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DEPARTAMENTO: Quimica Inorgdnica
p Nuevas tendencias, estrategias y oportunidades en
TITULO: . L
materiales termoeléctricos
T New trends, approaches and opportunities in thermoelectric
’ materials
SUPERVISOR/ES: Jesus Prado Gonjal

NUMERO DE PLAZAS:

1

TIPO DE TFG

Experimental |:| Bibliografico - Simulacién |:|

ASIGNACION DE TFG:

Seleccion directa I:l Seleccion por expediente -

OBIJETIVOS:

-  Estudio de materiales termoeléctricos para aprovechamiento de calor

residual.

- Optimizacién de las propiedades termoeléctricas de los materiales estudiados

por distintas aproximaciones (nanoestructuracion, PGEC, ...).

- Evaluacion de los materiales propuestos para su posible implementacion en

maddulos termoeléctricos.

- Busqueda de aplicaciones novedosas de dispositivos termoeléctricos.

METODOLOGIA:

- Busqueda, organizacién y analisis de datos publicados en trabajos de

investigacion.

BIBLIOGRAFIA:

1. Snyder, G. J., & Toberer, E. S. (2008). Complex thermoelectric materials.
Nature Materials, 7(2), 105
2. Freer, R., & Powell, A. V. (2020). Realising the potential of thermoelectric

technology: a Roadmap. Journal of Materials Chemistry C, 8(2), 441-463.

3. Yang, L., Chen, Z. G., Dargusch, M. S., & Zou, J. (2018). High performance
thermoelectric materials: progress and their applications. Advanced
Energy Materials, 8(6), 1701797.
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Ficha de Trabajo Fin de Grado

DEPARTAMENTO: Quimica Inorganica
. Difraccion de electrones en subdxidos de metales de
TITULO: _
transicion
TITLE: Electron diffraction in transition metal suboxides
Elizabeth Castillo Martinez
SUPERVISOR/ES:

Miguel Angel Alario y Franco

NUMERO DE PLAZAS: |1

TIPO DE TFG Experimental |:| Bibliografico X | Simulaciéon X

ASIGNACION DE TFG: | Seleccién directa |:| Seleccion por expediente  x

OBIJETIVOS:

-Realizar una busqueda bibliografica de las publicaciones acerca de las estructura y
microestructura de subdxidos de metales de transicién.

-Simulacion de la difraccion de electrones en determinadas estructuras cristalinas de
suboxidos de metales de transicidon y compararlas con las experimentales para
establecer la microestructura real.

METODOLOGIA:

Se realizara una busqueda bibliografica de las estructuras conocidas para subodxidos
de metales de transicion (en particular de Ti, V y Fe). El estudiante se familiarizara
con la busqueda de articulos en revistas cientificas y en buscadores tipo Web of
Science o Scopus. Asi mismo aprendera la interpretacion de la difraccion de
electrones en estructuras cristalinas y la deduccidn de grupos espaciales a partir de
las condiciones de extincidn. El estudiante simulard la difraccidon de electrones de las
estructuras propuestas con software como SingleCrystal de CrystalMaker® y
deducird la estructura experimental a partir de la comparacion de los diagramas de
difraccion de electrones simulados con los experimentales, ya disponibles. Si hubiera
tiempo el estudiante establecera y representara las Funciones de Localizacién
Electrdnica ELF de las estructuras propuestas.

BIBLIOGRAFIA:

(1)X. Zhong, M. Xu, L. Yang, M. Zhang, H. Liu, Y. Ma “Predicting the structure and
stability of titanium oxide electrides” npj Computational Materials 70 (2018).




| (2) https://www.mccormick.northwestern.edu/materials-science/crystalmaker/



https://www.mccormick.northwestern.edu/materials-science/crystalmaker/
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DEPARTAMENTO: QUIMICA INORGANICA
TiTULO: OPTIMIZACION DE ELECTROLITOS SOLIDOS DE Li PARA
' BATERIAS EN ESTADO SOLIDO
TITLE: OPTIMIZATION OF Li SOLID ELECTROLYTES FOR ALL SOLID
| STATE BATTERIES
SUPERVISOR/ES: ESTER GARCIA GONZALEZ / SUSANA GARCIA MARTIN

NUMERO DE PLAZAS: | 1

TIPO DE TFG Experimental | | | Bibliografico | y || Simulacién | x

ASIGNACION DE TFG: | Seleccion directa - Seleccion por expediente |:|

OBIJETIVOS:

Tomando como punto de partida un material conductor idénico de Li reportado en la
literatura con buenas propiedades como electrolito sélido, se propondra una posible
modificacion en la composicion quimica con objeto de aumentar la ventana
electroquimica del material manteniendo una alta conductividad idnica y se simulara
el efecto de esa modificacién en la estructura cristalina (difraccion de RX y de
electrones) y en las propiedades eléctricas (diagramas de impedancia compleja).

Los objetivos concretos son:

-Conocer el estado actual de los tipos de materiales que son competitivos para actuar
como electrolitos solidos de Li

-Comprender la interrelacion existente entre la estructura cristalina, la composicion
guimica y las propiedades funcionales de un material conductor ionico.

METODOLOGIA:

El trabajo comenzard con una revision bibliografica detallada, que permita al
estudiante tener una idea clara y concreta de las propiedades fisicas y quimicas que
debe reunir un material para ser considerado un electrolito sélido y de qué tipo de
materiales se contemplan actualmente como los mds adecuados para actuar como
electrolitos en baterias de estado sélido de Li. Se va a seleccionar un material como
punto de partida y a partir de aqui se proponen posibles modificaciones en la
composicion quimica, y seleccionando una de ellas se utilizaran programas de
simulacién para obtener los difractogramas de rayos X y de electrones

correspondientes, asi como los diagramas de impedancia compleja.




BIBLIOGRAFIA:

“Review on solid electrolytes for all-solid-state lithium-ion batteries” F. Zhenga, M.
Kotobukia, S. Songa, Man On Laia, L. Lu, Journal of Power Sources 389 (2018) 198—
213.

“Fundamentals of inorganic solid-state electrolytes for batteries” T. Famprikis, P.

Canepa, J. A. Dawson, M. Saiful Islam and C. Masquelier, Nature Materials 18, 2019,
1278-1291.
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DEPARTAMENTO: QUIMICA INORGANICA

TiTULO: PREPARACION Y ESTUDIO DE ESTRUCTURAS CORE-SHELL
TITLE: PREPARATION AND STUDY OF CORE-SHELL STRUCTURES
SUPERVISOR/ES: JOSEFA ISASI MARIN

NUMERO DE PLAZAS: | 1

Tedrico-
TIPO DE TFG Bibliografico Simulacién
Experimental & I:l I:l

ASIGNACION DE TFG: | Seleccion directa | Seleccion por expediente [ |

OBIJETIVOS:
1. Preparacion de muestras de nucleos magnéticos con pequefio tamafio de
particula.

2. Caracterizacidn de las muestras sintetizadas.
3. Ensayos de recubrimiento y funcionalizacién de las muestras magnéticas que
hayan resultado ser las 6ptimas.

METODOLOGIA:

Tras una amplia revision bibliografica sobre el tema, se procedera a realizar las sintesis
pertinentes. Las muestras sintetizadas se caracterizaran por difraccién de rayos X y
espectroscopia infrarroja. A continuacion, se llevaran a cabo varios ensayos de
recubrimiento y funcionalizacion, pasando a caracterizar las muestras obtenidas por
espectroscopia infrarroja y, si fuera posible, también por microscopia electrénica de
transmisién.

BIBLIOGRAFIA:
[3] A. Ali, H. Zafar, M. Zia, |. ul Haq, A. R. Phull, J. S. Ali, A. Hussain. “Synthesis,

characterization, applications, and challenges of iron oxide nanoparticles”
Nanotechnology Sci Appl. (2016) 1-26.

[4] W. Wu, Z. Wu, T. Yu, C Jiang. W. -S. Kim. “Recent progress on magnetic iron oxide
nanoparticles: synthesis, surface functional strategies and biomedical applications”.
Science and Technology of Advanced Materials 16 (2) (2015) 1-229.
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DEPARTAMENTO: QUIMICA INORGANICA
TTULO: OXIDOS DE METALES DE TRANSICION PARA LA
' PRODUCCION DE HIDROGENO A PARTIR DE AGUA
TITLE: TRANSITION METAL OXIDES APPLIED TO WATER SPLITTING
| FOR HYDROGEN PRODUCTION
SUPERVISOR/ES: ELENA ARROYO DE DOMPABLO / KHALID BOULAHYA

NUMERO DE PLAZAS: | 1

TIPO DE TFG Experimental |:| Bibliografico | yx || Simulacion

ASIGNACION DE TFG: | Seleccién directa I:l Seleccion por expediente

OBIJETIVOS:

En este trabajo se investigardn materiales para la produccién de hidrégeno a partir de la
disociacion del agua, mediante fotocatalizadores y/o ciclos termoquimicos. Las perovskitas
ABO; (donde B hace referencia al metal de transicion) han sido propuestas como materiales
prometedores para estas aplicaciones. Gracias a su capacidad para admitir sustituciones
parciales de A y B por otros cationes de diferente tamafio y carga, se pueden modificar las
propiedades de interés: band-gap, ventana de estabilidad electroquimica, temperaturas de
operacion en ciclos termoquimicos, estabilidad térmica ...

Los objetivos de este proyecto son :

1) Revisidn del estado del arte de materiales para estas aplicaciones

2) Introduccion a técnicas de calculo avanzado que permitan anticipar las propiedades de
los materiales a partir de su composicidn y estructura.

METODOLOGIA:

El proyecto se iniciara con una revision bibliografica exhaustiva, que permitird seleccionar
materiales ABOs de interés formativo. Se utilizara el calculo computacional basado en la
Teoria del Funcional de la Densidad (DFT en la literatura inglesa) para estudiar propiedades
relevantes (band gap, ventana electroquimica, energias de formacién de vacantes dxido,
reversibilidad...). El estudio estructural de los materiales se abordara combinando DFT con
software de simulacién de difractogramas.

BIBLIOGRAFIA:

High-Throughput Computational Screening of Perovskites for Thermochemical Water
Splitting Applications, Emery et al, Chem. Mater. 28, 2016
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