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Web

Descricion xeral

Esta materia oriéntase ao estudo da estrutura, as propiedades e a reactividade dos compostos organicos e

transicién en Sintese Orgéanica

organometalicos prestando especial atencion s técnicas computacionais e as aplicacions sintéticas dos metais de

Competencias do titulo

Caodigo

Competencias do titulo

Resultados da aprendizaxe

Resultados de aprendizaxe

Competencias do

titulo
Coniecer en profundidade as caracteristicas e fundamentos de diversos modelos para o estudo da estrutura, as propiedadese ' AM1 | BM1 @ CM6
a reactividad de compostos organicos e organometalicos. Cofiecer e aplicar as técnicas basicas da quimica computacionalno | AM3 | BM2 = CM9
estudo da estrutura, as propiedades e os procesos de reaccion dos compostos organicos e organometalicos AM4 | BM4
AM11 | BM6
Capacitacion para o desefio de vias de sinteses e retrosintesis baseadas no emprego de reactivos organometalicos. AM2 | BM3 | CM3
AM5 CM5
CM11

Contidos

Temas

Subtemas

Tema 1: Estrutura, reactividad e modelizacién computacional

dos compostos organicos

Principio de Curtin-Hammett

1.1 Estereoquimica e andlise conformacional. 1.2 Métodos computacionais: mecanica
molecular, métodos semiempiricos e métodos ab initio. 1.3 Efectos

estereoelectronicos e reactividad, regras de Baldwin, Ecuacién de Winstein-Holmes e

Tema 2: Quimica Organometalica

Reacciéns de activacién do C-H

2.1 A quimica organometalica en sintese organica: fundamentos e mecanismos de
reaccién; 2.2 Reacciéns de acoplamento; 2.3 reacciéns de insercion, adiciéon

eletrofilica e carbonilagdo de alcenos e alcinos; 2.4 Reacciéns de carbenes; 2.5

Practicas

reactividade de compostos organicos e/ou organometalicos

Aplicacion de técnicas computacionais ao estudo da estrutura, propiedades e

Planificacion

Metodoloxias / probas

Competencias

Horas presenciais

Horas non
presenciais /

traballo auténomo

Horas totais
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Sesion maxistral Al A2 A3 A4 A5 A1l 12 0 12
C5

Précticas a través de TIC A2 A3 A5 A1l B1 B2 4 4 8

B6 C6
Traballos tutelados Al11B1B2B6 C3 C6 0 20 20
Seminario A3 A4 A5 B2 B3 B4 2 16 18
B6 C3 C5C9 C11

Proba obxectiva A5 B2 2 10 12

Presentacion oral A3 A4 A1l B1 B2 B4 1 3 4
Cl1

Atencion personalizada 1 0 1

*Os datos que aparecen na taboa de planificacion son de caracter orientativo, considerando a heteroxeneidade do alumnado

Metodoloxias

Metodoloxias

Descricion

Sesién maxistral

Desenvolvemento dos contidos fundamentais do programa mediante explicacions tedricas e exemplos practicos.

Practicas a través de
TIC

Analise e resolucion dos problemas seleccionados polo profesor, mediante a utilizacién de métodos computacionais.

Traballos tutelados

Elaboracién dun informe sobre a predicion e/ou interpretacion da reactividad de compostos organicos con especial atencién a

utilizacion de metodoloxias computacionais

Seminario

Exporanse exercicios relacionados cos contidos de quimica organometalica e solucionaranse nos seminarios. Os estudantes

deberan realizalos por escrito, entregalos o profesor e expolos durante o seminario

Proba obxectiva

Resolucién de exercicios sobre quimica organometdlica analogos a os traballados nas sesiones de seminario

Presentacion oral

Exposicion do traballo tutelado.

Atencion personalizada

Metodoloxias

Descricion

Seminario

Proba obxectiva
Traballos tutelados
Précticas a través de
TIC

Seguimento e orientacion durante (a) a elaboracién do informe sobre o estudo computacional da estrutura e reactividad dos

compostos organicos e/ou organometalicos; (b) a resolucion dos exercicios expostos nos seminarios en sesions individuais

no horario de tutorias do profesor.

Avaliacion
Metodoloxias Competencias Descricion Cualificacién
Seminario A3 A4 A5 B2 B3 B4 | Valorarase o traballo realizado na resolucion dos problemas propostos sobre quimica 20
B6 C3C5C9Cl1l1  organometalica, mediante a entrega destes e a exposicion de resultados.

Proba obxectiva A5 B2 Valorarase as solucions a os exercicios plantexados sobre quimica organometalica 30
Traballos tutelados Al11 B1 B2 B6 C3 C6 |Valorarase a elaboracién do traballo de revision bibliografica e modelizacion 30

computacional dalgun sistema de interese para o alumno.
Précticas a través de | A2 A3 A5 A11 B1 B2 | Avaliacion continua do traballo no onde se ter4 en conta o interese e a actitude do 10
TIC B6 C6 alumno, a destreza alcanzada na utilizacién das ferramentas informaticas para a

modelizacién molecular e a cantidade e complexidade dos sistemas modelizados.
Presentacion oral A3 A4 A11 B1 B2 B4 | Avaliacion da exposicién oral correspondente ao traballo de modelizacion 10

Ci1

computacional.

Observacions avaliacion

2/3




== UNIVERSIDADE DA CORURA

A asistencia as actividades programadas € obrigatoria. Excepcionalmente, no caso de que o estudante, por razéns debidamente xustificadas, non
puidera realizar todas as probas de avaliacion continua (practicas, seminarios e presentacion oral), o profesor adoptara as medidas que considere
oportunas para non prexudicar a sta cualificacion.

Fontes de informacion

Bibliografia basica - 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
- Jensen, Frank (2017). Introduction to Computational Chemistry. Wiley

- 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

Bibliografia complementaria

Recomendacions

Materias que se recomenda ter cursado previamente

Materias que se recomenda cursar simultaneamente

Materias que contindan o temario

Observacions

Programa Green Campus Facultade de CienciasPara axudar a conseguir unha contorna inmediata sustentable e cumprir co punto 6 d& "Declaracién
Ambiental da Facultade de Ciencias (2020)", vos traballos documentais que se realicen nesta materia solicitaranse maioritariamente en formato virtual
e soporte informatico.

(*)A Guia docente é o documento onde se visualiza a proposta académica da UDC. Este documento € publico e non se pode modificar,

salvo casos excepcionais baixo arevision do érgano competente dacordo coa normativa vixente que establece o proceso de elaboracion
de guias
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