Universidad
de Navarra

Quimica de la coordinacion y organometalica (F.Ciencias)
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PRESENTACION

¢ En la materia “Quimica de la coordinacion y organometalica” se aborda el estudio de
diversos aspectos relacionados con los compuestos de coordinacion, como son el
conocimiento del enlace en este tipo de compuestos, la interpretacion de sus
espectros electronicos y vibracionales, su reactividad asi como la isomeria que
pueden presentar. Del mismo modo se estudian aspectos generales referidos a la
gquimica de los compuestos organometalicos.

e Titulacion: Grado en Quimica

e M6dulo y materia de la asignatura: Médulo II: Fundamentos tedricos de la
gquimica, Materia 3: Quimica inorgénica

e ECTS: 6

e Curso y semestre: 3° Quimica (primer semestre), 3° doble grado Quimica-
Bioquimica (primer semestre)

e Caricter: Obligatoria

e Titulo: Quimica de la coordinacion y organometélica

e Profesor responsable de la asignatura: Rafael Sirera Bejarano

¢ Idioma: Espafiol

¢ Aula: 34 (edificio de biblioteca de Ciencias)

e Horario: Lunes 12-13h, Martes 11-12h, Jueves 10-11h, Viernes 10-11hy 12-13h
(seminarios alternos)

RESULTADOS DE APRENDIZAJE (Competencias)

CB1. Que los estudiantes hayan demostrado poseer y comprender conocimientos en un area de
estudio que parte de la base de la educacién secundaria general, y se suele encontrar a un nivel
que, si bien se apoya en libros de texto avanzados, incluye también algunos aspectos que
implican conocimientos procedentes de la vanguardia de su campo de estudio

CB2. Que los estudiantes sepan aplicar sus conocimientos a su trabajo o vocacion de una forma
profesional y posean las competencias que suelen demostrarse por medio de la elaboracion y
defensa de argumentos y la resolucion de problemas dentro de su area de estudio.

CB3. Que los estudiantes tengan la capacidad de reunir e interpretar datos relevantes
(normalmente dentro de su area de estudio) para emitir juicios que incluyan una reflexiéon sobre
temas relevantes de indole social, cientifica o ética.

CB4. Que los estudiantes puedan transmitir informacion, ideas, problemas y soluciones a un
publico tanto especializado como no especializado.

CB5. Que los estudiantes hayan desarrollado aquellas habilidades de aprendizaje necesarias
para emprender estudios posteriores con un alto grado de autonomia.

CGL. Planificar y organizar el tiempo y gestionar la propia formacion continua, actualizando el
conocimiento de las innovaciones del ambito cientifico y saber analizar las tendencias de futuro.

CG2. Pensar de forma integrada y abordar los problemas desde diferentes perspectivas. Tener
razonamiento critico. Aportar soluciones a problemas en el ambito cientifico.

CG3. Trabajar en equipo, seleccionar y elegir la metodologia de trabajo y distribucién de
funciones. Saber escuchar y hacer uso de la palabra con intervenciones positivas y constructivas.

CG6. Usar correctamente el método de induccién. Ser capaz de generalizar el conocimiento
obtenido en una ocasién a otros casos u ocasiones semejantes que puedan presentarse en el
futuro.
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CEL. Analizar y resolver problemas cualitativos y cuantitativos segun modelos previamente
desarrollados, asi como reconocer nuevos problemas y planificar de estrategias para su
resolucion.

CE2. Procesar, computar, evaluar, interpretar y sintetizar datos e informaciéon Quimica.

CE7. Conocer los elementos quimicos y sus compuestos -organicos, inorganicos y
organometalicos- mas relevantes, y los grupos funcionales en moléculas organicas, asi como sus
propiedades, aplicaciones y principales vias de obtencién o rutas de sintesis.

CB: Competencia basica; CG: Competencia general; CE: Competencia especifica

PROGRAMA

1.- Simetria molecular.

Elementos y grupos de simetria en Quimica. Nomenclatura de Schonflies. Representaciones de
los grupos. Propiedades de las representaciones irreducibles. Tablas de caracteres. Reduccion
de las representaciones reducibles. Tablas de correlacién. Producto directo.

2.- Introduccién a la quimica de compuestos de coordinacion.

Introduccion histérica. Conceptos y definiciones. Nomenclatura y formulacién. Clasificaciones de
los ligandos. Ligandos mas comunes en los compuestos de coordinacion. Los efectos quelato,
macrociclico y criptato. Primeras teorias de enlace para estos compuestos. NUmeros de
coordinacion usuales en Quimica de la Coordinacion.

3.- Enlace en los compuestos de coordinacion de metales de transicién (1): Teoria del
campo cristalino (TCC/CFT) y teoria del campo de los ligandos (TCL/LFT).

Teoria del campo cristalino: Introduccién histérica. Efecto de un campo de ligandos sobre los
orbitales. Desdoblamiento en energia de los orbitales d para cualquier geometria. Factores que
afectan a la energia de estabilizacién del campo del cristal. Serie espectroquimica.
Consecuencias termodinamicas y estructurales de la existencia de la energia de estabilizacion.
Teorema de Jahn-Teller: distorsién de geometrias perfectas. Covalencia en los compuestos de
coordinacion. Teoria del campo de los ligandos. Efecto nefelauxético. Parametros de repulsién
interelectronica. Consecuencias magnéticas: paramagnetismo y diamagnetismo, medidas de
susceptibilidades magnéticas, leyes de Curie y de Curie-Weiss. Introduccion a la resonancia de
espin electrénica (R.S.E.). Aplicaciones de R.S.E. en Quimica de la coordinacion.

4.- Enlace en los compuestos de coordinacidon de metales de transicion (ll): Teoria de
orbitales moleculares (TOM). Modelo del solapamiento angular (MSA/AOM).

Diagrama de orbitales moleculares para complejos octaédricos. Enlaces sigmay pi.
Comportamiento de los ligandos como dadores o aceptores. Interpretacion de un diagrama de
orbitales moleculares. Modelo del solapamiento angular.

5.-Espectros electrénicos en compuestos de coordinacién de metales de transicion.

Tipos de espectros de los complejos de elementos de transicion. Obtencién del término
fundamental de un ién libre: reglas de Hund. Niveles electrénicos de los compuestos de
coordinacion de metales de transicion. Desdoblamiento de los términos para un ién libre bajo la
influencia de ligandos en un determinado entorno. Método del producto directo para la
determinacion de los términos de una determinada configuracién electrénica. Aproximacion a
campos débiles y fuertes. Reglas de seleccion en espectroscopia electronica. Utilizacion de los
diagramas de Tanabe-Sugano.

6.- Aplicacion de la espectroscopia vibracional a la resolucién estructural de compuestos
de coordinacion de metales de transicion.
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Fundamentos tedricos de la espectroscopia vibracional. Modos normales de vibracién y su
actividad en IR y Raman. Tensiones y flexiones. Resolucion de un espectro vibracional:
asignacién de bandas. Efectos de estado sdlido. Aplicaciones de la espectroscopia vibracional a
la resolucion estructural. Estereoquimica en torno al &tomo central. Modo de coordinacién de los
ligandos.

7. Mecanismos de reaccion en Quimica de la coordinacion.

Mecanismos de reaccién en Quimica Inorganica: conceptos generales. Tipos de reacciones
desde el punto de vista mecanistico. Reacciones de sustituciéon: generalidades. Reacciones de
sustitucion en complejos plano-cuadrados: Efecto trans y cis. Reacciones de sustitucion en
complejos octaédricos. Reacciones de transferencia electronica: mecanismos de esfera interna 'y
de esfera externa.

8.- Isomeria en compuestos de coordinacién.

Tipos de isomeria. Estereoisomeria. Quiralidad en los compuestos de coordinacion.
Nomenclatura estereoquimica de estos compuestos. Método de Bailar para el recuento de
isémeros de un compuesto octaédrico. Técnicas instrumentales para dilucidar la configuracién
absoluta de un compuesto de coordinacién: Dispersion rotatoria éptica y dicroismo circular.

9. Quimica organometalica.

Propiedades generales. Ligandos mas comunes en la quimica organometélica. Descriptiva de
organometalicos en funcién del tipo de ligando. Carbonilos metalicos, ligandos alquilos, arilos,

alilo y relacionados, ligandos carbeno y carbino, ligandos benceno y arenos, ligandos
ciclopentadienilo y similares, metalocenos, ligandos fosfinicos.

ACTIVIDADES FORMATIVAS

Para comunicaciones, envio de documentos con las cuestiones a tratar en los seminarios y
avisos en general se empleard el Aula Virtual ADI, accesible a todos los alumnos.

1. Actividades con presencialidad fisica en el aula (50 horas)
Clases impartidas por el profesor en el aula correspondiente a los temas 1 a 8 del programa.

A través del Aula Virtual ADI al alumno se le suministraran los documentos que contienen las
transparencias utilizadas por el profesor.

Para las clases se utilizara el cafion de proyeccion y la pizarra (convencional y/o digital).
2. Seminarios (7 horas):

Se realizaran seminarios presenciales en el aula de aplicacién de los contenidos abordados en
las clases tedricas.

El nimero de seminarios puede verse incrementado a criterio del profesor para reforzar alguna
de las competencias.

3. Presentaciones orales y trabajos escritos (3 horas)

El tema 9 del programa sera preparado por los alumnos y expuesto en el aula en sesiones orales
evaluables o en forma de trabajo escrito también evaluable.

La evaluacion de las presentaciones/trabajos la realizardn los propios alumnos segun una rabrica
detallada.

4. Tutorias:

El alumno tendré a su disposicién al profesor en su despacho en las horas convenidas para
aclarar aspectos relacionados con la materia.
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5.- Trabajo personal del alumno (80-90h)

Tiempo dedicado al estudio de la asignatura y a la realizacion de las distintas actividades
formativas aqui descritas.

6. Sesiones de evaluacion (8 h):

El modo de evaluacion se recoge en el apartado Evaluacion.

EVALUACION

A continuacién se desglosan las actividades evaluables y los porcentajes sobre la NOTA FINAL
que los alumnos (también aquellos que hayan cursado la asignatura con anterioridad) podran
conseguir como maximo por cada una de ellas

CONVOCATORIA ORDINARIA

1. El alumno realizara 2 pruebas cortas, ambas evaluables. Calificacion de las pruebas cortas
realizadas a lo largo del semestre: 20% de la nota (cada examen tendra el mismo peso, un 10%
). Se podran realizar pruebas muy breves y sencillas tipo test a lo largo del semestre para
comprobar el grado de comprension de los temas.

Las pruebas evaluables se realizaran el 29 de septiembre y el 4 de noviembre.

2. Elaboracion de una presentacién oral o de un trabajo escrito sobre el tema 9 del programa:
10% de la nota

3. Examen final: 70% de la nota

El examen final constara de ejercicios de aplicaciéon de los contenidos impartidos y de cuestiones
cortas.

Los temas tratados en las presentaciones orales/trabajos escritos no se evaluaran en los
examenes escritos.

Para promediar el examen con el resto de actividades evaluables sera necesario obtener un
minimo de 40 puntos (sobre 100) en el examen final.

La NOTA FINAL se obtiene mediante la suma porcentual de las actividades evaluables
resefiadas.

Todas las actividades evaluables (pruebas cortas y exposiciones orales) se realizaran en unas
fechas determinada no pudiendo ser recuperables en ningln caso para aquellos alumnos
ausentes (a no ser que se justifique convenientemente la no realizacion de la prueba, en cuyo
caso se buscaria una solucién consensuada entre alumno y profesor).

El examen final en convocatoria ordinaria esta previsto realizarlo en modo escrito y de forma
presencial en el aula.

Se calificara con NO PRESENTADO a aquel alumno que no se presente al examen final aunque
haya realizado alguna de las actividades evaluables. En caso de no alcanzar 40 puntos en el
examen final, la calificacién que aparecera en el acta sera la obtenida en el examen final.

CONVOCATORIA EXTRAORDINARIA

En la convocatoria extraordinaria se mantendran las calificaciones obtenidas en los puntos 1
y 2 del apartado anterior referido a la convocatoria ordinaria (30% de la calificacién) y el
examen final de la convocatoria extraordinaria también supondra un 70% de la nota final,
siempre y cuando aplicar estos porcentajes no conduzca a una calificacion inferior de la
obtenida en el examen final, si esto ocurriera las pruebas evaluables no se tendrian en
cuenta, y sus porcentajes se sumarian al del examen final. En todos los casos sera
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necesario obtener un minimo de 40 puntos (sobre 100) en el examen final para que se pueda
hacer promedio con el resto de actividades evaluables.

El examen final en su convocatoria extraordinaria esta previsto realizarlo en modo escrito y de
forma presencial en el aula.

Se calificara con NO PRESENTADO solamente a aquel alumno que no se presente a la
realizacion del examen final extraordinario aunque haya realizado alguna de las actividades
evaluables. En caso de no alcanzar 40 puntos en el examen final, la calificacién que aparecera
en el acta seré la obtenida en el examen final.

COMUN A AMBAS CONVOCATORIAS

No se admitiran la copia, el plagio y el empleo de IA en ninguna de las actividades evaluables
escritas. Asimismo, queda prohibido estar en posesién de cualquier dispositivo electrénico
durante la realizacion de las pruebas evaluables escritas (teléfonos méviles o relojes inteligentes,
entre otros), siguiendo las instrucciones que a tal efecto daré el profesor al inicio de la prueba. En
caso de que se produjera algunas de las situaciones anteriores en el examen final, y dada la
gravedad de los hechos, el alumno suspenderia la asignatura en la convocatoria
correspondiente, con la calificacion numérica de 0 en el examen, solo en este caso la nota que
aparezca en el acta tendra en cuenta las actividades evaluables. En caso de que se produjera
algunas de las situaciones anteriores en una prueba evaluable se calificaria ésta con un cero, lo
que supone una penalizacién en la calificacion final de la asignatura acorde al porcentaje que
suponga la prueba en la nota final de la asignatura.

Si entre los alumnos hubiera alguno que requiriese necesidades educativas especiales, debera
entregar al profesor a lo largo del semestre la autorizacion correspondiente a las adaptaciones
emitida por la Coordinacién de estudios de la Facultad. En tal caso se podrian adaptar las
actividades formativas y el sistema de evaluacion sin que ello supusiera algun tipo de agravio
con el resto de los alumnos y sin que tampoco se vieran alteradas las competencias y objetivos a
alcanzar por parte del alumno implicado. Sin dicha autorizacién por parte de direccion de
estudios no se tendran en cuenta las alegaciones por parte del alumno implicado.

HORARIOS DE ATENCION

Dr. Rafael Sirera Bejarano (rsirera@unav.es)

e Despacho 0070 Edificio de investigacion. Planta baja
e Horario de tutoria: Concertar cita previamente por correo electrénico

Solo se atenderan dudas para el examen en su convocatoria extraordinaria (junio) hasta el 28 de
mayo.

BIBLIOGRAFIA
Bibliografia basica

J. Ribas Gispert. "Quimica de coordinaciéon"” Omega. Localizalo en la Biblioteca

F.A.Cotton. "La teoria de grupos aplicada a la Quimica” Limusa. Localizalo en la Biblioteca

Bibliografia complementaria

Robert L.Carter."Molecular symmetry and group theory” Wiley. Localizalo en la Biblioteca

A.Vincent."Molecular symmetry and group theory"” Wiley. Localizalo en la Biblioteca
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G.L.Miessler y D.A.Tarr. "Inorganic Chemistry" Prentice Hall 2nd edition. Localizalo en la
Biblioteca

C.E.Housecroft y A.G.Sharpe. "Quimica Inorganica" Pearson-Prentice Hall 22 edicion.
Localizalo en la Biblioteca (Libro electrénico)

B.E.Douglas, D.H.McDaniel y J.J.Alexander. "Conceptos y modelos de Quimica Inorganica”
Reverté 22 edicién. Localizalo en la Biblioteca

J.E.Huheey, E.A.Keiter y R.L.Keiter. "Quimica Inorganica. Principios de estructura y
reactividad" Oxford University Press Harla 42 edicion. Localizalo en la Biblioteca

D.Sutton. "Espectros electrénicos de los complejos de los metales de transicion"” Reverteé.
Localizalo en la Biblioteca

R.H.Crabtree. "Quimica organometalica de los metales de transicién" Universidad Jaume I.
Localizalo en la Biblioteca
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