanganato en auga.
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	Tutor2: Ana M. Graña Rodríguez
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	Descricion: Empregaranse cálculos sistemáticos aumentando o número de moléculas de auga para estudar a solvatación do ión permanganato. O punto de partida do estudio será o emprego de estruturas con unhas poucas moléculas de disolvente para analizar os procesos de microsolvatación do anión proposto. A continuación incrementarase o número de moléculas de auga pasando por sistemas que primeiramente nos permitan describir a primeira capa de solvatación e tras un novo aumento a segunda capa de solvatación. Finalizarase con un sistema que represente de forma realista a solvatación do anión permanganato en auga líquida. En todos estes sistemas analizaranse tanto propiedades estruturais baseadas en distancias e xeometrías como enerxéticas (enerxía vertical de ionización, enerxía de solvatación, etc). Para o desenrolo do traballo empregaranse técnicas da Química Cuántica combinadas con métodos da Mecánica Estadística.
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