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1. Informacion general de la asignatura

Departamento: Dep. de Quimica Inorganica y Organica
Area de conocimiento: Quimica Inorganica
Departamento: Dep. de Quimica Inorganica y Organica
Area de conocimiento: Quimica Organica
Caracter: Optativa
Semestre: Anual
Créditos: 3
Idiomas en los que se imparte la asignatura: Consultar SIA
Profesorado responsable: Jos¢ Antonio Mata Martinez

Para consultar el listado de profesorado que imparte la asignatura hay que consultar el SIA.
Horarios: Consultar apartado de horarios en el SIA

2. Justificacion

La asignatura se considera fundamental dentro del programa del master en Quimica Sostenible, ya que la
catalisis es uno de los principios esenciales de la quimica verde. Constituye una parte fundamental del bloque
de Catalisis. Dicho bloque esta formado por las asignaturas Catalisis Homogénea, Catalisis Heterogénea y
Biocatalisis. En esta asignatura se explican los principios basicos de la catalisis.

3. Conocimientos previos recomendables

Los indicados para ser admitido en el master en Quimica Sostenible: equivalente a estudios de grado en
Quimica, Ingenieria Quimica u otras titulaciones afines.

4. Competencias y resultados de aprendizaje

Competencias genéricas y especificas

CB10 - Que los estudiantes posean habilidades de aprendizaje que les permitan continuar estudiando de un
modo que habra de ser en gran medida autodirigido o auténomo.

CB6 - Poseer y comprender conocimientos que aporten una base u oportunidad de ser originales en el
desarrollo y/o aplicacion de ideas, a menudo en un contexto de investigacion.

CB7 - Que los estudiantes sepan aplicar los conocimientos adquiridos y su capacidad de resolucion de
problemas en entornos nuevos o poco conocidos dentro de contextos mas amplios (o multidisciplinares)
relacionados con su area de estudio.

CB8 - Que los estudiantes sean capaces de integrar conocimientos y enfrentarse a la complejidad de
formular juicios a partir de una informacién que, siendo incompleta o limitada, incluya reflexiones sobre las
responsabilidades sociales y éticas vinculadas a la aplicacion de sus conocimientos y juicios.

CB?9 - 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 ambigiiedades.

CGO1 - Conocer los principios de la quimica e ingenieria sostenibles y tener una vision de los avances
historicos que han dado lugar al desarrollo de la quimica verde y otros principios asociados asi como los
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protocolos que permiten su evaluacion y aplicacion en casos reales.

E1 - Aplicar los principios de la quimica sostenible a la implementacion en la practica de los procesos
quimicos industriales.

E2 - Demostrar las ventajas y desventajas de cada una de las denominadas tecnologias sostenibles en el
campo de la Quimica.

E3 - Relacionar la toxicidad/peligro como una propiedad fisica/estructural que puede ser disefiada y
manipulada.

E4 - Valorar adecuadamente ejemplos de procesos industriales donde se cumplen los principios de la
quimica sostenible.

ES - Utilizar las tendencias actuales de la Quimica Verde para poder realizar un analisis critico sobre el
grado de cumplimiento de los postulados de la Quimica Sostenible en un determinado proceso industrial.

G1 - Integrar los principios tedricos de la sostenibilidad en un caso experimental concreto.

G2 - Capacidad de organizacion, comprension, analisis y sintesis oral y escrita en el ambito de la quimica
sostenible en la investigacion y los procesos industriales.

G3 - Aplicar las herramientas de la quimica sostenible en la obtencion de compuestos de interés en la
industria quimica.

G4 - Participar en proyectos encaminados a la mejora de procesos productivos o de manipulacion de
productos quimicos.

Resultados de aprendizaje
CH_01_Adquirir conocimientos de los conceptos generales y principios basicos de la Catélisis.

CH_02_Obtener un conocimiento general de la situacion actual de la Catélisis Homogénea y cuales son los
principales retos para tratar de mejorar la sostenibilidad de un proceso catalitico.

CH_03_Conocer los principales procesos y tipos de reacciones cataliticas.

CH_04_Conocer el papel que la luz juega en la formacion de enlaces carbono-carbono en procesos
cataliticos.

CH_05_Conocer las aplicaciones y tendencias actuales para cumplir con los postulados de la Quimica
Sostenible en Catalisis Homogénea.

CH_06_Analizar el tipo de fotocatalizadores y el mecanismo de su accion

CH_07_Saber buscar, seleccionar y valorar la informacion

CH_08_ Definir las herramientas de la Quimica Sostenible en el area de la Catélisis Homogénea
CH_09 Saber comunicarse de forma oral y escrita correctamente

CH_10_Saber conducir y planificar su propio aprendizaje

5. Contenidos

- Conceptos basicos de catalisis

- Catalisis homogénea: organocatalisis

- Catalisis asimétrica

- Catalisis acido-base

- Cicloadiciones catalizadas por acidos quirales de Lewis
- Hidrogenacion; hidroformilacion

- Epoxidacion; ciclopropanacion; aziridinacion

- Reacciones con Pd
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- Transformaciones secuenciales

- Transformacion de la luz en energia quimica: procesos cataliticos

- Fotocatalisis positiva

6. Temario

TEMA 1. Conceptos basicos de catalisis

Definicion de catélisis y de catalizador, actuacion de un catalizador, eficacia de un catalizador: TOF y TON.
Selectividad: quimio-, regio- y enantioselectividad. Tipos de catalisis: homogénea, heterogénea, enzimatica.
Tipos de catalizadores. Quimica verde: conceptos; alternativas para una quimica sostenible.

TEMA 2. Catalisis homogénea
Organocatalisis. Mecanismos. Tipos de organocatalizadores. Reacciones.
TEMA 3. Estrategias para la recuperacion de catalizadores homogéneos

Catalisis en medios bifasicos. Tipos de sistemas bifasicos. Catalisis macromolecular. Catélisis de
coordinacion. Catalisis organometalica.

TEMA 4. Catalisis acido-base

Reacciones catalizadas por acidos y bases: aplicaciones a nivel industrial. Problematica de reacciones
industriales con balance negativo reactivos/productos/residuos. Reacciones catalizadas por acidos: acilacion
Friedel-Crafts; reaccion aldolica; alquilacion de aromaticos; reaccion de esterificacion. Reacciones
catalizadas por bases: adicion de Michael; condensacion de Knoevenagel.

TEMA 5. Hidrogenacion

Hidrogenacion: antecedentes historicos; caracteristicas estructurales de los ligandos. Hidrogenacion
asimétrica: control de la induccion; modelo del cuadrupolo; mecanismo; aplicaciones. Hidrogenacion
asimétrica de transferencia. Aplicaciones. Hidrogenacion en medio supercritico. Hidrogenacion en medio
bifasico fluorado. Hidrogenacion en medio acuoso. Hidrogenacion de transferencia - Moléculas dadoras de
hidrégeno. Sistemas reductores; aplicaciones. Autotransferencia de hidrégeno: aplicaciones.

TEMA 6. Carbonilacion

Reaccion de hidroformilacion; mecanismo, aplicaciones. Reaccion de hidrocarboxilacion.

TEMAS 7-9. Epoxidacion; ciclopropanacion; aziridinizacion

Epoxidacion: antecedentes historicos, aplicaciones industriales. Epoxidacion asimétrica: reaccion de
Sharpless: mecanismo, aplicaciones. Sistema Jacobsen-Katsuki: mecanismo, aplicaciones. Ciclopropanacion:
ligandos box y metales en ciclopropanacion asimétrica; mecanismo; aplicaciones. Aziridinizacion asimétrica:
metales y ligandos; mecanismo, aplicaciones.

TEMA 10. Reacciones de acoplamiento C-C

Reacciones de formacion C-C: reaccion de Heck; reaccion de Suzuki; reaccion de Sonogashira, etc.
Mecanismos, aplicaciones.

TEMA 11. Quimica verde: transformacion de la luz en energia quimica - fundamentos de fotoquimica
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Leyes de la fotoquimica. Diagrama de energia: diagrama de Jablonski. Propiedades estaticas de los estados

excitados. Reacciones térmicas vs. fotoquimicas. Aspectos experimentales: espectro de absorcion, medidas
en estado estacionario, luces, reactores fotoquimicos. Reacciones fotoquimicas en sintesis.

TEMA 12. Transformacion de la luz en energia quimica - procesos cataliticos (I)

Procesos cataliticos activados por la luz. Luz-energia quimica: aprendiendo de las plantas.
Fotosensibilizacion: estados excitados e intermedios reactivos. Fotocatalizadores-moléculas organicas.
Fotocatalizadores-semiconductores.

TEMA 13. Transformacion de la luz en energia quimica - procesos cataliticos (II)

Tipos mas frecuentes de actuacion del fotocatalizador. Clases de fotocatalizadores. Transferencia electronica:
intermedios. Abstraccion de hidrogeno. Conclusiones: quimica verde y fotocatalisis.
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7.2. Bibliografia complementaria

1) J. Tsuji. “Palladium Reagents and Catalysts”. Wiley2) A. W. Parkins, R.C. Poller. “An Introduction to
Organometallic Chemistry”. Ed Macmillan

3) Timothy J. Danohae, “Oxidation and Reduction in Org. Synt”. Oxford Science Publications

4) Robert Whitman “Applied Organometallic Chemistry and Catalysis”. Oxford Science Publications

5) E. N. Jacobsen, A. Pfaltz, H. Yamamoto (Eds.). "Comprehensive Asymmetric Catalysis". Springer-Verlag:
Berlin, 1999. Vols. 1-3.

6) I. Ojima (Ed.) “Catalytic Asymmetric Synthesis, 2nd Edition”. Wiley-VCH: New York, 2000.

7) M. Kaneko, 1. Okura (Eds). “Photocatalysis-Science and technology”. Springer, Berlin, 2002.

8) A. Gilbert, J. Baggott (Eds). “Essentials of Molecular Photochemistry”. Blackwell Science, Oxford, 1991.
9) J. Mattay, A. Griesbeck, (Eds.), "Photochemical Key Steps in Organic Synthesis. An Experimental Course
Book", VCH, Weinheim, 1994,

7.3. Direcciones web de interés

Ver el Aula Virtual de la asignatura.

7.4. Otros recursos

8. Metodologia didactica

Aprendizaje presencial (30 horas):

- Sesiones tedricas: 18 horas presenciales durante las que se explicaran los aspectos mas generales de la
asignatura a través de clases expositivas que promoveran la participacion del estudiantado. Se incluiran
debates y puestas en comun que formaran parte de la evaluacion.

- Sesiones de practicas (problemas): 2 horas presenciales durante las cuales se hardn y evaluaran ejercicios
practicos sobre la forma de llevar a cabo un determinado proceso. Habra hojas a disposicion del alumnado en
el Aula Virtual.
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- Tutorias grupales: 7 horas presenciales que se reforzaran con el uso del Aula Virtual y de los sistemas de
comunicacion electronica. La asistencia y participacion formaran parte de la evaluacion.

- Evaluacion: 3 horas presenciales de pruebas escritas.

Aprendizaje no presencial (45 horas):

- Busqueda bibliografica: 10 horas no presenciales relacionadas con la materia impartida que ayudaran al
estudiantado a conseguir una mejor comprension de la asignatura.

- Lecturas de material: 10 horas no presenciales en las que el estudiantado trabajara la bibliografia aconsejada

por el profesor sobre las publicaciones mas recientes relacionadas con la asignatura.

- Elaboracion de un trabajo: 15 horas no presenciales. Este trabajo formara parte de la evaluacion. Su
elaboracion seguird las pautas indicadas por el profesorado de la asignatura.

- Estudio individual: 10 horas no presenciales para entender el material proporcionado en clase y poder
preparar las distintas pruebas que forman parte de la evaluacion.

9. Planificacion de actividades

Actividades Horas presenciales Horas no presenciales
Ensefanzas teoricas 18:00 0:00
Ensefanzas practicas (problemas) 2:00 0:00
Tutorias 7:00 0:00
Evaluacion 3:00 0:00
Trabajo personal 0:00 25:00
Trabajo de preparacion de los exdmenes 0:00 20:00

30:00 45:00
Horas totales (nim. créditos * 25) 75:00

10. Sistema de evaluacion

10.1. Tipo de prueba
Tipo de prueba Ponderacion
Participacion en clase 10
Pruebas escritas 40
Trabajos 50
100

10.2. Criterios de superacion de la asignatura

A) Se debera obtener una nota minima de 5 sobre 10 en cada una de las pruebas para superarlas. Si no se
supera alguna de las pruebas, en la segunda convocatoria se examinara solo de la prueba no superada.

B) El alumnado debe presentarse a todas las pruebas (presentar los trabajos y realizar las pruebas escritas).
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11. Otra informacion

Profesorado que la imparte:
M? Jos¢ Sabater (UPV)
Julia Pérez (UVEG)

Isabel Burguete (coordinadora) (UJI)

12. Software especifico

13. Privacidad y tratamiento de datos personales

Las actividades académicas que comporten un tratamiento de datos de personas identificadas o identificables
estan sometidas a lo que prevén el Reglamento general de proteccion de datos UE 2016/679, de 27 de abril
(RGPD), y la Ley orgénica 3/2018, de 5 de diciembre, de proteccion de datos personales y garantia de los
derechos digitales (LOPDGDD), ademas de la legislacion vigente especifica.

13.1. Espacios docentes fisicos y virtuales

En los espacios docentes fisicos y virtuales de la Universitat, con caracter general, solo se pueden realizar
aquellos tratamientos de datos personales, incluyendo la grabacion o difusion en linea (streaming), que estén
amparados en la normativa vigente, o resoluciones e instrucciones derivadas de situaciones de caracter
excepcional, ademas de estar inscritos al Registro de actividades de tratamiento institucional de la UJIL.

13.2. Recursos externos

Para realizar actividades en linea en recursos externos a los proporcionados por la Universitat, se han de
utilizar preferentemente datos anéonimos. Este anonimato tiene que garantizarse en todas las fases del
tratamiento.

Si, excepcionalmente y de manera justificada, a criterio del responsable de la actividad se tratan datos de
personas identificadas o identificables, el responsable de la actividad lo ha de inscribir en el Registro oficial
de actividades de tratamiento de la UJI (RAT) y obtener la autorizacion de la Secretaria General; asi mismo,
tendra que elaborar la informacion que hay que ofrecer a los usuarios, aplicard las medidas de seguridad
necesarias y proporcionara la informacion requerida durante los procesos de auditoria, y tomar, si procede,
las medidas correctoras que estas auditorias aconsejen.

13.3. Inteligencia artificial

El uso de herramientas y técnicas de inteligencia artificial tiene que cumplir con las Directrices de la
Universitat Jaume I sobre el uso ético y responsable de la inteligencia artificial generativa (IAG)_en el ambito
académico.
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Vicerrectorado de Estudios y Formacion Permanente
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