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COORDINACIO

GONZALEZ NUNEZ MARIA ELENA

La Quimica Organica Fisica (2 credits) juntament amb la Fotoquimica (2 crédits) constitueixen la mateéria
Quimica Organica Avancgada. Aquesta materia proporciona un aprofundiment en diferents aspectes de la
Quimica Organica que ja s'han estudiat amb anterioritat, amb la finalitat de situar a I'alumne en condicions
per a abordar aspectes més complexos de la Quimica Organica, especialment en aquells que resulten
d'interés en la industria Quimica o Farmaceutica.

En aquesta assignatura es tracta d'avangar en el coneixement de I'enllag quimic i en diferents topics
relacionats amb el coneixement teodric de les reaccions pericicliques, incloent les reaccions
electrocicliques, cicloaddicions i transposicions sigmatropiques. També s'estudia la teoria de les
pertorbacions com una eina per a explicar la selectivitat de les reaccions.

CONEIXEMENTS PREVIS

RELACIO AMB ALTRES ASSIGNATURES DE LA MATEIXA TITULACIO

No s'ha especificat restriccions de matricula amb altres assignatures del pla d'estudis.
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ALTRES TIPUS DE REQUISITS

Coneixements de Quimica Organica i Quimica Fisica a nivell de grau

COMPETENCIES / RESULTATS D' APRENENTATGE

2226 - Master Universitari en Quimica Organica
Aconseguir un coneixement profund dels aspectes teorics de les reaccions periciclicas.

Competencies de gestié com ara la capacitat per a la planificacié i gestioé de temps i recursos, aixi com per
a dirigir i prendre decisions.

Conéixer els fonaments de les reaccions fotoquimiques, en especial dels compostos organics, i les seues
aplicacions en sintesi.

Posseir habilitats socials, un bon nivell de comunicacio6 oral i escrita, aixi com capacitat per a treballar en
equip i amb persones de diferents procedéencies.

Posseir i comprendre coneixements que aportin una base o oportunitat de ser originals en el
desenvolupament i / o aplicacié d'idees, sovint en un context de recerca.

Que els estudiants posseisquen les habilitats d'aprenentatge que els permeten continuar estudiant d'una
forma que haura de ser en gran manera autodirigida o autobnoma.

Que els estudiants sapiguen aplicar els coneixements adquirits i la seua capacitat de resolucié de
problemes en entorns nous o poc coneguts dins de contextos més amplis (o multidisciplinaris) relacionats
amb la seua area d'estudi.

Que els estudiants sapiguen comunicar les conclusions (i els coneixements i les raons ultimes que les
sustenten) a publics especialitzats i no especialitzats d'una manera clara i sense ambigdiitats.

Que els estudiants siguen capacgos d'integrar coneixements i afrontar la complexitat de formular judicis a
partir d'una informacié que, sent incompleta o limitada, incloga reflexions sobre les responsabilitats socials
i etiques vinculades a l'aplicacio dels seus coneixements i judicis.

Refermar i aprofundir en aquells temes relacionats amb |'estereoquimica de les molécules organiques i la
descripcio de I'enllag quimic.

Saber participar en debats i discussions, dirigir-los i coordinar-los i ser capagos de resumir-los i extraure
d'ells les conclusions més rellevants i acceptades per la majoria.

Ser capagos d'accedir a ferramentes d'informacié en altres arees del coneixement i utilitzar-les
apropiadament.

Ser capacgos de valorar la necessitat de completar la seua formacié cientifica, en llengiies, en informatica,
assistint a conferéncies o cursos i/o realitzant activitats complementaries, autoavaluant I'aportacio que la
realitzacié d'estes activitats suposa per a la seua formacié integral.

Utilitzar les diferents técniques d'exposicio-oral, escrita, presentacions, panells, etc-per comunicar els seus
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coneixements, propostes i posicions.

DESCRIPCIO DE CONTINGUTS

1. Estructura i enllag

Teories de l'enllag quimic. Teoria de l'orbitals moleculars. Conjugacié pi. Hiperconjugacié. Orbitals
moleculars localitzats. Interaccions no covalents. Efectes estereolectronics. Conformacions.

2. Teoria de la pertorbacié

Reactivitat quimica: teoria de la pertorbacid. Equacié de Salem-Klopman. Intermedis reactius. Reaccions
ioniques, radicals i pericicliques.

3. Reaccions electrocicliques

Reaccions electrocicliques. Tancaments de cicle conrotatoris i disrotatoris. Diagrames de correlacio:
regles de seleccid. Orbitals frontera. Enfocament de l'estat de transicié aromatic.

4. Cicloadicions

Cicloadicions. Regles de selecci6. Reaccions de Diels-Alder: regioselectivitat i estereoselectivitat.
Cicloadicions 1,3-dipolars.

5. Reordenaments sigmatropics

Reordenaments sigmatropics. Reordenaments sigmatropics [1,j] de [I'hidrogen. Reordenaments
sigmatropics [1,j] de grups alquil. Reordenaments [3,3] de Claisen i Cope. Reordenaments sigmatropics
[2,3]. Reaccions Ene.

6. Llum

Estats excitats. Caracteritzacio dels estats excitats. Absorcid. Propietats dels estats excitats. Desti dels
estats excitats.
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7. Reactivitat dels estats excitats

Introduccié: transferéncia dienergia i transferéncia d'electrons. Aspectes cinétics. Aspectes
termodinamics. Models teorics. Teoria de Marcus per a reaccions de transferéencia electronica.

8. Fonts d'irradiacio

Propietats optiques del material de vidre. Filtres. Altres dispositius d;irradiacié: diodes emissors de llum
(LEDs). Altres dispositius d'irradiacié: diodes emissors de llum organics (OLEDs). Comparacié de diferents
fonts d'irradiacio.

9. Fotoquimica i nanotecnologia

Historia dels nanomaterials. Propietats Uniques dels nanomaterials. Nanoparticules metal-liques.
Nanoparticules semiconductores: punts quantics. Nanoparticules semiconductores: dioxid de titani.

10. Catalisi organofotoredox

Fonaments de la catalisi fotoredox. Fotocatalitzadors metal-lics. Fotocatalitzadors lliures de metalls.
Fotocatalisi per a la formacio6 d'enllagos C-C.

11. Aplicacions ambientals de la fotocatalisi

Processos d'oxidacié avancada (AOPs). Fotocatalitzadors organics. Dioxid de titani. Foto-Fenton.
Preparacid i caracteritzacio de fotocatalitzadors per a aplicacions ambientals.

VOLUM DE TREBALL (HORES)

ACTIVITATS PRESENCIALS
Activitat Hores
Teoria 20,00
Seminari 20,00
Total hores 40,00
ACTIVITATS NO PRESENCIALS
Activitat Hores
Assisténcia a altres activitats 0,00
Elaboracio de treballs individuals o en grup 0,00
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Estudi i treball autbnom 50,00
Preparacio de classes 0,00
Preparacio d'activitats d'avaluacié 10,00
Resolucié de casos practics 0,00

Total hores 60,00

METODOLOGIA DOCENT

L'assignatura esta plantejada perqué I'estudiant siga el protagonista del seu propi aprenentatge i des del
principi de curs els estudiants disposaran de tot el material didactic corresponent al curs.

La metodologia emprada combinara classes presencials, discussio i analisi d'exemples seleccionats i/o
casos practics aixi com la utilitzacié de mitjans audiovisuals i altres recursos electronics.

La docencia s'estructura de la seglient manera:

Classes magistrals (presencials).- En aquestes classes s'introduiran els conceptes basics i les
perspectives de la Quimica Organica Fisica . En elles, s'exposaran els continguts fonamentals de cada
tema.

Seminaris.- Aquesta activitat docent estara dedicada a la resolucié de problemes i qliestions amb la
participacioé activa de l'estudiant. Es preveu també la discussié d'articles cientifics relacionats amb els
temes estudiats.

Treballs.- Addicionalment, quan el professor ho considere oportu, es proposaran treballs relacionats amb
algun dels temes del programa i descrits en una publicacié cientifica

s en una publicacio cientifica

AVALUACIO

L'avaluacio de l'assignatura es dura a terme d'una forma continua per part del professor al llarg del curs i
constara dels seglients apartats.

1) Examen presencial escrit (70%):

L' examen es realitzara en el periode establert en I' organitzacio del curs i la data concreta s' acordara entre
el professor i els estudiants. En cas de requerir una segona convocatoria, la data s' acordara igualment
entre els estudiants implicats i el professor.

L' examen s' ajustara a la seglient modalitat: examen d' estil tradicional tant de quiestions tedriques com de
problemes, i de continguts relacionats amb la matéria. Aquestes qliestions i problemes seran de tal
naturalesa que obliguin I' estudiant a relacionar aspectes diferents que apareguin en diferents temes de I
assignatura o també, si el professor ho considera oportu, en diferents assignatures de la matéria.
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2) Avaluacié directa del professor (20%):

Un 30% de la nota procedira de I' avalu3cio directa del professor en les classes tedriques, de problemes i
de tutories, aixi com qualsevol altra activitat programada a discrecié del professor. En aquesta avaluacio
es tindran en compte aspectes com l'assisténcia a les classes (el professor establira I'obligatorietat o no
de l'assisténcia a les classes), treball d'estudi i intervencions en les discussions sorgides durant les
classes. A discrecié del professor es poden plantejar exercicis de seguiment la qualificacié dels quals
contribuira a la qualificaci6 final en aquest apartat.

3) Qualificacié

La qualificacio final sera la mitjana de les notes obtingudes en cadascun dels seus apartats (Fotoquimica i
Quimica Organica Fisica, tenint aquestes dues parts una contribucié idéntica en el comput global). La
qualificacié minima d' un apartat per accedir a la mitjana és 4.5. Per superar |' assignatura la qualificacié
mitjana ha de ser major o igual a 5.

BIBLIOGRAFIA

«  Principles of Molecular Photochemistry: An Introduction, N.J. Turro, J.C. Scaiano, V.
Ramamurthy, University Science Books, 2009.

+ Modern Molecular Photochemistry of Organic Molecules, N.J. Turro, J.C. Scaiano, V.
Ramamurthy, University Science Books, 2010.

+  CRC Handbook of Organic Photochemistry and Photobiology (2 volimenes), 3rd Edition, Editado
por A. G. Griesbeck, M. Oelgemdller y F. Getti, CRC Press, 2012.

* Glosario de Términos Usados en Fotoquimica. Comisién de Fotoquimica de la IUPAC, 1996.
Universitat Autbnoma de Barcelona. Servei de Publicacions Bellaterra, 1999.
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