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RESUM

El proposit d’ aquesta assignatura optativa és completar els coneixements sobre quimica de coordinacio i
organometal -lica adquirits el curs anterior en |’ assignatura obligatoria de “ Quimicainorganicalll”.

L’ estudi se centraen I’ estructura el ectronica dels complexos dels metalls de transicio, tant en els aspectes
teorics (teoriadel camp cristal-li) com experimental s (espectres d’ absorcid, propietats magnétiques i
espectres de ressonancia paramagnetica el ectronica) aixi com en els espectres vibracionals (infraroig i
Raman).

CONEIXEMENTS PREVIS

Relacié amb altres assignatures de la mateixa titulacié

No heu especificat les restriccions de matricula amb altres assignatures del pla d'estudis.
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Altres tipus de requisits

Es recomana haver cursat i superat satisfactoriament totes les assignatures dels cursos anteriors.

COMPETENCIES

1108 - Grau de Quimica

Adquirir una sensibilitat permanent per la qualitat i el medi ambient, el desenvolupament sostenible i
la prevencio de riscos laborals.

Interpretar la variacié de les propietats caracteristiques dels elements quimics segons la taula
periodica.

Demostrar que coneix les caracteristiques i el comportament dels diferents estats de la matéria i les
teories usades per descriure'ls.

Demostrar que coneix els principis de la mecanica quantica i I'aplicacio a la descripcio de I'estructura
i de les propietats d'atoms i molécules.

Demostrar que reconeix els elements quimics i els seus compostos: obtencié, estructura, reactivitat,
propietats i aplicacions.

Relacionar les propietats macroscopiques i propietats d'atoms i molécules individuals, incloent-hi
macromolecules (naturals i sintétiques), polimers, col-loides i altres materials.

Demostrar que coneix I'estructura i la reactivitat de les classes principals de biomolécules i la quimica
dels processos hiologics principals.

Manipular amb seguretat els productes quimics.

Dur a terme procediments experimentals estandards interessats en treballs analitics i sintétics, en
relacié6 amb sistemes organics i inorganics.

Relacionar la quimica amb altres disciplines.

Que els estudiants sapien aplicar els seus coneixements al seu treball o vocaci6é d'una forma
professional i posseisquen les competéncies que solen demostrar-se per mitja de I'elaboracio i
defensa d'arguments i la resolucié de problemes dins de la seua area d'estudi.

Que els estudiants tinguen la capacitat d'arreplegar i interpretar dades rellevants (normalment dins de
la seua area d'estudi) per emetre judicis que incloguen una reflexié sobre temes rellevants d'indole
social, cientifica o ética.

Que els estudiants puguen transmetre informacio, idees, problemes i solucions a un public tant
especialitzat com no especialitzat.

Que els estudiants hagen desenvolupat aquelles habilitats d'aprenentatge necessaries per a
emprendre estudis posteriors amb un alt grau d'autonomia.

Expressar-se correctament, tant en forma oral com escrita, en qualsevol de les llengles oficials de la
Comunitat Valenciana.
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RESULTATS DE L'APRENENTATGE

Comprensio i assimilacio de tots el's conceptes introduits en cadascun dels temes del programa que es
descriu amb detall més avall. Familiaritzacié amb els resultats dels calcul s tedrics de I’ estructura
electronicadelsions lliures dels metalls de transicié i dels seus complexos. Capacitat per aplicar els
coneixements adquirits per interpretar les dades experimentals de qualsevol de les técniques estudiades
d’un complex desconegut previament i de predir les propietats espectrals i magnétiques d’ un complex
donat.

DESCRIPCIO DE CONTINGUTS

1. Estructura electronica dels atoms i ions lliures dels metalls de transicio.

1.1. Aproximacié monoelectronica: configuracions electroniques.

1.2. Repulsid interelectronica: termes energeétics. Calcul dels termes d'una configuracié dx: métode de
factoritzacio d'espin. Energia relativa dels termes: parametres de Racah.

1.3. Adaptacio espin-orbita: nivells denergia.

1.4. Efecte d'un camp magnetic extern sobre els nivells d'energia d'un ié metal-lic de transicid: propietats
magnétiques.

2. Estructura electronica dels complexos dels metalls de transicié

2.1.- Teoria del camp cristal-li. Complexos octaédrics, tetraedrics i quadrats.

2.2.- Aproximacio de camp fort: configuracions electroniques. Comparacié amb la teoria d'orbitals
moleculars.

2.3.- Aproximaci6é de camp deébil: termes energétics. Diagrames dOrgel. Diagrames de Tanabe i
Sugano.

2.4.- Adaptament spin-orbita: nivells d'energia.

3. Espectres electronics

3.1.- Estats excitats i espectres d'absorcié electronics. Transicions d-d. Caracteristiques dels espectres
d'absorcio en el visible: nimero, posicié, amplaria i intensitat de les bandes d'absorcio.

3.2.- Intensitat de les bandes d'absorcio. Regles de seleccié: Transicions d'espin permés i d'espin
prohibit. Regla de seleccié de Laporte.

3.3.- Transicions electroniques d'espin permés. Analisi de lespectre d'absorci6 en el visible dels
complexos octaédrics i tetraédrics dels metalls de transici6. Transicions d'espin prohibit: espectre
dabsorcio de I'i6 [Mn(H20)6]2+
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4. Propietats magneétiques

4.1. Estudi comparatiu del moment magneétic dels complexos i dels ions metal-lics lliures. Férmula
d'espin sol: nombre d'electrons desaparellats.

4.2. Propietats magnétiques dels complexos amb simetria clubica (octaedrics i tetraedrics). Efecte del
camp cristal-li sobre el moment magnétic d'un ié lliure: bloqueig parcial o total de la contribuci6 orbital al
moment magnetic. Termes A, E i T.

4.3. Adaptacio espin-orbita i propietats magnétiques. Termes A2 i E: adaptacié espin-orbita de segon
ordre i contribuci6 orbital al moment magnétic. Termes T: diagrames de Kotani.

4.4. Propietats magnétiques de complexos amb menor simetria (simetria axial). Anisotropia magnética.
4.5. Introducci6 a l'espectroscopia de ressonancia paramagneética electronica (EPR). Complexos de
Cu(ll).

5. Introduccio6 a la quimica organometal-lica

5.1. Lligants en quimica organometal-lica. Carbonils. Lligants semblants al CO. Complexos dhidrur i
dihidrogen. Altres moléecules petites.

5.2. Enllac entre atoms metal-lics i sistemes organics. Sistemes lineals. Sistemes ciclics.

5.3. Complexos que contenen enllagos metall-carboni senzills, dobles i triples: alquils i complexos
semblants. Carbens i carbins.

5.4. Compostos amb enllagos multiple metall-metall.

6. Reactivitat dels compostos organometal-lics

6.1. Reaccions que impliquen péerdua o guany de lligants. Reaccions daddicié oxidant i eliminacio
reductora.

6.2. Reaccions de modificacié de lligants coordinats. Reaccions dinsercid. Reaccions daddicio i
eliminacio nucleofilica i electrofilica.

6.3. Reaccions de radicals lliures amb complexos metal-lics.

7. Aplicacions en catalisi.

7.1. Diversos tipus de catalisi per mitja de compostos organometal-lics.
7.2. Processos catalitics més importants des del punt de vista industrial.
7.3. Reaccions dadaptacio.

7.4. Catalisi asimétrica.

7.5. Aplicacions en sintesi organica.
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VOLUM DE TREBALL

ACTIVITAT Hores % Presencial

Classes de teoria 38,00 100

Tutories reglades 7,00 100

Estudi i treball autonom 47,50 0

Preparacio d'activitats d'avaluacié 20,00 0
TOTAL 112,50

METODOLOGIA DOCENT

L’ assignatura esta plantejada perqué |’ estudiant siga el protagonista del seu propi aprenentatge i
S estructura de la manera seguient:

Classes expositives. En aquestes classes, el professor donara unavisio general del tema objecte d’ estudi
posant unainsisténcia especia en els aspectes nous o d especial complexitat. També es dura aterme

I’ aplicaci6 especifica dels coneixements que els estudiants hagen adquirit per mitjade laresolucio de
guestions i problemes practics que els alumnes hagen treballat préviament. L ogicament, aguestes classes
es complementen amb el temps d’ estudi personal.

Tutories grupals. Els alumnes hi acudiran en grups reduits. En aquestes, el professor pot proposar diverses
activitats, com aresolucié de guiestions o problemes plantegjats, resoluci6 de dubtes, plantejament de
discussions, etc., gue podran contribuir ala qualificacié final ho considera el professor.

AVALUACIO

Els coneixements adquirits al llarg del curs s avaluaran a final. Per als alumnes que ho desitgen (opci6
A), aguest sera |’ unic procediment de qualificacio. Per aprovar, s exigiraunaqualificacio minimade 5
(sobre 10).

Addicionalment, i amb caracter voluntari, es realitzara una avaluacio parcial que comprendrala primera
meitat del programa. Els alumnes que la superen (nota de 5 o superior) no s hauran d’ examinar al final
delstemesjaaprovats. La notafina seralamitjanaaritmética de les qualificacions obtingudes. Per
aprovar, seranecessari que aguesta notasigaigual o major que 5 (opci6 B). Els aumnes que no superen
laavaluacio parcial o que aspiren amillorar els resultats obtinguts seran qualificats com s'indicaen
I’opcid A. Laqualificacio de la segona convocatoria s gjustaraal’ opcio A.

REFERENCIES
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