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1. DATOS BASICOS DE LA ASIGNATURA

NOMBRE: Trabajo Fin de Grado

CODIGO: 10316001 | CARACTER: Obligatorio

Créditos ECTS: 15 | CURSO: Cuarto | CUATRIMESTRE: Segundo

2. TUTOR/COTUTOR(en su caso)

Francisco Partal Urefa

Departamento de Quimica Fisica y Analitica
Area de Quimica Fisica

Despacho B3-112

Email: fpartal@ujaen.es

TIfno: 953 21 25 55

Ana Africa Marquez Garcia

Departamento de Quimica Fisica y Analitica
Area de Quimica Fisica

Despacho B3-103

Email: amarquez@ujaen.es

Tlfno: 953 21 33 60

3. VARIANTE Y TIPO DE TRABAJO FIN DE GRADO (Articulo 8 del Reglamento de
los Trabajos Fin de Grado)

Experimental, especifico



mailto:fpartal@ujaen.es
mailto:amarquez@ujaen.es

UNIVERSIDAD DE JAEN

4. COMPETENCIAS (*) Y RESULTADOS DE APRENDIZAJE

Competencias transversales:

B1. Capacidad de andlisis y sintesis.

B2. Capacidad de organizacion y planificacion.

B3. Comunicacién oral y escrita en la lengua nativa.

B4. Conocimiento de una lengua extranjera (preferiblemente inglés).

B5. Capacidad para la gestion de datos y la generacion de informaciéon/ conocimiento mediante el
uso de las nuevas tecnologias de informacién y comunicacion.

B6. Resolucion de problemas.

B7. Capacidad de adaptarse a nuevas situaciones y toma de decisiones.

B8. Trabajo en equipo.

B9. Razonamiento critico.

B10. Capacidad de aprendizaje auténomo para el desarrollo continuo profesional.
B11. Sensibilidad hacia temas medioambientales.

B12. Compromiso ético.

B13. Iniciativa 'y espiritu emprendedor.

Competencias Generales:

P1. Habilidad para manipular con seguridad materiales quimicos, teniendo en cuenta sus
propiedades fisicas y quimicas, incluyendo cualquier peligro especifico asociado con su uso.

P2. Habilidad para llevar a cabo procedimientos estandares de laboratorio implicados en trabajos
analiticos y sintéticos, en relacién con sistemas organicos e inorganicos.

P3. Habilidad para la observacién, seguimiento y medida de propiedades, eventos o cambios
guimicos, y el registro sistemético y fiable de la documentacién correspondiente.

P4. Habilidad para manejar instrumentacion quimica estandar, como la que se utiliza para
investigaciones estructurales y separaciones.

P5. Interpretacion de datos procedentes de observaciones y medidas en el laboratorio en términos
de su significacion y de las teorias que la sustentan.

P6. Capacidad para realizar valoraciones de riesgos relativos al uso de sustancias quimicas y
procedimientos de laboratorio.

Q1. Capacidad para demostrar el conocimiento y comprension de los hechos esenciales,
conceptos, principios y teorias relacionadas con la Quimica.

Q2. Capacidad de aplicar dichos conocimientos a la resolucién de problemas cualitativos y
cuantitativos seglin modelos previamente desarrollados.

Q3. Competencia para evaluar, interpretar y sintetizar datos e informacién Quimica.
Q4. Capacidad parareconocer y llevar a cabo buenas practicas en el trabajo cientifico.

Q5. Competencia para presentar, tanto en forma escrita como oral, material y argumentacion
cientifica a una audiencia especializada.

Q6. Destreza en el manejo y procesado informatico de datos e informaciéon quimica

Competencias Especificas:

CESG6. Aplicar los principios de la mecanica cuantica en la descripcion de la estructura y propiedades
de atomos y moléculas.

CE15. Identificar la estructura y reactividad de las principales clases de biomoléculas y la quimica
de los principales procesos biolégicos.

* Estas son las competencias minimas. Afadir las competencias necesarias para cada Trabajo Fin de
Grado propuesto




T € R

-] 1y
s #
i A
z/eee B
./ e08 A

o0
[
SN

A

y;

£ G
Y NeX

UNIVERSIDAD DE JAEN

Resultados de aprendizaje

Resultado |Capacidad de integrar creativamente sus conocimientos para resolver un
311003D problema quimico real.

Resultado |Capacidad para estructurar una defensa sélida de los puntos de vista personales
311003E apoyandose en conocimientos cientificos bien fundados.

Resultado |Destreza en la elaboracion de informes cientificos complejos, bien estructurados
311003F y bien redactados.

Resultado |Destreza en la presentacion oral de un trabajo, utilizando los medios
311003G audiovisuales mas habituales.

5. ANTECEDENTES

Las flavonas son un subgrupo dentro del grupo de los flavonoides (en la figura se
representa la estructura y numeracion de la molécula). Los flavonoides son fitoquimicos
(actualmente se conocen alrededor de 8000 compuestos individuales distintos, tanto
flavonoides individuales como unidos a azucares, principalmente) que actlan en las
plantas como antioxidantes, antimicrobianos, fotorreceptores, etc.

Diferentes estudios sobre este tipo de compuestos pusieron de manifiesto que los
flavonoides presentan actividad farmacoldgica y terapéutica, incluyendo actividad
antialergénica, antiviral, antiinflamatoria, vasodilatadora y antitumoral. La mayoria de
estos estudios se dedicaron a relacionar su actividad antioxidante con la presencia de un
doble enlace C2-C3, un grupo OH en C3, grupos OH en el anillo B y la coplanaridad de
los anillos AC-B. Se sabe actualmente, sin embargo, que algunos de ellos también
pueden presentar actividad prooxidante y protumoral en ciertas condiciones.

Desde un punto de vista teorico, los estudios mayoritariamente se dedican al estudio de
la relacion estructura-actividad antioxidante y en menor medida al estudio termodinamico
y cinético de los procesos involucrados en dicha actividad. La mayoria de los trabajos se
llevan a cabo dentro de la Teoria del Funcional de la Densidad (DFT).

6. HIPOTESIS DE TRABAJO

Con el presente Trabajo Fin de Grado se pretende introducir al alumno en la aplicacion
de las técnicas de Modelizacién Molecular y Quimica Computacional dentro del campo
de la Quimica Bioldgica.

En él se llevard a cabo el estudio de las estructuras molecular y electrénica de
derivados seleccionados de la molécula de flavona.

Posteriormente se caracterizaran teéricamente los productos intermedios y finales de
las tres posibles vias en que los flavonoides pueden reaccionar con ROS celulares
seleccionadas, y que son las reacciones de transferencia de hidrogeno (HAT), la Pérdida
de Proton — Transferencia de Electron Secuencial (SPLET) y la Transferencia de Electrén
— Transferencia de Protén Simple (SET-PT).

Posteriormente se obtendran los parametros termodinamicos que caracterizan a
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dichas reacciones y se propondra una relaciéon estructura-actividad antioxidante.

Los célculos tedricos se llevaran a cabo dentro de la aproximacion de molécula
aislada (fase gas), rotor rigido y oscilador armonico, aplicando la metodologia Hartree-
Fock (HF)y la Teoria del Funcional de la Densidad (DFT).

7. BREVE DESCRIPCION DE LAS ACTIVIDADES A REALIZAR

1. Revision bibliografica dirigida para conocer los estudios previos sobre la estructura y las
propiedades antioxidantes de los flavonoides seleccionados.

2. Introduccién a los conceptos basicos de Modelizacion Molecular y Quimica Computacional que
seran utilizados durante el desarrollo del presente Trabajo Fin de Grado.

3. Inicio en el manejo de programas especificos utilizados en Modelizacién Molecular y Quimica
Computacional, desde visualizadores hasta programas de calculo.

4. Estudio del paisaje conformacional de las moléculas seleccionadas y calculo de las propiedades

quimicas de interés para determinar sus propiedades antioxidantes; estudio de la reactividad

guimica.

Analisis de los resultados obtenidos y conclusiones.

Elaboracion de la memoria del Trabajo Fin de Grado y de una presentacion para su exposicion

publica.

oo

8. DOCUMENTACION/BIBLIOGRAFIA
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9. CRONOGRAMA PROVISIONAL

Semana AS-Trabajo fin de Trabajo auténomo Observaciones
Grado
N° 1, Ene 25 - Ene
29, 2016 24h
Actividad 1
N° 2, Feb1-5, 2016 1h 24h Actividad 2
N° 3, Feb 8 - 12, 2016 24h
N° 4, Feb 15 - 19, 2016 24h
o —
N5, Feb 22 - Feb 25h Actividad 2
26, 2016 L
N° 6. Feb 29 - Mar 1,5h Actividad 3
4. 2016 25h Actividad 4
N° 7, Mar 7 - 11, 2016 25h




Y N E
UNIVERSIDAD DE JAEN

N° 8, Mar 14 - 18, 2016 24h
SEMANA SANTA MAR 21- 27
N° 9, Mar 28 - Abr 1,
2016 25h
Actividad 4
o -
N° 10, Abr 4 - 8, 2016 1h 25h Actividad 5
N° 11, Abr 11 - 15, 2016 25h
N° 12, Apr 18 - 22,2016 25h Actividad 5
N 13, Abr 25 — 29, 2015 25h Actividad 6
1,5h
N°. 14, May 2 — 6, 2016 25h
Actividad 6
N°. 15, May 9 — 13, 2016 25h
Horas totales: 5h 370h 375h
10. IMPLICACIONES ETICAS
mSi ¥ No

El TFG requiere autorizacion de la Comision de Etica:

En caso afirmativo, es preceptivo adjuntar la autorizacion del Comité de Bioética
de la Universidad de Jaén o, en su defecto, la solicitud realizada a dicha Comision.

Nota informativa: Para completar este Anexo Il se recomienda consultar la guia docente de la asignatura del Trabajo
Fin de Grado que esta disponible en el siguiente enlace:
https://uvirtual.ujaen.es/pub/es/informacionacademica/catalogoguiasdocentes/p/2014-15/2/103A/10316001/es/2014-15-
10316001 es.html

Mas informacioén: http://www10.ujaen.es/conocenos/centros/facexp/trabajofingrado
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