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1. Denominacion de la asignatura:

Activacion de Enlaces por Complejos de Metales de Transicién

Titulacion

Master en Quimica Avanzada

Cédigo

5255

2. Materia o modulo a la que pertenece la asignatura:

Formacion General

3. Departamento(s) responsable(s) de la asignatura:

Departamento de Quimica

4.a Profesor que imparte la docencia (Si fuese impartida por mas de uno/a incluir
todos/as) :

Gabriel Garcia Herbosa, José Vicente Cuevas Vicario
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4.b Coordinador de la asignatura

José Vicente Cuevas Vicario

5. Curso y semestre en el que se imparte la asignatura:

1° semestre master

6. Tipo de la asignatura: (Basica, obligatoria u optativa)

Optativa

7. Requisitos de formacién previos para cursar la asignatura:

Se requiere un conocimiento avanzado en Quimica Inorgéanica y Organica.

8. Numero de créditos ECTS de la asignatura:

5)

9. Competencias que debe adquirir el alumno/a al cursar la asignatura

COMPETENCIAS ESPECIFICAS:

- E1. Mecanismos de activacién de enlaces sencillos H-H, dobles OO y triples NN.
- E2. Los principales mecanismos que conducen a la activacion de enlaces O-H.

- E3. Los principales mecanismos que conducen a la activacion de enlaces N-H.

- E4. Mecanismos para la formacién de enlaces C-N activados por complejos de
metales de transicion.

- E5. Mecanismos para la activacion de las moléculas de agua y de CO2 mediante
complejos de

metales de transicion.

COMPETENCIAS GENERALES:

- G1. Habilidades de comunicacioén oral y escrita en la lengua nativa

- G2. Habilidades de comunicacion oral y escrita en una segunda lengua

- G3. Habilidades para la btisqueda y obtencion de informacién, ya sea en fuentes
primarios como en las secundarias, incluyendo la que se consigue a través de
comunicacion on-line y mediante acceso a bancos de datos.

- G4. Habilidades para la sintesis, para elaborar informes y para presentarlos

- G5. Habilidades y destrezas en los aspectos practicos, en la habilidad manual para
realizar tareas.
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- G6. Habilidades para el estudio y el aprendizaje de forma auténoma, necesarios para
la formacién continua y el desarrollo profesional

- G7. Habilidades relacionadas con las herramientas informaticas y con las tecnologias
de la informacion (tales como, manejo de procesadores de texto, hojas de

calculo, bases de datos, comunicacion en internet, etc.)

- G8. Capacidad para el trabajo en grupo

- G9. Habilidades en la aplicacion del razonamiento deductivo y en el
aprovechamiento

de la capacidad creativa, mediante la introduccion en la investigacion.

10. Programa de la asignatura

10.1- Objetivos docentes

Generales:

Transmitir la importancia de los metales de transicion y sus compuestos en catalisis
molécular. Trasmitir conocimiento actualizado sobre la activacion de enlaces sencillos
H-H(activacion de hidrogeno), dobles O=0 (activacion de oxigeno),y triples NN
(activacion de nitrégeno). Activacion de enlaces C-H, O-H y N-H por complejos de
metales de transicion. Estudio de esta activacion en importantes reacciones catalizadas
como la reaccién “water gas shift”, el proceso Wacker, “hidration” de olefinas y
nitrilos, la transferencia de hidrégeno a alquinos o la hidroaminacién de olefinas.
Abordar el asunto de la fotosintesis artificial (reduccion catalizada de CO2 con agua).

Especificos:

Conocer la enorme importancia de la necesidad de activar el agua en los esquemas de
conversién y almacenamiento de energia solar a combustibles solares. Describir y
estudiar con detalle la adicion oxidante de aminas sobre metales como un paso
importante en procesos de aminacién. Discernir entre los posibles mecanismos del
proceso de hidroaminacién.

10.2- Unidades docentes (Bloques de contenidos)

Activacion de enlaces sencillos H-H, dobles O=0 y triples NN
Activacion de hidrégeno, activacion de oxigeno y activacion de nitrégeno

Activacion de enlaces sencillos H-H(activacion de hidrégeno), dobles O=0 (activacion
de oxigeno),y triples NN (activacion de nitrogeno)
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Activacion de enlaces C-H
Activacion de enlaces C-H

Lectura comprensiva de articulos recientes sobre la activacion de enlaces C-H
promovida por complejos de metales de transicion considerando detenidamente los
aspectos mas novedosos y menos conocidos por los estudiantes.

Activacion de enlaces N-H.
Procesos de hidroaminacion. Aspectos generales

Procesos de hidroaminacion catalizada por complejos de metales del principio de las
series de transicion. Procesos de hidroaminacion catalizada por complejos de metales
del final de las series de transicion. Regioquimica en los procesos de hidroaminacién.

Activacion de enlaces O-H. Activacion de agua.
Aspectos generales de la activacion de agua

Reacciones del agua con complejos de metales de transicién en funcién de su posicion
en la tabla periddica. “Early-transition metals” y lantanidos: Hidrdlisis y reduccién a
hidrégeno. “Late-transition metals”.

Catalizadores para la reaccion de evolucion de oxigeno (OER)

Uno de los aspectos mas interesantes de la fotosintesis artificial es la oxidacion de
agua hasta oxigeno promovida por catalizadores moleculares. Este es el lugar para
considerar el estado actual a través de los articulos mas recientes.

Hidruros

Formacion de hidruros por reaccion de complejos metalicos con agua. El sistema de
Milstein (Science, 2009, vol 324, pg 74) para la descomposicion de agua promovida
por un catalizador de rutenio. Adicion oxidante de agua y eliminacion reductora de
oxigeno.

Catalizadores para la reaccion de evolucion de hidrogeno (HER)

Lectura comprensiva de alguno de los articulos mas recientes sobre catalizadores
molecular para reducir agua a hidrégeno.
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Activacion de enlaces fotoinducida.
Ejemplos comentados

Estudio de ejemplos extraidos de la bibliografia sobre activacién de enlaces
fotoinducida.

Activacion de pequenas moléculas por metales de transicion y sus
compuestos

Activacion de CO2

Creacién de enlaces C-H sobre la molécula de CO2. Activacion indicida por la luz.
Fotosintesis artificial. Combustibles solares.

10.3- Bibliografia
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Amine Attack on Coordinated Alkenes: An Interconversion from Anti-Markovnikoff
to Markovnikoff Products, Journal of the American Chemical Society; , (126, ) 3,,
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11. Metodologia de ensefianza y aprendizaje y su relacion con las competencias
que debe adquirir el estudiante:

Metodologia Competencia Horas Horas de Total de
relacionada presenciales| trabajo horas

Asistencia a clases E1-E4 18 22 40
magistrales
Asistencia a clases E1-E4, G1, G5, G7, 8 12 20
practicas (en G8, G9
laboratorio o aula de
informatica)
Asistencia a E1-E4, G1, G2, G3 5 7 12
seminarios y
actividades
Asistencia a tutorias |E1-E4 5 5 10
asistidas
Presentacion de E1-E4, G1, G2, G3, 5 25 30
trabajos G4, G6, G7, G8, G9
Realizacion de E1-E4, G1, G2 4 9 13
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pruebas de evaluacion |

Total 45 80 125

12. Sistemas de evaluacion:

Exceptuando la participacion activa, en segunda convocatoria seran recuperables
cada una de las partes contempladas en el procedimiento de evaluacion, segin la
ponderacion especificada para cada una de ellas.

Peso en la

Procedimiento calificacion
final
participacion activa 20 %
preguntas formuladas y repuestas emitidas 10 %
preparacion de los temas y exposicion de los mismos 40 %
prueba escrita sobre los contendidos abordados 30 %
Total 100 %

13. Recursos de aprendizaje y apoyo tutorial:

La docencia se desarrolla en el aula/sala/despacho con apoyo de pizarra, recursos de
red (plataforma

UBUVirtual y contenidos de internet) y medios de proyeccién audiovisual. El apoyo
tutorial se lleva acabo por los procedimientos establecidos en la UBU
(http://www.ubu.es/quimica)

14. Calendarios y horarios:

Los establecidos por la Facultad y publicados en la pagina web del titulo
(http://www.ubu.es/quimica)

15. Idioma en que se imparte:

Espafiol (también documentos en inglés)




