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Esta asignatura se orienta al estudio de la estructura, las propiedades y la reactividad de los compuestos organicos y
organometalicos, tanto mediante técnicas experimentales como computacionales, prestando especial atencion a las

aplicaciones sintéticas de los metales de transicién en Sintesis Organica.

Conocimiento de las realidades interdisciplinares de la Quimica y del Medio Ambiente, de los temas punteros en estas disciplinas y de las
perspectivas de futuro.

Disefio de nuevas especies quimicas y materiales con propiedades determinadas.

Capacitar al alumno para el desarrollo de un trabajo de investigacién en un campo de la Quimica o del Medio Ambiente, incluyendo los
procesos de caracterizacion de materiales, el estudio de sus propiedades fisicoquimicas y bioldgicas y de los procesos que pueden sufrir
en el medio natural.

Conocer en profundidad las caracteristicas y fundamentos de diversos modelos quimicos para el estudio de sistemas organicos,
inorganicos y bioldgicos, incluidos los materiales con proyeccion tecnolégica.

Capacitacion para el disefio de vias de sintesis y retrosintesis de nuevos compuestos.

Conocer algunas aplicaciones basicas de la quimica computacional y de los programas de célculo mas utilizados en los ambitos de la
quimica y el medio ambiente.

Conoacer las distintas técnicas experimentales y computacionales orientadas a la caracterizacion de mecanismos de reaccion.

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

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

Que los 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 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 ambigliedades.

Ser capaz de analizar datos y situaciones, gestionar la informacion disponible y sintetizarla, todo ello a un nivel especializado.

Ser capaz de adaptarse a situaciones nuevas, mostrando creatividad, iniciativa, espiritu emprendedor y capacidad de liderazgo.

Dominar la expresion y la comprensién de forma oral y escrita de un idioma extranjero.

Utilizar las herramientas basicas de las tecnologias de la informacién y las comunicaciones (TIC) necesarias para el ejercicio de su
profesion y para el aprendizaje a lo largo de su vida.

Valorar criticamente el conocimiento, la tecnologia y la informacién disponible para resolver los problemas con los que deben enfrentarse.
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sociedad.

Valorar la importancia que tiene la investigacion, la innovacion y el desarrollo tecnolégico en el avance socioeconémico y cultural de la

Resultados de aprendizaje

Resultados de aprendizaje

Competencias /

Resultados del titulo

Conocer en profundidad las caracteristicas y fundamentos de diversos modelos para el estudio de la estructura, las AM1 | BM1 @ CM6
propiedades y la reactividad de compuestos organicos y organometalicos. Conocer y aplicar las técnicas basicas de la AM3 | BM2 | CM9
quimica computacional en el estudio de la estructura, las propiedades y los procesos de reaccion de los compuestos AM4 | BM4
organicos y organometalicos AM9 | BM6
AM11
Conocer las aplicaciones mas importantes de los metales de transicién en sintesis organica AM1 | BM1 | CM3
AM2 | BM2 | CM5
AM5 | BM3 | CM9
BM6 | CM11

Contenidos

Tema

Subtema

Tema 1: Estructura, reactividad y modelizacién computacional

de los compuestos organicos

Principio de Curtin-Hammett

1.1 Estereoquimica y analisis conformacional. 1.2 Métodos computacionales:
mecanica molecular, métodos semiempiricos e métodos ab initio. 1.3 Efectos

estereoelectrénicos y reactividad, reglas de Baldwin, Ecuacion de Winstein-Holmes y

Tema 2: Quimica Organometalica

Reacciones de activacion C-H

2.1 La quimica organometdlica en sintesis organica: fundamentos y mecanismos de
reaccién; 2.2 Reacciones de acoplamiento; 2.3 Reacciones de insercién, adicion

electréfila y carbonilacién de alquenos y alquinos; 2.4 Reacciones de carbenos; 2.5

Practica 1. Aplicacion de las técnicas computacionales al estudio de la estructura, las
propiedades y la reactividad de los compuestos organicos y organometalicos
Practica 2. Desarrollo experimental de una reaccion explicada en el tema de Quimica

Organometdlica

Planificacion

Metodologias / pruebas Competencias / Horas lectivas Horas trabajo Horas totales
Resultados (presenciales y autonomo
virtuales)
Sesién magistral Al A2 A3 A4 A5 A9 12 0 12
Al11 C5
Précticas de laboratorio A2 A3 A5 A9 A1l B1 8 4 12
B2 B6 C6
Trabajos tutelados A9 Al11 B1 B2 B6 C3 0 23 23
C6
Seminario A3 A4 A5 B2 B3 B4 2 22 24
B6 C3C5C9 C11
Presentacion oral A3 A4 A9 A11 B1 B2 1 2 3
B4 C11
Atencidn personalizada 1 0 1

(*)Los datos que aparecen en la tabla de planificacion sén de caracter orientativo, considerando la heterogeneidad de los alumnos

Metodologias

Metodologias

Descripcion
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Sesién magistral Desarrollo de los contenidos fundamentales del programa mediante explicaciones teéricas y ejemplos practicos.

Practicas de Realizacién de procedimiento experimental de quimica organometalica. Andlisis y resolucion de los problemas seleccionados
laboratorio por el profesor, mediante la utilizacién de métodos computacionales.

Trabajos tutelados Elaboracién de un informe sobre la prediccién y/o interpretacion de la reactividad de compuestos organicos con especial

atencion a la utilizacién de metodologias computacionales
Seminario Se plantearan ejercicios relacionados con los contenidos de quimica organometalica y se solucionaran en los seminarios. Los

estudiantes deberan realizarlos por escrito, entregarlos la profesor y exponerlos durante el seminario

Presentacion oral Exposicion del trabajo tutelado con la ayuda de TICs
Seminario Seguimento y orientacién durante (a) la elaboracion del informe sobre el estudio computacional de la estructura y reactividad
Trabajos tutelados de los compostos organicos y/o organometalicos; (b) la resolucion de los ejercicios planteados en los seminarios y (c) la
Practicas de preparacion del trabajo experimental y la exposicion oral, en sesiones individuais en el horario de tutorias del profesor.
laboratorio
Calificacion
Seminario A3 A4 A5 B2 B3 B4 | Se valorara el trabajo realizado en la resolucién de los problemas propuestos sobre 40
B6 C3 C5C9 C11 guimica organometalica, mediante la entrega de los mismos y la exposicién de los

resultados

Trabajos tutelados A9 A11 B1 B2 B6 C3  Se valorara la elaboracién de un trabajo de revisién bibliografica y modelizacién 30
C6 computacional de algln sistema de interés para el alumno

Practicas de A2 A3 A5 A9 A11 B1 | Evaluacion continua del trabajo en el laboratorio en donde se tendra en cuenta el 20
laboratorio B2 B6 C6 interés y la actitud del alumno, la destreza alcanzada en los procedimientos

experimentales y la utilizacion de las herramientas informaticas para la modelizacion

molecular y la cantidad y complejidad de los sistemas modelizados.
Presentacion oral A3 A4 A9 A1l B1 B2 | Exposicion oral del trabajo tutelado sobre modelizacion computacional 10

B4 C11

La asistencia a las actividades programadas es obligatoria. Excepcionalmente, en el caso de que el estudiante, por razones debidamente
justificadas, no pudiera realizar todas las probas de evaluacién

continua (practicas, seminarios y presentacion oral), el profesor

adoptara las medidas que considere oportunas para no perjudicar su

calificacion.

- Robinson, M. J. T (). Organic Stereochemistry. Oxford: University Press

- Eliel, E. L (). Stereochemistry of Organic Compounds. New York: Wiley

- Foresman, J. B.; Frisch, A. (1996). Exploring Chemistry with Electronic Structure Methods. Pittsburg, PA: Gaussian
- Hegedus, L. S. (). Transition Metals in the Synthesis of Complex Organic Molecules. Mill Valley: University Science
Books

- Bates, R. (). Organic Synthesis using Transition Metals Second edition . Blackwell
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Asignaturas que se recomienda haber cursado previamente

Asignaturas que se recomienda cursar simultaneamente

Asignaturas que contintan el temario

Otros comentarios

(*) La Guia Docente es el documento donde se visualiza la propuesta académica de la UDC. Este documento es publico y no se puede
modificar, salvo cosas excepcionales bajo la revision del 6rgano competente de acuerdo a la normativa vigente que establece el proceso

de elaboracion de guias
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