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Recomendaciones para cursar esta asignatura

Se recomienda el dominio de los conceptos basicos de enlace, estructura y reactividad de compuestos organicos e
inorgdanicos. La asistencia a clase y el trabajo continuado facilita la superacién de la asignatura.

Actividades y fechas clave de la asignatura

La asignatura Catadlisis se cursara durante el primer semestre, al igual que las otras 3 asignaturas obligatorias del Master y
las optativas Metodologias fundamentales de sintesis y Recursos bibliogréficos y bases de datos. A lo largo del curso se
realizardn controles y trabajos de forma individual o en grupos pequefios. Las fechas de realizacién y presentacién de los
mismos se comunicaran con suficiente antelacién.

Las practicas de la asignatura Catdlisis, junto a las de las asignaturas del Médulo Quimica Molecular y Catadlisis, constituyen
un blogue integrado. Las sesiones de laboratorio se realizaran en la segunda parte del cuatrimestre en horario y lugar que
se anunciaran con la suficiente antelacion.
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Resultados de aprendizaje que definen la asignatura



El estudiante, para superar esta asignatura, debera demostrar los siguientes resultados...

1:
Identificar la importancia de la catélisis en el desarrollo de procesos y productos quimicos de modo sostenible.
2:
Conocer los diferentes tipos de catalizadores, su modo de accién, ventajas e inconvenientes, asi como sus
principales aplicaciones.
3:
Evaluar la actividad, selectividad e impacto ambiental de los procesos cataliticos.
4:
Identificar las reacciones fundamentales en catalisis organometalica.
5:
Conocer las principales reacciones homogéneas catalizadas por complejos de metales de transicién y sus
mecanismos de reaccién.
6:
Describir los diferentes tipos de catalizadores heterogéneos asi como las diferentes estrategias de
inmovilizacién de catalizadores moleculares.
7:
Describir los diferentes tipos de reacciones homogéneas organocatalizadas y sus aplicaciones.
8:
Identificar las lineas de investigacion actuales en catélisis y su contribucién al desarrollo cientifico y
tecnoldgico.
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Introduccion

Breve presentacion de la asignatura

La asignatura se centra en el estudio de los conceptos basicos de catdlisis, los diferentes tipos de catalizadores, el
mecanismo de accién y sus aplicaciones. La asignatura esta dividida en varios bloques diferenciados en los que se aborda: i)
las reacciones fundamentales, mecanismos y aplicaciones de catalizadores organometalicos que operan en fase homogénea,
ii) los principios, clasificacién y aplicaciones de catalizadores heterogéneos, iii) el disefio y mecanismo de accién de
organocatalizadores. Por Ultimo, se presenta una seleccién de algunas de las lineas de investigaciéon de vanguardia en
catdlisis y su potencial para afrontar los nuevos retos para un desarrollo sostenible.

Contexto y competencias

Sentido, contexto, relevancia y objetivos generales de la asignatura

La asignatura y sus resultados previstos responden a los siguientes planteamientos y
objetivos:

El objetivo global de la asignatura es proporcionar al alumno una formacién avanzada en Catdlisis relacionada con los
principios, mecanismos y aplicaciones de los diferentes tipos de catalizadores que operan tanto en fase homogénea,
catalizadores organometalicos y organocatalizadores, como en fase heterogénea.

Contexto y sentido de la asignatura en la titulacion

La asignatura de Catdlisis se enmarca dentro de Médulo obligatorio Quimica Molecular y Catalisis. Es una asignatura de
caracter obligatorio que se imparte durante el primer semestre del curso y tiene una carga lectiva de 6 créditos ECTS. La
asignatura proporciona una formacién avanzada que permite comprender los principios bdsicos en el disefio de
catalizadores para transformaciones sintéticas de un modo eficiente y selectivo. El desarrollo y optimizacién de



catalizadores es uno de los objetivos prioritarios de muchos de los grupos de investigacién del ISQCH, y por lo tanto, se trata
de una asignatura fundamental que debe posibilitar la realizacién de Trabajos fin de Master en esta tematica de
investigacion.

Al superar la asignatura, el estudiante sera mas competente para...
1:

Aplicar los conocimientos adquiridos para abordar el estudio de nuevas trasformaciones cataliticas dentro de
un contexto de investigacion.

Aplicar conceptos de quimica inorganica, organica y organometdlica, al disefio de catalizadores.

Trasladar los principios de la catdlisis a la preparacién de productos quimicos a escala de laboratorio
observando las normas de sostenibilidad y el respeto ambiental.

Identificar y utilizar las fuentes bibliograficas mas habituales en catalisis en un contexto de investigacion.
Valorar el potencial de la catélisis para afrontar los nuevos retos para un desarrollo sostenible.

Comunicar las conclusiones de un estudio de investigacién en el campo de la catalisis.

Importancia de los resultados de aprendizaje que se obtienen en la asignatura:

Los conocimientos adquiridos en la asignatura deben proporcionar al alumno una visién global de la importancia de la
investigacion en catdlisis, las principales lineas de investigacion y la contextualizacién de las mismas dentro del panorama
general de los procesos cataliticos. El disefio de catalizadores, su evaluacién y optimizacién, son claves en el desarrollo de
procesos quimicos sostenibles ya que permite la utilizacién eficiente de recursos naturales escasos, la reduccién de residuos
y la utilizacién eficaz de la energia.

Evaluacion

Actividades de evaluacion

El estudiante debera demostrar que ha alcanzado los resultados de aprendizaje previstos
mediante las siguientes actividades de evaluacion

1:
1.- Controles de resolucién de problemas, cuestiones tedrico-practicas y actividades relacionadas (15 %).

2.- La realizacién de forma individual o en grupo de un trabajo dirigido basado en un articulo cientifico
relacionado con los contenidos de la asignatura (15 %).

3.- Prueba escrita a realizar en el periodo de evaluacién global consistente en la resolucién de problemas y
cuestiones (70 %).

La calificacién final serd la mejor de las siguientes notas:

NOTA 1 = 0,15 x nota de controles + 0,15 x nota del trabajo presentado + 0,70 x nota prueba escrita global.*
NOTA 2 = nota prueba escrita global.*

* La prueba escrita global incluird cuestiones relacionadas con las practicas.



El nmero de convocatorias oficiales de examen a las que la matricula da derecho (2 por matricula) asi como
el consumo de dichas convocatorias se ajustara a la Normativa de Permanencia en Estudios de Master y
Reglamento de Normas de Evaluacion del Aprendizaje. A este Ultimo reglamento, también se ajustaran los
criterios generales de disefio de las pruebas y sistema de calificacion, y de acuerdo a la misma se hara
publico el horario, lugar y fecha en que se celebrara la revision al publicar las calificaciones. Dicha normativa
puede consultarse en: http://wzar.unizar.es/servicios/coord/norma/evalu/evalu.html.

Actividades y recursos

Presentacion metodoldgica general

El proceso de aprendizaje que se ha diseiado para esta asignatura se basa en lo siguiente:
Clases tedricas (4 ECTS)
Resolucién de problemas y seminarios (1.5 ECTS)

Practicas de Laboratorio (0.5 ECTS)
Actividades de aprendizaje programadas (Se incluye programa)

El programa que se ofrece al estudiante para ayudarle a lograr los resultados previstos
comprende las siguientes actividades...

1:
Actividad formativa de adquisicién de conocimientos avanzados de Catdlisis. Esta actividad comprende 40
horas presenciales de clases expositivas-interactivas en grupo grande.

2:
Actividad formativa de clases de resolucién de problemas y seminarios. Esta actividad comprende 15 horas
de clases presenciales en las que los alumnos, de forma individual o en grupo, resolveran casos practicos.

Tutorfas. Los alumnos dispondran de 3 horas semanales para tutorias individualizadas.

Practicas de laboratorio. Esta actividad comprende 5 horas y son obligatorias. Las practicas de la asignatura,
junto a las asignaturas del Mddulo Quimica Molecular y Catalisis, constituyen un bloque integrado en el que
se abordara: i) la sintesis de una molécula organica con la capacidad para actuar como ligando, ii) la
preparacién de un compuesto organometalico y/o de coordinacién v iii) el estudio de su actividad catalitica.

El programa tedrico de la asignatura consta de los siguientes bloques tematicos:
Conceptos basicos de catalisis.

Catalisis: conceptos generales. Catdlisis y quimica verde. Tipos de catalizadores: catalizadores homogéneos,
heterogéneos y biocatalizadores. Catalisis homogénea: catdlisis acido-base, catélisis organometalica,
organocatalisis. Actividad y selectividad de los catalizadores. Cuantificacién del impacto medioambiental.
Importancia econdmica de la catélisis.

Catalisis organometalica.

Disefio y modo de accién de los catalizadores organometalicos. Ligandos y disefio de catalizadores.
Mecanismos de reaccidn: aspectos termodindmicos y cinéticos. Reacciones fundamentales: sustitucién,
adicion, eliminacién, insercién, ataque nucleéfilo. Reacciones cataliticas en fase homogénea: hidrogenacién y
transferencia de hidrégeno, hidrofuncionalizacién, carbonilacién, funcionalizacién C-H, reacciones de
acoplamiento C-C, metatesis de alquenos, polimerizacién y oligomerizacién de olefinas. Procesos de catalisis
homogénea de interés industrial.


http://wzar.unizar.es/servicios/coord/norma/evalu/evalu.html

Catalisis heterogénea.

Principios y conceptos de la catalisis heterogénea. Clasificacién de los catalizadores heterogéneos en funcién
de la estructura y composicién. Catalizadores soportados. Estrategias de inmovilizacién: interacciones de tipo
covalente y no covalente. Inmovilizacién no-covalente: adsorcién, interaccién electrostatica, enlaces de
hidrégeno, encapsulacién. Nanocatalisis. Procesos de catélisis heterogénea de interés industrial y
medioambiental.

Organocatalisis.

Introduccidn a la organocatalisis asimétrica. Modo de activacién de los organocatalizadores: formacién de
enlaces covalentes, formacién de enlaces de hidrégeno, interacciones débiles, catalizadores de transferencia
de fase. Mecanismos de accién y ejemplos representativos.

Catalisis en la Frontera.

Activacidn/funcionalizacién de CO,. Catalisis bioinspirada. Catalizadores moleculares para la oxidacién de
agua. Dendrimeros y su aplicacidn en catalisis. Procesos multi-step: catalizadores multifuncionales y catélisis
dual.

Planificacion y calendario

Calendario de sesiones presenciales y presentacion de trabajos

Los horarios de la asignatura y fechas de exdmenes se publican en la pdgina web de la Facultad de Ciencias:
http://ciencias.unizar.es/web/horarios.do.

La presentacién de trabajos se realizara de acuerdo al calendario que se anunciara oportunamente.
Bibliografia
Bibliografia Basica

En reprografia y/o a través del Anillo Digital Docente se proporcionard al alumno diverso material docente preparado por los
profesores de la asignatura (https://moodle2.unizar.es/add/).

1.- Catalysis: Concepts and Green Applications. G. Rothenberg. Ed. Wiley-VCH, 2008.
2.- Organotransition Metal Chemistry: From Bonding to Catalysis. J. Hartwig. Ed. Science Books, 2012.

3.- Fundamentos y Aplicaciones de la Catélisis Homogénea. L. A. Oro, E. Sola. Ed. Publicaciones de la Universidad de
Zaragoza, 2000.

4.- Homogeneous Catalysis: Understanding the Art. P. W.N.M. van Leeuwen. Ed. Kluwer Academic Publishers, 2004.
5.- Heterogeneous Catalysis: Fundamentals and Applications. J. R. H. Ross. Ed. Elsevier, 2012.

6.- Asymmetric Organocatalysis. A. Berkessel, H. Groger. Ed. Wiley-VCH, 2005.

Bibliografia Complementaria

1.- Green Chemistry and Catalysis. R. A. Sheldon, I. Arends, U. Hanefeld. Ed. Wiley-VCH, 2007.

2.- Applied Homogeneous Catalysis. A. Behr, P. Neubert. Ed. Wiley-VCH, 2012.

3.- Metal-Catalysis in Industrial Organic Processes. G. P. Chiusoli, P. M. Maitlis. The Royal Society of Chemistry, 2006.
4.- Industrial Catalysis: A Practical Approach (22 edicién). J. Hagen. Ed. Wiley-VCH, 2006.

5.- Heterogenized Homogeneous Catalysts for Fine Chemicals Production: Materials and Processes. P. Barbaro, F. Liguori. Ed.
Springer, 2010.

6.- Nanomaterials in Catalysis. P. Serp, K. Philippot. Ed. Wiley-VCH, 2013.


http://ciencias.unizar.es/web/horarios.do
https://moodle2.unizar.es/add/

7.- Comprehensive Enantioselective Organocatalysis. P. I. Dalko. Ed. Wiley-VCH, 2013.
8.- Enantioselective Organocatalysis. P. I. Dalko. Ed. Wiley-VCH, 2007.

9.- Hydrogen Bonding in Organic Synthesis. P. M. Pihko. Ed. Wiley-VCH, 2009.

Referencias bibliograficas de la bibliografia recomendada



