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1. Informacion basica de la asignatura

El objetivo global de la asignatura es que los estudiantes comprendan el mecanismo de una reaccion catalitica y sepan cémo
utilizar dicha informacién para disefiar un catalizador homogéneo mas efectivo.

Para ello se plantean objetivos particulares, como son estudiar las reacciones fundamentales que tienen lugar en procesos de
catalisis homogénea catalizados por complejos de metales de transicién y explicar los conceptos de especie activa, precursor
catalitico, intermedio de reaccion y estado de transicion, relacionandolos con la energia de activacion. Todo ello se realizara en
el contexto de procesos industriales de relevancia que emplean catalizadores homogéneos. Ademas, se estudiaran los retos
cientificos e industriales en este area de la quimica.

2. Resultados de aprendizaje
El estudiante, para superar esta asignatura, debera demostrar los siguientes resultados:

1. Comprende las reacciones fundamentales en catalisis homogénea.

2. Conoce las reacciones cataliticas homogéneas catalizadas por complejos de metales de transicion, sus mecanismos de
reaccion y sus aplicaciones industriales.

3. Elige el catalizador homogéneo mas adecuado para un proceso sintético.

4. Propone el ciclo catalitico operativo en la preparacion de un producto.

5. Elabora, expone y defiende trabajos tutelados basicos de catalisis homogénea.

Los conocimientos adquiridos en la asignatura deben proporcionar al alumno una visién global del impacto de la catdlisis
homogénea en la industria quimica y de las expectativas que genera tanto en investigacion basica como aplicada. El uso de
catalizadores en medio homogéneo hace posible transformaciones quimicas selectivas en condiciones muy suaves,
metodologias de sintesis mas eficientes, y el desarrollo de una industria quimica con bajo impacto medioambiental.

3. Programa de la asignatura

Introduccion

Conceptos bésicos. Caracteristicas de la catalisis homogénea y heterogénea. Conceptos de selectividad en procesos
cataliticos. Catalisis y quimica "verde". Compuestos de coordinacion y catalisis homogénea. Regla de los 18 electrones.
Insaturacion coordinativa. Efectos electronicos y estéricos de los ligandos. Efecto e influencia trans.

Reacciones de adicion oxidante y eliminacién reductora
Caracteristicas de las reacciones de adicion oxidante. Tipos de reacciones de adicion oxidante. Mecanismos de las
reacciones de adicién oxidante. Adicion oxidante de enlaces C-H. Reacciones de eliminacion reductora.

Reacciones de insercidn y eliminacion. Reacciones de ataque a ligandos coordinados

Reacciones de insercion y eliminacion. Mecanismo de las reacciones de insercion. Caracteristicas de las reacciones de
insercién. Eliminaciones alfa y beta. Modificaciones en la reactividad de ligandos coordinados. Reacciones de ataque a
ligandos coordinados.

Isomerizacién
Isomerizacién de alquenos: isomerizacion de posicion, isomerizacion cis-trans, isomerizacion esqueletal. Isomerizacion
asimétrica: sintesis de mentol.

Hidrogenacion
Activacion de hidrégeno. Mecanismos de hidrogenaciéon homogénea. Catalizadores de hidrogenacion representativos:
Hidrogenacién asimétrica. Mecanismos no clésicos: bifuncional, idnico. Reacciones de transferencia de hidrogeno.

Carbonilacién
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Reacciones de carbonilacién. Carbonilacién de metanol. Carbonilacién de acetato de metilo. Hidroformilacién.
Copolimerizacion de olefinas y monéxido de carbono.

Oxidacion de alquenos
Reacciones de oxidacion. El proceso Wacker. Epoxidacion de olefinas. Dihidroxilacion de olefinas. Oxidacion de enlaces
C-H.

Polimerizacién y oligomerizacion.
Polimerizacion de olefinas. Catalizadores Ziegler-Natta, metalocenos, otros catalizadores. Mecanismo de las reacciones de
polimerizacion. Dimerizacion y oligomerizacion. Proceso SHOP (Shell Higher Olefin Process).

Metatesis de olefinas
Reacciones de metatesis. Metatesis de olefinas aciclicas y ciclicas. Mecanismo de las reacciones de metatesis de olefinas.
Tipos de catalizadores de metéatesis. Aplicaciones de las reacciones de metatesis.

Hidrocianacién e hidrosililacion
Reacciones de hidrocianacion. Reacciones de hidrosililacion. Mecanismos de las reacciones de hidrosililacion.

Reacciones de acoplamiento carbono-carbono
Reacciones de acoplamiento carbono-carbono: Reaccion de Heck. Reacciones de acoplamientos carbono-carbono via
transmetalacion. Otras reacciones de acoplamiento.

4. Actividades académicas

1.- Clases Magistrales en el aula: Adquisicion de conocimientos basicos de Catdlisis Homogénea. Esta actividad comprende
40 horas presenciales de clases expositivas-interactivas en grupo grande.

2.- Clases de resolucion de problemas y seminarios. Esta actividad comprende 10 horas de clases presenciales en las que
los alumnos, de forma individual o en grupo, resolveran problemas propuestos y debatiran sobre temas relacionados con el
programa de la asignatura.

3.- Tutorias. Los alumnos dispondran de 6 horas semanales para tutorias individualizadas.

Las actividades docentes y de evaluacion se llevaran a cabo de modo presencial salvo que, debido a la situacion sanitaria,
las disposiciones emitidas por las autoridades competentes y por la Universidad de Zaragoza obliguen a realizarlas de forma
telemética o semi-teleméatica con aforos reducidos rotatorios.

5. Sistema de evaluacion

Evaluacion continua

1.- Se realizaran dos pruebas de evaluacion continua, que consistirdn en preguntas de respuesta corta y de preguntas tipo
ensayo. En la primera prueba se evaluaran los temas 1 (Introduccién) al 5 (Hidrogenacién) y en la segunda prueba se evaluara
el resto de los temas.

Para superar ambas pruebas sera necesario obtener una calificacion de 5 puntos sobre 10 en cada una de ellas. Los
estudiantes que obtengan una calificacion inferior a 5, pero igual o superior a 4, en una de las pruebas podran promediar

con la nota de otra prueba y deberan alcanzar una nota promedio igual o superior a 5. Esta nota es la calificacion C1.

2.- Ademas, se realizaran un control de problemas, que consistira en ejercicios similares a los propuestos en los
seminarios. La nota del control de problemas sera la calificaciéon C2.

La nota de la asignatura correspondiente a la modalidad de evaluacion continua serd C3 y se calculara como la mas
favorable de las siguientes formulas:

C3=C1x0.85+C2x0.15

c3=C1

Prueba global

Los estudiantes que no hayan superado la asignatura mediante evaluacion continua o que deseen subir nota realizaran una
prueba global en las fechas asignadas en el calendario de examenes de la Facultad. Dicha prueba constara de preguntas de
preguntas de respuesta corta y de preguntas tipo ensayo. Para aprobar sera necesario alcanzar una calificacion minima de 5
puntos (sobre 10).
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