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1. DATOS BASICOS DEL TFG:

Titulo: Disefio de estructuras metal-orgdnicas (MOFs) para la deteccién de compuestos orgdnicos
volatiles mediante sensores resistivos de gases

Descripcion general (resumen y metodologia):

Introduccion.

El crecimiento exponencial de la poblacién, la répida industrializacién y el aumento del trafico
urbano han contribuido significativamente al incremento de las emisiones de compuestos organicos
volatiles (COV) a la atmdsfera. Estos contaminantes, generados principalmente por actividades
industriales, procesos petroquimicos, combustién de combustibles fésiles y evaporacién de
disolventes, representan una preocupacidén ambiental y sanitaria de primer orden debido a su
toxicidad, persistencia y participacién en la formacién de contaminantes secundarios. Entre los
distintos COV, los compuestos aromdticos benceno, tolueno y xileno (BTX) destacan por su elevada
volatilidad y sus efectos adversos sobre la salud humana, siendo considerados contaminantes
atmosféricos prioritariosl.
La monitorizacién selectiva y en tiempo real de COV continla siendo un desafio tecnolégico
importante en el dmbito de la deteccién ambiental. En este contexto, los sensores de gas
quimiorresistivos han despertado un notable interés debido a su simplicidad operativa, bajo coste,
reducido consumo energético y facilidad de integracién en dispositivos portétilesz. Estos sensores
se basan en la variacién de la resistencia eléctrica de un material sensible cuando interacciona con
moléculas gaseosas, permitiendo la deteccién y cuantificacién de contaminantes presentes en
bajas concentraciones.

El desarrollo de materiales avanzados con elevada area superficial, porosidad controlada y sitios
activos accesibles resulta fundamental para mejorar la sensibilidad y selectividad de estos
dispositivos. En este sentido, las estructuras metal-orgdnicas (Metal-Organic Frameworks, MOFs)
han emergido como materiales altamente prometedores para aplicaciones de deteccién de gases.
Entre ellas, la familia MOF-74 destaca por su elevada area superficial, su estructura unidimensional
altamente porosa y la presencia de sitios metdlicos abiertos capaces de interactuar fuertemente
con diversas moléculas adsorbidas3.
El presente proyecto tiene como objetivo sintetizar materiales MOF-74 empleando cobalto y zinc
como centros metalicos (Co-MOF-74 y Zn-MOF-74) y evaluar su desempefio como materiales
activos en sensores de gas quimiorresistivos para la deteccién de compuestos organicos volatiles.
Se prestara especial atencién a la deteccién de compuestos BTX, debido a su relevancia ambiental
y toxicoldgica. Asimismo, se estudiard la influencia de la naturaleza del metal incorporado en la
estructura  MOF sobre las propiedades texturales, la quimica superficial, la interaccién
huésped-adsorbato y la respuesta sensorial frente a diferentes COV. El objetivo final es establecer
relaciones entre estructura, composicién y desempefio sensor que permitan desarrollar materiales
altamente sensibles y selectivos para aplicaciones de monitorizacién ambiental.

Resumen de los trabajos a realizar por el estudiante/Plan de trabajo.

e Revisién bibliografica sobre COVs, con especial énfasis en los compuestos aromdticos BTX, los
sensores de gases quimiorresistivos y las propiedades de las estructuras metal-organicas
aplicadas a la deteccién de gases.




Sintesis de materiales MOF-74 empleando diferentes centros metdlicos, concretamente cobalto
y zinc (Co-MOF-74 y Zn-MOF-74), mediante métodos solvotérmicos controlados, optimizando las
condiciones de sintesis para obtener materiales con elevada cristalinidad y area superficial.
Caracterizacién fisicoquimica, estructural y textural de los materiales sintetizados mediante
técnicas como difraccién de rayos X, espectroscopia infrarroja por transformada de Fourier,
espectroscopia fotoelectrénica de rayos X, microscopia electrénica de barrido, analisis
termogravimétrico y medidas de adsorcién-desorcién de nitrégeno para la determinacién del
area superficial especifica y la distribucién de tamaiio de poro.

Fabricacién de dispositivos sensores de gas mediante la deposicién de los materiales MOF-74
sintetizados sobre sustratos adecuados, tales como tubos ceramicos o plataformas con
electrodos interdigitalizados, para la obtencién de sensores quimiorresistivos.

Evaluacién de las propiedades de deteccién de gases frente a diferentes compuestos orgdnicos
volatiles, prestando especial atencion a los compuestos BTX. El estudio incluird la determinacion
de la sensibilidad a distintas concentraciones, la selectividad frente a otros COVs interferentes,
los tiempos de respuesta y recuperacién, la influencia de la temperatura de operacién y la
estabilidad y reproducibilidad de los sensores a largo plazo.

Andlisis de los resultados obtenidos y establecimiento de correlaciones entre la naturaleza del
centro metadlico, las propiedades estructurales y texturales de los materiales MOF-74 y el
desemperio de los sensores desarrollados, con el objetivo de identificar los pardmetros clave
que gobiernan la deteccién eficiente de compuestos BTX.

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

Objetivos planteados:

Los objetivos especificos de este TFG seran:

Sintetizar materiales metal-orgadnicos de la familia MOF-74 empleando cobalto y zinc como
centros metalicos (Co-MOF-74 y Zn-MOF-74) mediante métodos solvotérmicos controlados.
Caracterizar las propiedades estructurales, texturales, morfoldégicas y superficiales de los
materiales sintetizados utilizando técnicas avanzadas de andlisis, con especial atencién a la
cristalinidad, porosidad, area superficial y estabilidad quimica.

Fabricar y evaluar sensores de gas quimiorresistivos basados en los materiales MOF-74
sintetizados para la detecciéon de COVs, con especial énfasis en los compuestos aromaticos BTX.
Comparar el desempefio de los sensores desarrollados en términos de sensibilidad, selectividad,
limite de deteccién, tiempos de respuesta y recuperacién, asi como estabilidad vy
reproducibilidad, estableciendo relaciones entre la naturaleza del metal incorporado y la
respuesta sensorial obtenida.
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