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GUIA DOCENTE 2021-2022
Sintesis, modelizacion y propiedades de complejos
organometalicos

1. Denominacion de la asignatura:

|Sintesis, modelizacion y propiedades de complejos organometalicos

Titulacion

|Méster Universitario en Quimica Avanzada

Cédigo

17795

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

| Quimica

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

Santiago Aparicio Martinez, Francisco Javier Hoyuelos Alvaro, Gustavo Espino
Ordofiez, Saturnino Ibeas Cortés

3.b Coordinador de la asignatura

| Saturnino Ibeas Cortés

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

|2 semestre

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

| Optativa

6. Requisitos de formacion previos para cursar la asignatura:

|N0 se han establecido requisitos previos.
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7. Numero de créditos ECTS de la asignatura:

5)

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

CG2 - Tener conocimientos de informadtica relativos al &mbito de estudio incluyendo
las habilidades basicas en Tecnologias de la Informaciéon y Comunicacion.

CB6 - Poseer y comprender conocimientos que aporten una base u oportunidad de ser
originales en el desarrollo y/o aplicacion de ideas, a menudo en un contexto de
investigacion.

CB7 - Que los estudiantes sepan aplicar los conocimientos adquiridos y su capacidad
de resolucion de problemas en entornos nuevos o poco conocidos dentro de contextos
mas amplios (o multidisciplinares) relacionados con su area de estudio.

CB9.- Que los estudiantes sepan comunicar sus conclusiones y los conocimientos y
razones tltimas que las sustentan a ptblicos especializados y no especializados de un
modo claro y sin ambigiiedades.

CB10.- Que los estudiantes posean las habilidades de aprendizaje que les permitan
continuar estudiando de un modo que habra de ser en gran medida autodirigido o
auténomo.

CE1 - Haber adquirido conocimientos avanzados de Quimica demostrando, en un
contexto altamente especializado, una comprensién detallada y fundamentada de los
aspectos tedricos y practicos y de la metodologia de trabajo en Quimica.

CE2.- Poseer la capacidad de llevar a cabo procedimientos estandares de laboratorio
analiticos, sintéticos y de caracterizacion de compuestos, manipulando con seguridad
reactivos e instrumentacion quimica, teniendo en cuenta riesgos en el uso de las
sustancias quimicas y los procedimientos de laboratorio.

CES5 - Tener la capacidad para proyectar y optimizar experimentos, disminuyendo
costes y tiempo, manteniendo la calidad de la informacion, el respeto al medio
ambiente y a las normativas de calidad y seguridad.

CES8 - Saber aplicar los conocimientos de los procesos quimicos tanto en las
actividades industriales, como en el laboratorio a problemas nuevos de caracter
multidisciplinar.
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9. Programa de la asignatura

9.1- Objetivos docentes

- Sintesis de complejos organometalicos: métodos y caracterizacion.

- Métodos computacionales y modelado molecular en complejos organometalicos.
- Determinacion experimental: estabilidad, estudio acido-base y comportamiento
espectroscopico.

9.2- Unidades docentes (Bloques de contenidos)

Sintesis de complejos organometalicos
Drogas metalo-terapéuticas y compuestos metalicos en diagnéstico
- Complejos Metalicos y Organometalicos como drogas y agentes anticancerigenos.
Compuestos de platino, rutenio, iridio, titanio, oro y cobre.
- Complejos Metalicos como inhibidores de enzimas y Catalizadores en células vivas
- Complejos metalicos como agentes fluorescentes en técnicas de visualizacion celular
Complejos organometalicos en reacciones fotocataliticas
- Reacciones fotocataliticas en Quimica Orgéanica
- Complejos de Metales de Transicion en Fotocatalisis
- Preparacion de Complejos fotosensible y su uso en fotocatalisis
Practicas de laboratorio
Sintesis y caracterizacién de complejos organometalicos de Ru(II) o Ir(III) con
propiedades fotofisicas. Evaluacién de su actividad fotocatalitica

Modelizacion molecular de compuestos organometalicos
Sesiones Teoricas
- Fundamentos de modelizacion molecular.
- Mecanica molecular.
- Métodos mecanocuanticos. Teoria del Funcional de la densidad (DFT). DFT para
compuestos organometalicos.
- Dindmica molecular clasica. Modelizacion de compuestos organometalicos en
disolucion
- Desarrollo de campos de fuerzas para compuestos organometalicos.
- Minimizacion de la energia.
- Aspectos estructurales.
- Visualizacion molecular.
- Software.
Sesiones Practicas
- Fundamentos de Linux para el desarrollo de modelizacién molecular en
supercomputadores.
- Computacion: preparacion de inputs y analisis de outputs.
- Ejercicios de visualizacién molecular.
- Ejercicios de minimizacién y optimizacién de estructuras seleccionadas de
compuestos organometalicos utilizando aproximaciones tipo DFT.
- Ejercicios de preparacion/parametrizacion de campos de fuerzas y su aplicabilidad en
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simulaciones de dinamica molecular clasica.

Estudio experimental de sus propiedades
Propiedades solvatocrémicas
Influencia de la polaridad del disolvente y mezclas de éstos sobre los espectros de UV-
Vis y Fluorescencia.
Propiedades acido-base
Estudio del comportamiento acido-base y determinacion de las constantes de acidez.
Espectros de emision
Estudio de los espectros de emision por fluorescencia. Determinacién de la constante
de desactivacion bimolecular.
Interaccion con otros reactivos
Estudio cinético y termodinamicos de reacciones con reactivos de interés mediante
diferentes técnicas (calorimetria, T-Jump, Stopped-Flow, etc.)

9.3- Bibliografia

BIBLIOGRAFIA BASICA
Atkins, P. W., Physical chemistry for the life sciences , 2006, Oxford University Press,
Comba, P.; Hambley, T. W.; Martin, B., (2009) Molecular Modelling of Inorganic
Compounds, 3rd Ed. , Wiley-VCH,
Cundari, (2001) T. R. Computational Organometallic Chemiostry, Ed. CRC Press,
Gérard Jaouen, (2006) Bioorganometallics: Biomolecules, Labelling, Medicine., Wiley-
VCH.,
Gilles Gasser, (2014) Inorganic Chemical Biology: Principles, Techniques and
Applications., Wiley,
Hinchliffe, (2003) A. Molecular Modelling for Beginners, Ed. John Wiley and Sons,
James C. Dabrowiak., (2009) Metals in Medicine., Wiley. ,
MacGregor, S. A.; Eisenstein, O., (2016) Computational Studies in Organometallic
Chemistry, Ed. Springer,
Marcel Gielen and Edward R. T. Tiekink., (2005) Metallotherapeutic Drugs and Metal-
based Diagnostic Agents: The use of Metals in Medicine., Wiley. ,
Marcus, Yizhak, The properties of solvents, 1998, John Wiley & Sons,
Stephen E. Harding and Babur Z. Chowdhry, Protein-ligand interactions : structure and
spectroscopy, 2008, Oxford University Press,
Wiest, O.; Wu, Yundong, W., (2012) Computational Organometallic Chemistry, Ed.
Springer,
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10. 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

Clases tedricas y CB10 5 20 25
seminarios
Practicas de CEl, CE2, CE5, CE8 35 45 80
laboratorio y sala de
ordenadores
Resolucion de CB6, CB7 0 5 5
cuestionarios
Presentacion y CG6, CB9 1 14 15
defensa de trabajos

Total 41 84 125

11. Sistemas de evaluacion:

El sistema de evaluacion para estudiantes de intercambio debera ser modificado en el
supuesto de que los calendarios académicos de las universidades de origen y de destino
no sean coincidente.

El alumno debe obtener como minimo un 3 sobre 10 en cada una de los
procedimientos de evaluacién para realizar la media aritmética ponderada. Para
superar la asignatura, se debe asistir como minimo al 80% de las practicas y la nota
media aritmética ponderada debe de ser igual o superior a 5 sobre 10. Todos los
procedimientos son recuperables en la segunda convocatoria.

Los alumnos estan obligados a observar las reglas basicas sobre autenticidad y autoria
en la realizacion de cualquier prueba de evaluacion ya sea presencial o no. La
realizacion fraudulenta de alguna prueba o de los trabajos exigidos en la evaluacién de
alguna asignatura comportara una calificacién de cero en la asignatura correspondiente
al curso académico en el que se produzca el fraude.

Procedimiento Peso Peso
primera segunda
convocatoria [convocatoria

Presentacién y defensa del trabajo realizado en el 40 % 40 %
laboratorio
Realizacion de cuestionarios 30 % 30 %
Presentacién de una memoria 30 % 30 %

Total 100 % 100 %
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Evaluacion excepcional:

Para poder optar a esta evaluacion, se debera asistir al menos al 50% de las practicas.
La evaluacion en este caso sera 40% un examen, 30% una memoria y 30%
cuestionarios.

12. Recursos de aprendizaje y apoyo tutorial:

Se realizaran a través de la plataforma UBUvirtual

13. Calendarios y horarios:

Tanto el calendario académico como los horarios se encuentran publicados en la
pagina WEB del master.

14. Idioma en que se imparte:

| Espafiol
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MODELO PARA RECOGER LAS ADAPTACIONES/ADENDAS DE LAS GUIAS
DOCENTES 2021-2022

TITULACION Master de Quimica Avanzada

CURSO

ASIGNATURA / CODIGO 7795- Sl’nte/s'is, modelizacion y propiedades de complejos
organometalicos

SEMESTRE (1.°/2.°) 2

TIPO DE ASIGNATURA Y Préct 5 BCTS

CREDITOS ractica

COORDINADOR/A Saturnino Ibeas Cortés
Santiago Aparicio Martinez, Francisco Javier Hoyuelos Alvaro,

PROFESORADO Gustavo Espino Ordofiez, Saturnino Ibeas Cortés

CAMBIOS EN LA METODOLOGIA DE ENSENANZA Y APRENDIZAJE RESPECTO A
LA GUIA INICIALMENTE APROBADA PARA UN CONTEXTO DE PRESENCIALIDAD

1. Por razones de reorganizacion de espacios y tiempos (paso del escenario A al B) para
aquellas materias que proceda

En este escenario y teniendo en cuenta un bajo nimero de estudiantes se podria mantener la
metodologia prevista para esta asignatura de cardcter eminentemente practico.

2. Ante un eventual rebrote de la enfermedad con paso al escenario C, para todas las materias

Las clases presenciales establecidas en el horario se retransmitirdn en directo a través de las
aplicaciones de software de videoconferencia (Skype, Teams, etc.) La memoria se subird a la
plataforma UBUVirtual. La presentacion y defensa de la memoria serd mediante exposicion publica,
utilizando para ello aplicaciones de software de videoconferencia (Skype, Teams, etc.)

CAMBIOS EN LA ATENCION TUTORIAL DE LOS ESTUDIANTES:

1. Por razones de reorganizacion de espacios y tiempos (paso del escenario A al B) para
aquellas materias que proceda

Se mantendrd la atencién tutorial mediante e-mail y sesiones de Teams o Skype empresarial o
mediante la utilizacién de foros en UBUVirtual.

2. Ante un eventual rebrote de la enfermedad con paso al escenario C, para todas las materias

Las tutorias se podrdn realizar por email, aplicaciones de software de videoconferencia o mediante la
utilizacién de foros en UBUVirtual. Se planteara la apertura de un foro para facilitar las consultas y
la resolucién de las dudas relacionadas con los contenidos de la asignatura.
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CAMBIOS EN LOS SISTEMAS DE EVALUACION (especifique los nuevos procedimientos y
el peso relativo asignado a la calificacion)

1. Por razones de reorganizacion de espacios y tiempos (paso del escenario A al B) para
aquellas materias que proceda

Se mantendrén los procedimientos previstos.

2. Ante un eventual rebrote de la enfermedad con paso al escenario C, para todas las materias

Desarrollard una memoria sobre metodologias de sintesis, estudio de sus propiedades y simulacién
tedrica de un compuesto organometalico propuesto (40 %). Realizard una presentacion y la defendera
a través de video conferencia (40 %). Finalmente debera responder a preguntas relacionadas con el
trabajo expuesto virtualmente (20%).

CALENDARIO DE PRUEBAS DE EVALUACION NO PRESENCIAL (las pruebas
presenciales se ajustaran al calendario establecido por los centros, pudiendo modificar el mismo
si la evaluacion no presencial utilizase otros procedimientos)

El dia de la presentacion y defensa de la memoria desarrollada se consensuara con los alumnos.

COMENTARIOS




