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RESUM

L’ assignatura obligatoria Quimica inorganica avancada, de cinc credits, forma part de la matéeria
Quimica avancada i s'imparteix en el primer quadrimestre del MU de Quimica de la Universitat de
Vaencia (Estudi General). Tél’ objectiu d’ampliar i complementar els coneixements de quimica
inorganica que s han adquirit en el grau. En concret, |'assignatura aprofundira en el's coneixements de
guimica organometal -lica, bioinorganica, quimica supramolecular i polimers de coordinacio.

En quimica organometal -lica sestudiarala sintesi, lareactivitat i la caracteritzacio dels compostos
organometdl -lics, aixi com la seua gran importancia com a catalitzadors en processos industrialsi en
sintesi organica. En quimica bioinorganica sestudiara la presencia dels elements metal -lics en els éssers
vius, la seua interaccio amb elsIligands biologics, |es propietats que son capaces de desenvolupar
(catalisi, transferencia d'electrons, estructural...). En quimica supramolecular es revisaran els aspectes
basics del reconeixement molecular, tant d'ions metal -lics com d'altres espécies quimiquesi d’ anions
d'interés mediambiental o de rellevancia biologica. S hi consideraratambé el transport d'especies
inorganiques a través de membrana, aixi com lacatdlis supramolecular. Finalment, s hi presentaran
exemples de sensors i/o maquines moleculars elementals. En polimers de coordinacié es pretén donar els
utils per aladescripcidi e disseny de xarxes de coordinacio, discutir les fenomenologies
d'interpenetracié de xarxesi flexibilitat i donar a conéixer els diferents tipus de lligands pont i les seues
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VNIVERSITAT G D VALENCIA

formes de coordinacid i centres metal -lics adequats. Un aspecte important d'aquesta seccid és la discussio
de les propietats derivades d'aquestes xarxes (magnetisme, porositat, quiralitat, catalisi, luminescencia,
etc.).

CONEIXEMENTS PREVIS

Relacié amb altres assignatures de la mateixa titulacié

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

Altres tipus de requisits

Es requereixen els coneixements previs de quimica que s'imparteixen en les titulacions que sindiquen
en el perfil d'ingrés que es recomana per a I'estudiant de master.

COMPETENCIES

2218 - M.U. en Quimica

- Que els estudiants sapiguen aplicar els coneixements adquirits i la seua capacitat de resolucio de
problemes en entorns nous o poc coneguts dins de contextos més amplis (o multidisciplinaris)
relacionats amb la seua area d?estudi.

- Que els estudiants siguen capacos d?integrar coneixements i afrontar la complexitat de formular
judicis a partir d?una informacié que, sent incompleta o limitada, incloga reflexions sobre les
responsabilitats socials i étiques vinculades a |?aplicacié dels seus coneixements i judicis.

- Que els estudiants sapiguen comunicar les conclusions (i els coneixements i les raons ultimes que
les sustenten) a publics especialitzats i no especialitzats d?una manera clara i sense ambigditats.

- Ser capag¢ de resoldre problemes complexos de quimica, siga en I'ambit académic, de la investigacié
o de l'aplicacié industrial a nivell d'especialitzacié o master

- Fomentar, en contextos académics i professionals de I'ambit de la politica econdmica, I'avancg
tecnologic, social o cultural dins d'una societat basada en el coneixement i en el respecte a: a) els
drets fonamentals i d'igualtat d'oportunitats entre homens i dones, b) els principis d'igualtat
d'oportunitats i accessibilitat universal de les persones amb discapacitat i c) els valors propis d'una
cultura de pau i valors democratic.

- Ser capacos de dissenyar, realitzar, analitzar i interpretar experiéncies i dades complexes en I'entorn
de la quimica a nivell d'especialitzacio.

- Adquirir coneixements avancats que permeten valorar la importancia de la quimica en la salut, el
medi ambient, nous materials i energia.
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RESULTATS DE L'APRENENTATGE

Quan acabe |'ensenyament-aprenentatge, |'estudiant ha de ser capag de:
 Bioinorganica

- Identificar els elements presents en els éssersvius i especialment els ions metal -lics que interaccionen
amb elslligands biologics, aixi com la seua forma especifica de coordinar-se, de major complexitat que la
gue observem en el's compostos simples.

- Raonar com elsions metal -lics son triats pels organismes segons la funcié ala qual es destinaran.

- Comprendre les funcions que es deriven de lainteraccio delsions metal -lics amb els lligands biol dgics,
tals com aratransferencia d electrons, catalisi, senyalitzacio, regulacié i de naturalesa estructural.

- Conéixer les fronteres de larecerca actual en I'area de la Bioinorganica.
 Polimersde coordinacié

- Identificar diferents tipus de xarxes de coordinacié i les seues propietats intrinseques, tals com ara
rigidesa, mal-leabilitat, interpenetracid, porositat.

- Andlitzar els diferents tipus de polimers de coordinaci6 porosos en funcié de les seues unitats de
construccio (tipus de lligands pont, naturalesa dels metalls que intervenen).

- Coneixer les propietats fisicoquimiques del's polimers de coordinacié porosos (magnétiques, quirals,
reactives, selectivitat, etc.).

* Quimica supramolecular

- Conéixer €l's aspectes basics del reconeixement molecular de cations esférics, metalls de transicio,
espécies anioniques i molécules neutres.

- Analitzar la naturalesa termodinamicai cinética dels processos de reconeixement molecular.
- Classificar els processos de transport, i, en particular, analitzar aquells en qué intervenen ionofors.
- Conéixer exemples de catalisi molecular tant dependent com independent de centres metal -lics.
- Entendre els fonaments del's sensorsi de les maquines moleculars.
* Quimica organometal lica

- Conéixer els diferents tipus de compostos organometa -licsi predir-ne I’ estabilitat i €ls métodes de
sintesi.

- Caracteritzar estructuralment aquests compostos i estudiar-ne amb detall els diferents tipus de reactivitat
caracteristica.
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- Estudiar els processos catalitics més importants en que intervenen com a catalitzadors, tant en la
indastria com en la sintesi organica.

DESCRIPCIO DE CONTINGUTS

1. Bioinorganica

-Introduccié. Elements essencials i traga. Terminologia. Técniques de bioinorganica.

-Emmagatzematge i transport de metalls. Siderofors, transferrina i ferritina.

-Transport d'O2. Mioglobina, hemoglobina, mecanismes.

-Processos de transferéncia electronica. Citocroms, clusters FeS, proteines blaves de coure.

-Oxid nitric: propietats quimiques i bioldgiques. Introduccio.

-Estructura electronica del NO. Aspectes basics de la reactivitat del NO. Complexos amb els metalls de
transicio: Nitrosilacio.

-Estructura electronica dels complexos Fe(ll) hemo-NO.

-Transport bioldgic de NO. Fonts biologiques de NO: No-sintases (estructura i mecanisme).

-Molécules diana: consequeéncies de la produccié de NO: Hemoproteines ferroses (Guanidil ciclasa
soluble (sGC), Hemoglobina (Hb), Mioglobina (Mb), Citocrom c oxidasa (CcOx), Hemoproteines
ferriques); Centres de coordinacié no hemo; Dioxigen; Altres radicals.

-Nivells fisiologics i fisiopatologics de NO. Metodes de deteccio de NO.

2. Polimers de coordinacié (MOFs)

-Definicié de polimer de coordinacié (PC). Precedents historics i motivacions que van estimular el
desenvolupament inicial dels PCs. Concepte de Xarxa com a eina per a descriure i dissenyar
PCs/MOFs. Unitats basiques de construccié de MOFs (SBUS).

-Descripcid, classificacio, topologia de xarxes i exemples significatius. Xarxa, conjunt de nodes i
enllacos. Analisi topologica. Descripcidé i simbols per a xarxes 2D, 3D i poliedres de coordinacié
(Simbols de Schlafli, del Vertex (M. OKeeffe), del Punt (A. F. Wells). Exemples de xarxes més comunes
trobades en PCs: NbO, Sodalita, Diamant, Quars (SiO2), Moganita (SiO2), SrAl2, Xarxes tri- i tetra-
connectades, etc. Mitjans disponibles per a I'analisi topologica de xarxes en polimers de coordinacio.
Bibliografia d'interés sobre xarxes i PCs.

-Revisio d'alguns MOFs més significatius.

-Motivacions que han conduit a I'expansio explosiva de I'area d'investigacio dels MOFs.

-Selecci6 de xarxes basades en unitats de construccio SBUs: i) MOF-2,ii) HKUST-1, iii) MOF-14, v)
MOF-5, vi) Série iso-reticular IRMOFs, vii) MOF-177, viii) Séerie MIL-n° MIL-101 i MIL-5, ix) Séries UiO-
n° i PCN-n°, x) Serie NU-n°, xi) MOFs amb centres de coordinacio insaturats, xii) ZIFs, xiii) Covalent
organic frameworks (COFs).

-Metodes de sintesis classics de la quimica de coordinacié: solvotermal, mecanoquimic, Métode
sonoquimic, Métode solvotermal assistit per microones. Activacio de MOFs: liofilitzacidé, CO2(l)
supercritic.

-MOFs fotonica, catalisi, propietats magnetiques.
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3. Quimica supramolecular

- Reconeixement molecular. Cations esférics. Metalls de transici6. Espécies anioniques i neutres.
Aspectes termodinamics i cinétics del reconeixement molecular.

- Processos de transport en quimica supramolecular. Dospeus de processos de transport: transport
actiu i passiu. Transport de cations. Transport d'anions. Processos acoblats de transport. Processos de
transport acoblats a fotons.

- Catalisi supramolecular. Catalisi metalloindependent. Catalisi metallodependent. Activaci6é de
nucleotids i oligonucleotids.

- Dispositius supramoleculars. Semioquimica. Fotoquimica supramolecular. Rotaxans i catenans.

4. Quimica organometallica

-Introducci®.

-Estructura i enllag.

-Compostos amb lligands dadors sigma. Compostos amb lligands dadors pi.

-Activacio de molécules xicotetes. Compostos amb lligands fosfor donadors.

-Carbonils metal-lics. Clusters metal-lics. Regles de Wade.

-Analogia isolobular: paral-lelisme entre la quimica del grup principal i la quimica organometal-lica.
-Reactivitat: i) Reaccions de substitucié. Reaccions d'addicié oxidativa. Reaccions d'eliminacio
reductiva,; ii) Reaccions d'insercio i eliminacio. Reaccions d'addici6 i abstraccié electrofilica i nucleofilica
sobre els lligands coordinats.

-Catalisi: Reaccions amb olefines i altres compostos insaturats. Processos industrials amb catalitzadors
homogenis. Reaccions d'acoblament.

VOLUM DE TREBALL

ACTIVITAT Hores % Presencial
Classes de teoria 40,00 100
Tutories reglades 5,00 100
Seminaris 5,00 100
Elaboracio de treballs individuals 15,00 0
Estudi i treball autonom 30,00 0
Lectures de material complementari 10,00 0
Preparacio d'activitats d'avaluacié 20,00 0
TOTAL 125,00
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METODOLOGIA DOCENT

- Classes magistrals teoriques participatives. El professor donara una visio global del tema objecte
d'estudi prestant especial atencio al's conceptes clau o d'especial complexitat, i assessorara sobre els
recursos meés adequats per a complementar-lo. A més, motivara |'estudiant per a participar en les
discussions que es plantegen durant |'exposicio del tema.

- Seminaris. Aquestes sessions sorientaran a posar en practica el's coneixements que hagen adquirit €ls
estudiants en les classes mitjancant I'analisi d'articles cientifics sobre aspectes especifics del tema, la
resolucié de quiestions, etc.

- Aulavirtual. En aquest lloc, professor i estudiants dipositaran material relacionat amb el
desenvolupament de les diferents materies (textos, exercicis, articles...).

AVALUACIO

Laqualificaci6 de I’ assignatura, tant en la primera convocatoria com en la segona, sobtindra amb:

- Els examens escrits: a final de cadascun dels quatre apartats de qué consta |'assignatura Quimica
inorganica avancada es faran sengles examens escrits que es basaran en els resultats de I'aprenentatge i
dels objectius especifics de I'assignatura. Per a aprovar sexigiraunaqualificacié minimade 5 en

I’ examen de cadascun dels continguts de que consta |'assignatura. Aquests resultats suposaran el 80% de
['avaluacio.

- Lapreparacioi |I’exposicié oral dels estudiants de quiestions que plantege el professor a final de cada
tema suposara el 20% de I'avaluacio.

La nota necessaria per a aprovar és5.
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