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Titulo del Trabajo Fin de Grado: Sintesis y caracterizacion de receptores idnicos
derivados de 3,6-s-difeniltetrazina y bis[2-(morfolin-1-il)etillamina

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)

M2 Dolores Lépez de la Torre.

DEPARTAMENTO: U128 - QUIMICA INORGANICA Y ORGANICA
AREA: QUIMICA ORGANICA

N. DESPACHO: B3 - 464

E-MAIL: mdlopez@ujaen.es

TLF: 953212748

M2 Luz Godino Salido

DEPARTAMENTO: U128 - QUIMICA INORGANICA Y ORGANICA
AREA: QUIMICA ORGANICA

N. DESPACHO: B3 — 460

E-MAIL: mlgodino@ujaen.es

TLF: 953212745

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

Experimental
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4. COMPETENCIAS (*) Y RESULTADOS DE APRENDIZAJE

Competencias transversales:

B1. Capacidad de andlisis y sintesis.

B2. Capacidad de organizacion y planificacion.

B3. Comunicacion oral y escrita en la lengua nativa.

B4. Conocimiento de unalengua extranjera (preferiblemente inglés).

B5. Capacidad para la gestion de datos y la generacién de informacion/ conocimiento mediante el
uso de las nuevas tecnologias de informacidon y comunicacion.

B6. Resolucién 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 relacion con sistemas organicos e inorganicos.

P3. Habilidad para la observacion, seguimiento y medida de propiedades, eventos o cambios
quimicos, y el registro sisteméatico 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 resolucion de problemas cualitativos y
cuantitativos segin 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 informacion quimica
Competencias Especificas:

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

Resultados de aprendizaje

Resultado |Capacidad de integrar creativamente sus conocimientos para resolver un
311003D problema quimico real.
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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 asombrosas propiedades que los estudios cientificos de las dos ultimas décadas han verificado
para los materiales carbonosos de base grafénica (tales como nanotubos de carbono o laminas de grafeno)
los convierten en productos de partida fundamentales para la preparacion de componentes y elementos
constructivos de nuevos materiales dirigidos a aplicaciones tecnologicas avanzadas en los principales
campos con relevancia social y economica. Asi, las aplicaciones en biomedicina (Sharei et al., 2013; Skoda
et al., 2014), en captacion de energia de fuentes renovables y el almacenamiento de la misma (Bonaccorso
et al., 2015; Guldi et al., 2005; Kouhnavard et al, 2015; Salunkhe et al., 2014), la construccién de
dispositivos electronicos y optoelectronicos mas ligeros y respetuosos con el ambiente (Kordas et al., 2007,
Valentini 2015), la fabricacion de nuevos materiales de altas prestaciones (Hu et al., 2010; Naraghi et al.,
2010; Zhang et al., 2015), la fabricacion de sensores ultra pequefos y de bajo consumo (Ding & Star, 2012;
Kwon et al., 2014; Matzeu et al., 2015), o la preparacion de nuevos catalizadores mas eficientes o aplicables
sobre nuevos procesos (Frank et al., 2011; Soo et al., 2015) son algunos de los campos en los que se prevé
un fuerte impacto de estos materiales de base grafénica y en los que, consecuentemente, se desarrolla una
intensa actividad investigadora.

Todas estas potenciales aplicaciones, dependientes de las propiedades fuera de lo comun que
presentan los materiales de base grafénica, tienen su base en la peculiar estructura quimica de las laminas
que los constituyen. Por este motivo, la manipulacion e integracion de los materiales grafénicos en sistemas
funcionales mas complejos supone un reto cientifico y tecnoldgico, para poder ser manipulados y adaptados
a entornos especificos. Las propiedades de estos materiales deben ser modificadas, pero esa modificacion
debe respetar al maximo la estructura quimica de las laminas grafénicas,

La funcionalizacion no-covalente de superficies grafénicas (incluyendo grafeno, nanotubos de
carbono o superficies de materiales de grafito) a través de interacciones m-m con moléculas aromaticas
convenientemente funcionalizadas presenta la ventaja, frente a funcionalizacion mediante enlaces
covalentes, de que mantiene inalterada la conjugacion en la red de enlaces de dichas superficies, responsable
principal de sus notables propiedades fisico-quimica.

La funcionalizacién no-covalente puede llevarse a cabo de tres diferentes maneras: a) la envoltura
de polimeros; b) adsorcion de surfactantes; ¢) con pequefias moléculas aromaticas (Karousis et al., 2010).

Nos centramos en la funcionalizacién no covalente con pequefias moléculas aromaticas, que

consiste en la adsorcion de estas pequenas moléculas sobre los CNT por interacciones n-w, que normalmente
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se realiza con moléculas bifuncionales formadas por una parte aromatica (la unidad de anclaje) y otra parte
(la unidad funcional) que posee algunas propiedades fisicoquimicas de interés, ambas mitades suelen estar
conectadas mediante una cadena flexible de polimetileno. La mitad de anclaje es la responsable de la
fijacion de la molécula a la superficie grafénica mediante interacciones n-m, mientras que la parte funcional
proporcionara sus propiedades fisicoquimicas a dicha superficie.

Las moléculas aromaticas m-deficientes son particularmente apropiadas para enlazarse a las
superficies de tipo grafénico mediante interacciones no covalentes de tipo n-m (el conocido como -
stacking). Un ejemplo de sistema aromatico m-deficiente es el de 1,2,4,5-tetrazina (s-tetrazina). Nosotros
pensamos que es un candidato perfecto para dar z-stacking con superficies grafénicas dada la elevada
deficiencia m-electronica de su nucleo aromatico, producto de la presencia de cuatro atomos de nitrogeno en
su estructura.

En el Departamento de Quimica Inorganica y Orgénica de la UJA mantenemos una linea de
preparacion de materiales de base grafénica y nuestro trabajo se enmarca precisamente dentro de este campo
de la funcionalizacién no-covalente mediante interacciones n-n de superficies grafénicas, que consideramos
de interés dentro de las lineas de investigacion del grupo en el que se desarrollara este TFG.

Un estudio teoérico reciente sobre la interaccion m m entre benceno y un anillo heteroaromaticos
(Huber, Margreiter et al. 2014) ha demostrado que la interacciéon mixta w m entre benceno y azinas es mas
favorable que la interaccion homo n 7 entre dos unidades de benceno y se convierte en mas fuerte a medida
que el nimero de dtomos de nitrogeno en el anillo de azina se hace mayor (e.g. s-triazina > pirimidina ~
pirazina = piridazina > piridina). Y sin embargo hay muy pocos trabajos que hagan referencia a tetrazinas.

En un trabajo anterior llevado a cabo en el grupo de investigacion (D. Lopez Puertollano, 2014) se
ha comprobado que los derivados de 3,6-difenil-s-tetrazina poseen una importante capacidad para unirse a la
superficie de nanotubos de carbono multipared (MWCNT) a través de enlaces no-covalentes que tienen su
base en las interacciones m-m entre el sistema aromatico fuertemente n-deficiente de los derivados de s-
tetrazina y el sistema n extendido de la superficie grafénica de los MWCNT y sin embargo, la mayoria de
estos derivados resultaron ser insolubles en muchos disolventes, incluyendo el agua, disolvente en el que se
pretendiamos realizar los ensayos de adsorcion sobre la superficie de MWCNT. Aunque, uno de ellos
resultd ser muy soluble en agua, permitiendo realizar ensayos de adsorcion sobre los nanotubos de carbono,
nos ha animado preparar nuevos derivados de s-tetrazina mas solubles que nos permitan sintetizar y estudiar
las propiedades de los nuevos materiales que contienen unidades de s-tetrazina unidas no-covalentemente a

nanotubos.

6. HIPOTESIS DE TRABAJO

El objetivo de este trabajo de fin de grado consiste en la sintesis de un derivado de s-tetrazina que
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presente solubilidad suficiente en medio acuoso como para poder realizar un estudio funcional de los

mismos como agentes complejantes.

7. BREVE DESCRIPCION DE LAS ACTIVIDADES A REALIZAR

1.- Revision bibliografica del tema.

2.- Sintesis y determinacion estructural de un derivado de s-tetrazina. Que se llevara a cabo
mediante los procedimientos espectroscopicos habituales (RMN, IR, UV-Vis, MS, ...) para la
caracterizacion de compuestos organicos.

3.- Estudio funcional como agentes complejantes de iones metalicos del receptor; este se realizara a
través de la valoracion potenciométrica de disoluciones acuosas de estos compuestos, para determinar asi
sus propiedades acido-base.

3.- Preparacion de memoria del TFG.

4.- Defensa publica del TFG.
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9. CRONOGRAMA PROVISIONAL

Semanas 1-5: Revision bibliografica y seleccion de articulos
Semanas 6-8: Analisis y discusion de la informacion recopilada
Semanas 9-12: Realizacion de la memoria escrita

Semanas 13-15: Realizacion de la presentacion audiovisual

10. IMPLICACIONES ETICAS

El TFG requiere autorizacion de la Comisién de Etica: | o ¥ No

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 Comisién.

Nota informativa: Para completar este Anexo |l se recomienda consultar la guia docente de la asignatura del Trabajo
Fin de Grado que estéa 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://mww10.ujaen.es/conocenos/centros/facexp/trabajofingrado
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