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	1. Antecedents i estat actual del tema / Antecedentes y estado actual del tema

	
[bookmark: Texto7][bookmark: _Hlk134120425]Debido al impacto medioambiental del uso de combustibles fósiles, la investigación científica está actualmente orientada al uso de fuentes de energía renovable y búsqueda de productos alternativos que no impliquen el uso de dichos compuestos. Es tal la atención que han acaparado las fuentes de energía renovable en los últimos años que muchos de los métodos para su producción se han vuelto económicamente competitivos en comparación con la generación tradicional de energía. Esta situación ha provocado que se exploren métodos nuevos que permitan usar esta energía sostenible para producir combustibles, químicos y materiales. En este contexto, las rutas de síntesis electroquímicas están empezando a considerarse como engranaje de la infraestructura de producción de bienes que rodea a las energías renovables. Una manera de utilizar esta energía mediante métodos electroquímicos es la revalorización de productos de desecho para convertirlos en compuestos con un valor añadido. La biomasa posee el potencial para servir como fuente sostenible a partir de la que producir una cantidad significativa de compuestos, tales como combustibles y otros químicos e intermedios basados en carbono. La cantidad de biomasa que se genera es ingente y, si se aprovechase, se podrían suplir con creces las demandas de muchos químicos necesarios actualmente para la sociedad. Por lo tanto, es imperativo desarrollar procesos no contaminantes para la revalorización de la biomasa que permitan obtener productos aprovechables. 

La electroquímica posee una serie de ventajas para la conversión química en general y para la revalorización de la biomasa en particular. Permite trabajar directamente sobre materias primas en estado líquido, además de que ofrece la posibilidad de oxidar y reducir moléculas sin usar reactivos externos posiblemente tóxicos o peligrosos. Por ejemplo, permite usar agua como fuente de protones en vez de hidrógeno gaseoso, que es mucho más costoso. Por otro lado, permite trabajar en condiciones ambientales, lo que facilita operar a pequeña escala con una distribución espacial y una intermitencia elevadas. Sin embargo, a pesar de estas ventajas la revalorización de la biomasa mediante técnicas electroquímicas se encuentra en las primeras etapas de desarrollo, por lo que se enfrenta a retos técnicos y de mercado. Tradicionalmente, para el tratamiento de los químicos derivados de la biomasa se utilizan procesos catalíticos térmicos, que normalmente se llevan a cabo a altas temperaturas y a veces consumen una gran cantidad de hidrógeno. Dichos procesos, además de ser poco sostenibles, presentan problemas para minimizar las reacciones secundarias de reactivos intermedios y los catalizadores a altas temperaturas poseen baja estabilidad. Por el contrario, la conversión electrocatalítica (idealmente alimentada por fuentes renovables) se puede llevar a cabo a temperatura ambiente y puede ser mucho más selectiva. Por ello es necesario entender mejor las reacciones catalíticas y cómo desarrollar catalizadores para lograr una conversión eficiente y selectiva de los precursores a los productos deseados.

El 5-hidroximetilfurfural (HMF) y el furfural (FF) son moléculas derivadas de la biomasa lignocelulósica pertenecientes al grupo de los furanos. Estas moléculas han recibido un interés considerable durante los últimos años porque a partir de su oxidación y su reducción se pueden obtener productos de valor añadido considerable. Por ejemplo, a partir del HMF se obtiene ácido 2,5 furandicarboxílico (FDCA), que podría reemplazar al ácido tereftálico, precursor del plástico PET. Por otro lado, el producto principal de la oxidación del FF es el ácido furoico, que es un intermedio en la industria farmacéutica que puede usarse como precursor del FDCA. La oxidación y la reducción selectivas de estas moléculas deben estudiarse no solo por la importancia industrial que puedan tener, sino para que sirva como modelo del procesamiento catalítico de los furanos y de moléculas orgánicas que presenten características comunes. En este sentido, el uso de electrodos monocristalinos es decisivo para investigar los aspectos fundamentales que subyacen a estos procesos. Su estructura altamente ordenada y la capacidad que otorgan para llevar a cabo experimentos altamente reproducibles los hace esenciales para comprender la reactividad de estas moléculas en condiciones electroquímicas controladas. Su uso proporcionaría información que podría ser decisiva para optimizar el diseño de sistemas electroquímicos basados en estos compuestos. 
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	3. Objectius de la investigació / Objetivos de la investigación

	
Teniendo en cuenta lo expuesto anteriormente, durante el desarrollo de esta tesis se usarán electrodos monocristalinos de Au para estudiar la electrooxidación del HMF y el FF. Por otro lado, la electrorreducción se estudiará usando electrodos monocristalinos de Cu. Mediante el estudio de estas reacciones sobre electrodos monocristalinos se pretende obtener información a nivel fundamental del efecto de la estructura superficial, así como obtener información de los procesos que tienen lugar en la interfase sólido-líquido. Se estudiará cuál es la influencia del pH y el efecto que ejerce sobre la reacción en función del electrodo empleado. Por otro lado, mediante HPLC se determinará cuáles son los productos que se obtienen con cada electrodo para estudiar la correlación entre la superficie electródica y la selectividad de la reacción. Además, se utilizará espectroscopía IR para obtener información sobre posibles intermedios de reacción. El objetivo final sería sintetizar nanopartículas con forma de Au y Cu para transferir estos estudios fundamentales a sistemas prácticos.

Los objetivos específicos son los siguientes:

1. Evaluación de la actividad electrocatalítica de la oxidación del HMF y el FF sobre electrodos monocristalinos de oro.

2. Evaluación de la actividad electrocatalítica de la reducción del HMF y el FF sobre electrodos monocristalinos de cobre.

2. Evaluación del efecto del pH en dicha reacción.

3. Caracterizar dichos procesos mediante HPLC y espectroscopía IR. 

4. Realización de experimentos en una celda en H para la oxidación del HMF o el FF en el anolito y la
generación de hidrógeno en el catolito.

5. Transferencia de los resultados obtenidos a sistemas más prácticos mediante la síntesis de nanopartículas de Au y Cu con forma y la evaluación de su actividad electrocatalítica para la oxidación de HMF y FF.


	4. Metodologia, hipòtesi i planificació temporal / Metodología, hipótesis y planificación temporal

	
Hipótesis

Se propone la hipótesis de que, mediante el estudio fundamental de las reacciones de electrooxidación del HMF y el FF sobre electrodos monocristalinos de oro y su electrorreducción sobre electrodos monocristalinos de cobre, se puede mejorar la comprensión de los mecanismos electroquímicos subyacentes, lo que permitirá el desarrollo de catalizadores y procesos electroquímicos más eficientes y sostenibles para la producción de biocombustibles y productos químicos de alto valor a partir de biomasa lignocelulósica.

Metodología

Durante el desarrollo de la tesis se utilizarán técnicas para estudiar la dependencia entre la actividad electrocatalítica de los electrodos y su estructura superficial. Estas técnicas serán electroquímicas (voltametría cíclica y cronoamperometría) y de caracterización (HPLC y espectroscopía IR). Además, se realizará la síntesis química de nanopartículas con tamaño y forma controlada de Au y Cu. Se llevará a cabo su caracterización mediante TEM, XRD, XPS y voltametría cíclica.

Planificación temporal

Actividad	                                                    Semestre
	                                          1          2          3          4          5          6
Búsqueda bibliográfica	   X          X          X
Objetivo 1			                X         X
Objetivo 2					  X          X
Objetivo 3				   X          X         X
Objetivo 4                                                                         X          X
Objetivo 5				                           X          X
Redacción tesis						 X           X


	5. Impacte esperat/ Impacto esperado 

	
El estudio fundamental de las reacciones de electrooxidación y electrorreducción del HMF y el FF en electrodos monocristalinos de oro y cobre, respectivamente, abarca múltiples aspectos que pueden tener un impacto significativo en el campo de la electroquímica. Al profundizar en la comprensión de la cinética y los mecanismos de estas reacciones, se espera contribuir al diseño de catalizadores más eficientes y selectivos. Por otro lado, se facilitaría la optimización de los procesos electroquímicos y, en consecuencia, se mejoraría la eficiencia energética, reduciendo los costes asociados a la producción de biocombustibles y productos químicos derivados de la biomasa.
El estudio de las superficies de los electrodos monocristalinos de oro y cobre en esta tesis también puede ser beneficioso para la investigación de otros materiales electroactivos. Al comprender cómo las propiedades superficiales de estos metales afectan la actividad electroquímica de los compuestos en estudio, se puede obtener información valiosa sobre cómo mejorar el rendimiento de otros materiales en aplicaciones electroquímicas similares.
Por otra parte, esta tesis doctoral puede tener implicaciones en la investigación de otros procesos electroquímicos y sus mecanismos. La información adquirida en esta investigación podría ser aplicable a la producción de hidrógeno a través de la electrólisis del agua, un proceso de gran importancia en la producción de energía limpia y sostenible. La optimización de las condiciones de electrólisis y el diseño de electrodos y catalizadores más eficientes podrían beneficiarse de los conocimientos adquiridos en esta tesis, lo que tendría un impacto en la producción de hidrógeno a gran escala.
[bookmark: _GoBack]Se espera publicar los resultados en revistas indexadas en el índice Journal of Citation Reports y presentar por parte de la estudiante de los resultados obtenidos en congresos de ámbito nacional e internacional.


	6. Implicacions ètiques o de bioseguretat/ Implicaciones éticas o de bioseguridad. 

	Indique si la memòria contempla algun dels següents aspectes que puguen tenir implicacions ètiques o relatives a la bioseguretat:

Indique si la memoria contempla alguno de los siguientes aspectos que puedan tener implicaciones éticas o relativas a la bioseguridad:

A. Recerca en humans o utilització de mostres biològiques d'origen humà 
Investigación en humanos o utilización de muestras biológicas de origen humano
[bookmark: Marcar1][bookmark: Marcar2]	Si |_|	No  |_| 

B. Utilització de cèl·lules troncals embrionàries humanes, o línies derivades d'elles
Utilización de células troncales embrionarias humanas, o líneas derivadas de ellas
	Si |_|	No  |_|

C. Assaigs clínics 
Ensayos clínicos
	Si |_|	No  |_|

D. Ús de dades personals, informació genètica, uns altres 
Uso de datos personales, información genética, otros
	Si |_|	No  |_|

E. Experimentació animal
Experimentación animal
	Si |_|	No  |_|

F. Utilització d'agents biològics de risc per a la salut humana, animal o per al medi ambient
Utilización de agentes biológicos de riesgo para la salud humana, animal o para el medioambiente
	Si |_|	No  |_|

G. Ús confinat d'organismes modificats genèticament (OMG)
Uso confinado de organismos modificados genéticamente (OMG)
	Si |_|	No  |_|

H. Alliberament d'OMG 
Liberación de OMG
	Si |_|	No  |_|


Si ha contestat afirmativament en alguna de les qüestions anteriors, explique els aspectes ètics referits a la recerca que es proposa, les consideracions, procediments o protocols a aplicar en compliment de la normativa vigent. En tot cas, la recerca en aquestes àrees requerirà de l'autorització del comitè d'ètica de la UA i/o dels organismes preceptius (més informació). Aquesta autorització, que ha de ser prèvia a l'inici dels treballs experimentals, serà exigible per al dipòsit de la tesi.


Si ha contestado afirmativamente en alguna de las cuestiones anteriores, explique los aspectos éticos referidos a la investigación que se propone, las consideraciones, procedimientos o protocolos a aplicar en cumplimiento de la normativa vigente. En todo caso, la investigación en estas áreas requerirá de la autorización del comité de ética de la UA y/o de los organismos preceptivos (más información). Esta autorización, que tiene que ser previa al inicio de los trabajos experimentales, será exigible para el depósito de la tesis. 
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