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RESUMEN

Laasignatura obligatoria Quimica | norganica Avanzada de 5 créditos forma parte de la materia
Quimica Avanzada y se imparte en.el-primer cuatrimestre del M.U. en Quimica por la Universitat de
Vaencia (Estudi General). Tiene como objetivo ampliar y complementar 1os conocimientos de Quimica
Inorganica adquiridos en el grado. En concreto, la asignatura profundizara en los conocimientos de
Quimica Organometalica, Bioinorganica, Quimica Supramolecular y Polimeros de Coordinacion.

En Quimica Organometélica se estudiara la sintesis, reactividad y caracterizacion de los compuestos
organometdlicos, asi como su gran importancia como catalizadores en procesos industriales y en sintesis
organica. En Quimica Bioinorganica se estudiara la presencia de los el ementos metalicos en |os seres
Vivos, su interaccion con los ligandos biol 6gicos, las propiedades que son capaces de desarrollar
(catdlisis, transferencia de electrones, estructural ...). En Quimica Supramolecular se revisaran aspectos
basicos del reconocimiento molecular tanto de iones metalicos como de otras especies quimicas, como
aniones de interés medioambiental o de relevancia biolégica. Se considerara también € transporte de
especies inorganicas através de membrana, asi como la catélisis supramolecular. Finalmente, se
presentaran ejempl os de sensores y/o méaquinas molecul ares elementales. En Polimeros de Coordinacién
se pretende dar los Utiles parala descripcion y disefio de redes de coordinacion, discutir la
fenomenologias de interpenetracion de redes y flexibilidad, dar a conocer los diferentes tipos de ligandos
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puente y sus formas de coordinacién y centros metalicos adecuados. Un aspecto importante de esta
seccion es ladiscusion de las propiedades derivadas de estas redes (magnetismo, porosidad, quiralidad,
catdlisis, luminiscencia, etc.).

CONOCIMIENTOS PREVIOS

Relacién con otras asignaturas de la misma titulacion

No se han especificado restricciones de matricula con otras asignaturas del plan de estudios.

Otros tipos de requisitos

Se requieren los conocimientos previos sobre quimica que se imparten en las titulaciones indicadas en
el perfil de ingreso recomendado para el estudiante de Master.

COMPETENCIAS

2218 - M.U. en Quimica

- Que los/las estudiantes sepan aplicar los conocimientos adquiridos y su capacidad de resolucién de
problemas en entornos nuevos o0 poco conocidos dentro de contextos mas amplios (o
multidisciplinares) relacionados con su area de estudio.

- Que los/las estudiantes sean capaces de integrar conocimientos y enfrentarse a la complejidad de
formular juicios a partir de una informacion que, siendo incompleta o limitada, incluya reflexiones
sobre las responsabilidades sociales y éticas vinculadas a la aplicacion de sus conocimientos y
juicios.

- Que los/las estudiantes sepan comunicar sus conclusiones y los conocimientos y razones ultimas
que las sustentan a publicos especializados y no especializados de un modo claro y sin
ambiguedades.

- Ser capaz de resolver problemas complejos de quimica, sea en el &mbito académico, de la
investigacion o de la aplicacién industrial a nivel de especializacion o master

- Fomentar, en contextos académicos y profesionales del ambito de la politica econémica,
el avance tecnoldgico, social o cultural dentro de una sociedad basada en el conocimiento y en el
respeto a: a) los derechos fundamentales y de igualdad de oportunidades entre hombres y mujeres,
b) los principios de igualdad de oportunidades y accesibilidad universal de las personas con
discapacidad y c) los valores propios de una cultura de paz y valores democratico.

- Ser capaces de disefiar, realizar, analizar e interpretar experiencias y datos complejos en el entorno
de la quimica a nivel de especializacion.

- Adquirir conocimientos avanzados que permitan valorar la importancia de la quimica en la salud, el
medio ambiente, nuevos materiales y energia.
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RESULTADOS DE APRENDIZAJE

Al finalizar €l proceso de ensefianza-aprendizaje, € estudiante debera ser capaz de:
* Quimica Bioinorganica

- Identificar los elementos presentes en |os seres vivos, haciendo hincapié en los iones metdlicos que
interaccionan con los ligandos bioldgicos y en su forma especifica de coordinarse, de mayor complgjidad
gue la observada en los compuestos simples.

- Razonar como los iones metélicos son seleccionados por |os organismos segun lafuncién ala que se van
adestinar.

- Entender las propiedades que se derivan de la interaccion de los iones metalicos con los ligandos
biol6gicos, tales como transferencia electronica, catélisis, sefializacion, regulacion y soporte estructural.

- Conocer las fronteras de lainvestigacion actual dentro del &rea de la Bioinorgénica.
» Polimeros de Coordinacion

- Identificar diferentes tipos de redes de coordinaciony sus propiedades intrinsecas tales como rigidez,
mal eabilidad, interpenetracion, porosidad.

- Andizar los diferentes tipos de polimeros de coordinacion porosos en funcion de sus unidades de
construccion (tipos de ligandos puente, natural eza de los metales implicados).

- Conocer las propiedades fisicoguimicas de los polimeros de coordinacion porosos (magnéticas, quirales,
reactivas, selectividad, etc.).

* Quimica Supramolecular

- Conocer aspectos basicos del reconocimiento molecular de cationes esféricos, metales de transicion,
especies anidnicas y moléculas neutras.

- Anadlizar la naturaleza termodinamicay cinética de |os procesos de reconocimiento molecular.
- Clasificar los procesos de transporte y, en particular, analizar aquellos mediados por ionéforos.
- Conocer gjemplos de catélisis molecular tanto dependiente como independiente de centros metalicos.
- Entender los fundamentos de |os sensores y maquinas molecul ares.
* Quimica Organometalica

- Conocer los diferentes tipos de compuestos organometélicos y predecir su estabilidad y métodos de
sintesis.

- Caracterizar estructuralmente estos compuestos y estudiar con detalle sus distintos tipos de reactividad
caracteristica.
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- Estudiar los procesos cataliticos mas importantes en 10s que intervienen como catalizadores, tanto en la
industria como en sintesis organica.

DESCRIPCION DE CONTENIDOS

1. Bioinorganica

-Introduccién. Elementos esenciales y traza. Terminologia. Técnicas en Bioinorganica.

-Almacenamiento y transporte de metales. Sideréforos, transferrina y ferritina.

-Transporte de O2. Mioglobina, hemoglobina, mecanismos.

-Procesos de transferencia electrénica. Citocromos, clusters FeS, proteinas azules de cobre.

-Oxido nitrico: propiedades quimicas y bioldgicas. Introduccién.

-Estructura electrénica del NO. Aspectos basicos de la‘reactividad del NO. Complejos con los metales
de transicion: Nitrosilacion.

-Estructura electrénica de los complejos Fe(ll) hemo-NO.

-Transporte biol6gico de NO. Fuentes biolégicas de NO: No-sintasas (estructura y mecanismo).
-Moléculas diana: consecuencias de la produccién de NO: Hemoproteinas ferrosas (Guanidil ciclasa
soluble (sGC), Hemoglobina (Hb), Mioglobina (Mb), Citocromo ¢ oxidasa (CcOx), Hemoproteinas
férricas); Centros de coordinacién no hemo; Dioxigeno; Otros radicales.

-Niveles fisiologicos y fisiopatologicos de NO. Métodos de deteccién de NO.

2. Polimeros de coordinacién (MOFs)

-Definicién de polimero de coordinacion (PC). Precedentes histdricos y motivaciones que estimularon el
desarrollo inicial de los PCs. Concepto'de Red como herramienta para describir y disefiar PCs/MOFs.
Unidades basicas de construcciéon de MOFs (SBUS).

-Descripcién, clasificacion, topologia de redes y ejemplos significativos. Red, conjunto de nodos y
enlaces. Andlisis topologico. Descripcion y simbolos para redes 2D, 3D y poliedros de coordinacién
(Simbolos de Schlafli, del Vértice (M. OKeeffe), del Punto (A. F. Wells). Ejemplos de redes mas
comunes encontradas en-PCs: NbO, Sodalita, Diamante, Cuarzo (SiO2), Moganita (SiO2), SrAl2, Redes
tri- y tetra-conectadas, etc.-Medios disponibles para el andlisis topolégico de redes en polimeros de
coordinacion. Bibliografia.de interés sobre redes y PCs.

-Revision de algunos MOFs mas significativos.

-Motivaciones que han conducido a la expansion explosiva del area de investigacion de los MOFs.
-Seleccion de redes basadas en unidades de construccion SBUs: i) MOF-2,ii) HKUST-1, iii) MOF-14, v)
MOF-5, vi) Serie iso-reticular IRMOFs, vii) MOF-177, viii) Serie MIL-n°: MIL-101 y MIL-5, ix) Series UiO-
n°®y PCN-n°, x) Serie NU-n°, xi) MOFs con centros de coordinacion insaturados, xii) ZIFs, xiii) Covalent
organic frameworks (COFs).

-Métodos de sintesis clasicos de la quimica de coordinacion: solvotermal, mecanoquimico, Método
sonoquimico, Método solvotermal asistido por microondas. Activacion de MOFs: liofilizacion, CO2(l)
supercritico.

-MOFs fotoénica, catalisis, propiedades magnéticas.
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3. Quimica supramolecular

- Reconocimiento molecular. Cationes esféricos. Metales de transicion. Especies anidnicas y neutras.
Aspectos termodinamicos y cinéticos del reconocimiento molecular.

- Procesos de transporte en Quimica Supramolecular. Bipode de procesos de transporte: transporte
activo y pasivo. Transporte de cationes. Transporte de aniones. Procesos acoplados de transporte.
Procesos de transporte acoplados a fotones.

- Catdlisis supramolecular. Catalisis metalo-independiente. Catalisis . metalo-dependiente. Activacion de
nucleétidos y oligonucledtidos.

- Dispositivos supramoleculares. Semioquimica. Fotoquimica supramolecular. Rotaxanos y catenanos.

4. Quimica organometdlica

-Introduccioén.

-Estructura y enlace.

-Compuestos con ligandos dadores sigma. Compuestos con ligandos dadores pi.

-Activacion de moléculas pequefias. Compuestos con ligandos fésforo dadores.

-Carbonilos metalicos. Clusteres metalicos. Reglas de-Wade.

-Analogia isolobular: paralelismo entre la quimica del grupo principal y la quimica organometalica.
-Reactividad: i) Reacciones de sustitucién. Reacciones de adicidn oxidativa. Reacciones de eliminacion
reductiva; ii) Reacciones de insercion y eliminacién. Reacciones de adicion y abstraccién electrofilica y
nucleofilica sobre los ligandos coordinados.

-Catédlisis: Reacciones con olefinas y otros' compuestos insaturados. Procesos industriales con
catalizadores homogéneos. Reacciones-de acoplamiento.

VOLUMEN DE TRABAJO

ACTIVIDAD Horas % Presencial
Clases de teoria 40,00 100
Tutorias regladas 5,00 100
Seminarios 5,00 100
Elaboracion de'trabajos individuales 15,00 0
Estudio y trabajo autbnomo 30,00 0
Lecturas de material complementario 10,00 0
Preparacion de actividades de evaluacion 20,00 0
TOTAL 125,00
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METODOLOGIA DOCENTE

- Clases magistrales tedricas participativas. El profesor dara unavision global del tema objeto de estudio
haciendo especial hincapié en los conceptos claves o de especial complejidad y asesorara sobre |os
recursos mas adecuados para complementar €l tema. Ademas, motivara al estudiante a participar en las
discusiones que se planteen durante la exposicion del mismo.

- Seminarios. Estas sesiones se orientaran ala puesta en préactica de |os conocimientos adquiridos por €l
estudiante en | as clases expositivas, mediante el andlisis de articulos cientificos sobre aspectos especificos
del tema, laresolucion de cuestiones, ...

- AulaVirtual. En este espacio profesor y estudiantes depositaran material relacionado con el desarrollo
de las distintas materias (textos, gjercicios, articulos...).

EVALUACION

La calificacion de la asignatura tanto parala primera como parala segunda convocatoria se obtendra a
partir de:

- Exdmenes escritos: Al final de cada uno de |os cuatro @partados de que consta la asignatura de Quimica
Inorgénica Avanzada se realizaran sendas pruebas escritas basadas en |os resultados del aprendizajey de
los objetivos especificos de la asignatura. Para aprobar se exigird una calificacion minimade 5 en cada
prueba de cada uno de los contenidos de que constala asignatura. Estos resultados supondran € 80% de
laevauacion.

- Lapreparacion y exposicion oral por parte de |os estudiantes de cuestiones planteadas por €l profesor
al final de cadatema supondra el 20% de la evaluacion.

La nota necesaria para aprobar es 5.

REFERENCIAS

Basicas

- R.H.Crabtree; The Organometallic Chemistry of the Transition Metals, 6th Ed., Ed. Wiley Interscience

John Wiley and Sons, 2014.

M.Bochmann; Organometallics and Catalysis: An Introduction, Oxford University Press, 2014.
Ch.Elschenbroich; Organometallics, 3rdEd., Ed. Wiley-VCH. 2006.

- G.O.Spessard; G.L. Miessler; Organometallic Chemistry, 2nd Ed. Oxford University Press, 2010.

J. S. Casas, V. Moreno, A. Sanchez, J. L. Sanchez, J. Sordo. Quimica Bioinorganica. Ed. Sintesis,
2002.
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R. R. Crichton. Biological Inorganic Chemistry. An Introduction. Ed. Elsevier, 2008.

W. Kaim, B. Schwederski. Bioinorganic Chemistry: Inorganic Elements in the Chemistry of Life. An
Introduction and Guide. Ed. Wiley, 2013.

H.-B. Kraatz, N. Metzler-Nolte (ed.). Concepts and Models in Bioinorganic Chemistry. Ed. Wiley-VCH,
2006.

M. Vallet, J. Faus, E. Garcia-Espafia, J. Moratal. Introduccién a la Quimica Bioinorganica. Ed.
Sintesis, 2003.

J.W. Steed and J. L. Atwood. Supramolecular Chemistry. John Wiley and sons, (New York) 2000.

A.Bianchi, K.Bowman-James, E.Garcia-Espafa (Editores). Supramolecular Chemistry of Anions.
Wiley-VCH (New York) 1997.

S. R. Batten, S. M. Neville, D. R. Turner; Coordination Polymers. Design, Analysis and Application,
RSC Publishing, 2009.

Functional Porous Coordination Polymers; S. Kitagawa, R. Kitaura, S. Noro, Angew.Chem.Int.Ed.
2004, 43, 2334-2375.

Complementarias

D. M. Mingos, Historical introduction to nitrosyl complexes, Struct. Bond. 2014, 153, 1-44.

N. Lehnert, W. R. Scheidt, M. W. Wolf, Structure and Bonding in HemeNitrosyl Complexes and
Implications for Biology, Struct. Bond. 2014, 154, 155-224.

A. P. Hunt, N. Lehnert, Heme-Nitrosyls: Electronic Structure Implications for Function in Biology, Acc.
Chem. Res. 2015, 48, 2117-2125.

Z. J. Tonzetich, L. E. McQuade; S. J. Lippard, Detecting and Understanding the Roles of Nitric Oxide
in Biology, Inorg. Chem. 2010, 49, 6338-6348.

A. R. Butler, I. L. Megson, Non-Heme Iron Nitrosyls in Biology, Chem. Rev. 2002, 102, 1155-1165.

D. D. Thomas, Breathing new life into nitric oxide signaling: A brief overview of the interplay between
oxygen and nitric oxide, RedoxBiology 2015, 5, 225-233.

J. C. Toledo Jr., O. Augusto, Connecting the Chemical and Biological Properties of Nitric Oxide, Chem.
Res. Toxicol. 2012, 25, 975-989.

T. Nagano, T. Yoshimura, Bioimaging of nitric oxide, Chem. Rev. 2002, 102, 1235-12609.
E. Culotta, D. E. Koshland Jr., No news is good news, Science 1992, 258, 1862-1902

L. Ohrstrém, K. Larsson, Molecule-Based Materials: The structural network approach, Elsevier, 2005

ADENDA COVID-19
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Esta adenda solo se activara si la situacion sanitaria lo requiere y previo acuerdo del Consejo de
Gobierno

Contenidos

Se mantienen |os contenidos inicialmente recogidos en la guia docente.

Volumen detrabajoy planificacion temporal dela docencia
Respecto al volumen de trabajo:

Se mantienen las distintas actividades descritas en la Guia Docente pero se modifican las horas de
dedicacion a cada actividad, como se muestra en la tabla siguiente:

ACTIVIDAD Horas % Presencial

Clases de teoria 40.00 70-100

Tutorias regladas 5.00 70-100

Seminarios 5.00 70-100

[Estudio y trabajo autbnomo 75.00 0
TOTAL 125.00

Respecto ala planificacién temporal de la docencia

El material para el seguimiento de las clases de teoria/tutorias/seminarios de aula permite continuar con
la planificacion temporal docente tanto en dias como en horario, tanto si la docencia es presencial en el
aulacomosi noloes.

M etodol ogia docente
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Asignaturas de teoria: En las clases de teoriay de tutorias de aula se tendera ala méxima presencialidad
posible, siempre respetando | as restricciones sanitarias que limitan el aforo de las aulas al 50% de su
ocupacion habitual. En funcion de la capacidad del aulay del niUmero de estudiantes matriculados puede
ser necesario que parte de los estudiantes deban seguir las clases de manera sincrona en un aula auxiliar.
De plantearse esta situacion, 1os estudiantes asistiran al auladel grupo o aula auxiliar para turnos rotativos
semanales (preferentemente por orden afabético). Sin embargo, € sistemade rotacién se fijara unavez
conocidos los datos reales de matricula, garantizandose, en cualquier caso, que € porcentagje de
presencialidad de todos | os estudiantes matriculados en la asignatura es €l mismo.

La metodol ogia utilizada para las clases no presenciales ser&:

1. De forma sincrona mediante las herramientas del aula virtual (Teams, Blackboard ...)
2. De forma asincrona mediante powers locutados u otras herramientas del aula virtual
3. Resolucion de gercicios y cuestionarios

S se produce un cierre de las instalaciones por razones sanitarias que afecte total o parcialmente a las
clases de la asignatura, éstas serén sustituidas por sesiones no presenciales siguiendo los horarios
establecidosy utilizando las herramientas del aula.virtual.

Evaluacion

Se mantiene e sistema de evaluacion descrito enla Guia Docente de la asignatura en la que se han
especificado las distintas actividades evaluables asi como su contribucién a la calificacion final dela
asignatura.

S se produce un cierre de las instalaciones por razones sanitarias que afecte al desarrollo de alguna
actividad evaluable presencial de la asignatura ésta seré sustituida por una prueba de naturaleza similar
que se realizaré en modalidad virtual utilizando |as herramientas informéticas licenciadas por la
Universitat de Valencia. La contribucion de cada actividad evaluable a la calificacion final de la
asignatura permanecera invariable, segin lo establecido en esta guia.

Bibliografia

Se mantiene la bibliografia recomendada en la Guia Docente pues es accesible y se complementa con
apuntes, diapositivas y problemas subidos a Aula Virtual como material de la asignatura.
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