Objetivos y Programa del POP “Quimica Sostenible” 2006-7

OBJETIVOS Y ESTRUCTURA DEL
PROGRAMA DEL POP “"QUIMICA
SOSTENIBLE"

OBJETIVOS GENERALES

1. Definir la Quimica Sostenible y dar una visién de los desarrollos historicos que
han dado lugar al desarrollo de la misma y de otros descubrimientos asociados.

2. Establecer los principios de la Quimica Sostenible y definir su implementacion en
la practica de los procesos Quimicos Industriales.

3. Definir las herramientas y las areas generales de trabajo de la Quimica Sostenible. Se
presentan las siguientes areas : i) Empleo de materiales de partida renovables,
i1) Economia atomica, iii) Empleo de disolventes mas limpios (disolventes
en condiciones supercriticas, quimica en agua, reacciones sin disolvente,
etc.), iv) Condiciones de reaccion alternativas (microondas, electroquimica),
v) Catalisis: catalizadores acido -base, catalizadores red-ox, imprinting de
catalizadores solidos etc., vi) Biocatalisis: procesos catalizados por enzimas o
células enteras, empleo de organismos modificados genéticamente, vii)
Foquimica y fotocatélisis, viii) Polimeros biodegradables y su uso en
procesos quimico.

4. Reconocer la toxicidad/peligro como una propiedad fisica/estructural que puede
ser disefiada y manipulada.

5. Presentar ejemplos de Procesos Industriales donde se cumplen los principios de la
Quimica Sostenible.

6. Familiarizarse con las tendencias actuales de la quimica verde para poder realizar
un andlisis critico sobre el "grado de cumplimiento de los postulados de la Quimica
sostenible en un determinado proceso industrial.

De acuerdo con estos objetivos, un estudiante al acabar los estudios del Programa de
Posgrado en Quimica Sostenible debe poseer un conocimiento avanzado de los conceptos
generales arriba reseflados de Quimica Sostenible, asi como de las principales técnicas y
metodologias implicadas. Aunque el estudiante pueda haber realizado una intensificacion
especifica en alguna dichas técnicas y metodologias, se espera que al acabar sus estudios
disponga al menos de un conocimiento suficiente de la mayor parte de ellas. Del mismo
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modo, un estudiante que finalice este Programa de Posgrado debe poseer, entre otras, las
siguientes aptitudes y destrezas:

- Evaluar el grado de sostenibilidad de un proceso quimico o reaccion quimica

- Evaluar el grado de riesgo de un proceso/reaccion quimica y la toxicidad de
los compuestos implicados

Ser capaz de trabajar experimentalmente con una o varias de las siguientes
técnicas:

- Biotransformaciones

- Trabajo con disolventes no convencionales (liquidos i6nicos, fluidos
supercriticos...)

- Transformaciones cataliticas.

- Empleo de técnicas alternativas para el suministro de energia en
procesos quimicos (electroquimica, fotoquimica, irradiaciacion por
microondas, ultrasonidos...)

- Disefiar la modificacion de un proceso quimico existente con objeto de mejorar su
impacto ambiental y la sostenibilidad del mismo

- Disefiar nuevos productos en funcion de la sostenibilidad tanto del proceso de
fabricacion como de los procesos que los utilicen

- Disefiar nuevos procesos quimicos para la preparacion de un determinado
compuesto con objeto de optimizar la sostenibilidad de los mismos.
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ASIGNATURAS
IMPARTIDAS EN LAS DISTINTAS
SEDES:

ALMAGRO, CASTELLON

CURSO 2006-7
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TITULO DEL CURSO

CONCEPTOS BASICOS DE QUIMICA SOSTENIBLE

(GREEN CHEMISTRY)

Lugar de imparticion:
(especificar centro y provincia)

Castellon

Fechas de imparticion:

22 Enero - 9 Febrero

N° de créditos 3
Idioma de imparticion: Castellano: X Inglés: [ ] Otros:
Profesorado
. Universidad/ , .
Nombre y apellidos Tnstitacion Categoria/Cargo | E-mail
Ramon Mestres Quadreny Universidad de CU Ramon.Mestres@uv.es
Valencia
OBJETIVOS

Mostrar la motivacion fundamental que justifica la necesidad de una quimica sostenible
Presentar conceptos fundamentales de la quimia del medio ambiente para poder entender
las necesidades en el disefio de productos sostenibles

Introducir conceptos elementales de toxicologia y de ecotoxicologia necesarios para el
diseo de productos sostenibles

Presentacion de las estrategias y campos de investigacion que deben llevar a la consecucion
de una produccidon quimica mas limpia

Presentacion del proceso quimico como generador de residuos por los productos
secundarios, concomitantes y disolventes

Presentacion de formas para conseguir la reduccion reducir el peligro en el proceso quimico
de manera intrinseca

Planteamiento de las posibilidades de reduccion del empleo de materias fosiles de partida

TEMARIO

Capitulo 1.- Introduccion.- 1.1.- Efectos sociales y ambientales de la quimica.-

1.2.- Quimica Sostenible (Green Chemistry).- 1.3.- El proceso Quimico

Capitulo 2.- La Quimica y el Medio Ambiente.- 2.1.- La Quimica y el Medio Ambiente
2.2.- Origen y clases de materia orgdnica.- 2.3.- El ciclo del carbono.- 2.4.- Materia mineral
y medio ambiente.- 2.5.- Efectos de la contaminacion quimica.-

Capitulo 3.- Sustancias antrépicas de gran difusion ambiental.- 3.1.-Introduccion. 3.2.-
Fuentes de contaminacion. 3.3.- Energia y Transporte.- 3.4.-Agricultura y Ganaderia. 3.5.-
Industria y Mineria. 3.6.- Cadenas sintéticas industriales. 3.7.- Productos Finales. 3.8.-
Compuestos Halogenados. 3.9.-Residuos y su tratamiento.- 3.10.- Fuentes Naturales.
Capitulo 4.- El Medio Ambiente.- 4.1.- Atmosfera.- 4.2.- Agua.- 4.3.- Suelo.- 4.4. Materia
organica en agua y suelo. Sustancias Himicas.- 4.5.- Materia orgénica residual
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Capitulo 5.- Formas de difusion y acumulacion de las sustancias. 5.1.- Introduccion.-5.2.
Procesos de evaporacion. 5.3.- Procesos de disolucion. 5.4.- Reparto aire/agua. 5.5.-
Reparto octanol/agua. 5.6.- Reparto de acidos y bases entre fases. 5.7.- Repartos gas/solido
y agua/solido. 5.8.- La cinética del flujo de las sustancias organicas

Capitulo 6.- Conversion quimica de las sustancias contaminantes.- Introduccion.-
Reacciones termoquimicas.- Reacciones fotoquimicas.- Procesos bidticos.- Procesos
deHidrdlisis.- Oxidaciones.- Reducciones.

Capitulo 7.- Efectos de las sustancias xenobiodticas.- 7.1.-Conceptos basicos de toxicologia
y ecotoxicologia 7.2.- Factores que gobiernan la intoxicaciéon 7.3.- Efectos toxicos 7.4.-
Relacion dosis-respuesta 7.5 Potencial nocivo de las clases de compuestos organicos 7.6.-
Toxicidad y ecotoxicidad de metales

Capitulo 8.- Productos inocuos 8.1.- Introduccion 8.2.- Diseiio de Productos

menos nocivos 8.3.- Ejemplos de sustitucion de productos

Capitulo 9.- Reciclado de los Plasticos.- 9.1.- Introduccion 9.2.- Clasificacion de los
polimeros 9.3.- Aditivos 9.4.- Residuos de plasticos y su impacto 9.5.- Gestion de los
residuos de plésticos 9.6.- Reciclado mecéanico 9.7.- Reciclado quimico 9.8.- Tria y
separacion de los plasticos mezclados 9.9.- Plasticos biodegradables

Capitulo 10.- Métodos quimicos no contaminantes en el control de las plagas de insectos
l.- Introduccion 2.- Insecticidas 3.- Insecticidas hormonales 10.4.- Procedimientos
semioquimicos

Capitulo 11.- Reduccion de Generacion de Contaminantes. Residuos 11.1.-
Introduccion. 11.2.- Reduccion de la generacion de residuos 11.3.- Selectividad. Numero de
pasos 11.4.- Economia atémica 11.5.- Fuentes renovables 11.6.- Biorefinerias

Capitulo 12.- Disolventes 12.1.- Introduccion 12.2.- Disolventes como medio de reaccion
y de separacion 12.3 Clasificacion y propiedades de los disolventes 12.4.- Disolventes y
reactividad 12.4.- Origen de algunos disolventes organicos comunes 12.5.- Reduccion del
uso de disolventes peligrosos. Disolventes neotéricos

Capitulo 13.- Reduccion del riesgo 13.1.- Introduccion 13.2.- Reactivos menos peligrosos
13.3.- Condiciones menos peligrosas

Capitulo 14.- Estudios de sostenibilidad. Analisis de Ciclo de vida (LCA) 14.1.-
Introduccion

BIBLIOGRAFIA

Xavier Doménech, Quimica de la Contaminacioén, Miraguano Ediciones, Madrid

Edmondo Premauro Los Pesticidas y el Medio Ambiente, Univ.Valencia, Valencia

Stanley E.Manahan, Fundamentals of Environmental Chemistry, Lewis Publishers, Boca
Raton, 1993

R.P.Schwarzenbach, P.M.Gschwend, D.M.Imboden, Environmental Organic Chemistry,
JohnWiley, New York, 1993

D.G.Crosby, Environmental Toxicology and Chemistry, Oxford University Press, New
York, 1998

G.Fellenberger, The Chemistry of Pollution, John Wiley, New York, 2000

P.T.Anastas, J.C.Warner, Green Chemistry: Theory and Practice, Oxford University Press,
Oxford, 1998
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METODOLOGIA

El curso se imparte mediante clase magistral, con empleo generalizado de presentaciones
en power point. Las cases son participativas, en las que se anima a los estudiantes a
intervenir. Se deja a disposicion del estudiante las presentaciones empleadas en la clase y
los apuntes escritos del contenido del curso, mediante empleo de la red o proporcionando
fotocopias.

EVALUACION

Se realiza mediante un examen personalizado basado en la contestacion escrita a un
cuestionario que responde al contenido de los apuntes del contenido del curso. Dada la
dificultad de realizacion de este examen de manera inmediata al fin del periodo de
imparticion del curso, se realiza posteiormente individualmente por comunicacion
electronica.
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TITULO DEL CURSO

BIOCATALISIS

Lugar de imparticion:
(especificar centro y provincia)

Castellon

Fechas de imparticion:

22 Enero - 9 Febrero

N° DE CREDITOS 3
Idioma de imparticion: Castellano: X Inglés: [ ] Otros:
Profesorado
. Universidad/ , .
Nombre y apellidos Thetitaeion Categoria/Cargo | E-mail
Dr. Vicente Gotor Santamaria | Universidad de CU vgs(@sauron.quimica.uniovi.es
Oviedo
José Vicente Sinisterra Gago Universidad CU jose.sinisterra@pcm.uam.es
Complutense jvsgago@farm.ucm.es

OBJETIVOS

La asignatura correlaciona la Biotecnologia con la Quimica Sostenible. La asignatura
propuesta pretende dar una formacion general sobre las aplicaciones de las enzimas y
microorganismos como bioatalizadores a procesos industriales. Se estudian los
fundamentos de la Biocatdlisis: concepto de biocatalizador, centro activo, centro de
reconocimiento, estructura de las proteinas etc. Se dan unos fundamentos de ingenieria
Genética y de Microbiologia Industrial para entender el uso de microorganismos
genéticamente modificados. Se comentan las ventajas para el medio ambiente del empleo
de enzimas o células inmovilizadas en vez de los tradicionales procesos quimicos. Se
analizan diversos tipos de industrias donde tiene aplicacion la Biocatalisis: Farmacéutica;
Alimentaria, Quimica Fina etc..

TEMARIO

PARTE I -FUNDAMENTOS DE BIOCATALISIS

Tema 1.- La Biotecnologia y sus aplicaciones a la Industria. Biotransformacion:
concepto. El papel de las Biotransformaciones en el desarrollo de la Quimica
Sostenible. Comparacion de los procesos biocatalizados con los procesos
catalizados por sustancias quimicas. Catalisis enzimatica.  Disefio del
biocatalizador. Biocatalizadores inmovilizados.

Tema 2.- Inmovilizacion de Enzimas I.- Inmovilizacion covalente. Tipos de reacciones

de inmovilizacion. Tipos de soportes.  Inmovilizacion por adsorcion.
Aplicacion de lipasas inmovilizadas por adsorcion a la resolucion de farmacos
racémicos.
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Tema 3.- Inmovilizaciéon de Enzimas II- Inmovilizacion por atrapamiento. Sintesis de
antibidticos, -lactamicos empleando Penicilin G acilasa atrapada en polimeros.
Modificacion quimica de enzimas. Ejemplos.

Tema4.- Procesos fermentativos. Procesos  Biotecnologicos.  Microorganismos
modificados genéticamente. Ingenieria de proteinas. La factoria celular. Los
microorganismos como productores de enzimas y de metabolitos secundarios.

Tema 5- Metodologias empleadas en el campo de las Biotransformaciones. Sistemas
monofasicos. Sistemas bifasicos. Micelas reversas. Organogeles.

Tema 6.-  Inmovilizacion de células I. Métodos de inmovilizacion de células enteras
Ventajas e inconvenientes de cada método segun el tipo de proceso y la
naturaleza de la célula por inmovilizar. Floculacion. Adsorcion.

Tema7.- Inmovilizaciéon de células II.- Inmovilizacion por atrapamiento. Matrices
empleadas. Termogles: agar y agarosa. Geles i6nicos: alginato y carraginano.
Geles quimicos:poli acrilamida, alcohol polivinilico etc. Comparacion de las
metodologias desde el punto de vista industrial.

Tema 8.-  Aplicacion de células enteras a la Sintesis Organica. Ventajas e inconvenientes
del empleo de células inmovilizadas frente al empleo de enzimas
inmovilizadas. Reacciones catalizadas por enzimas red-ox. Reacciones
catalizadas por oxido-reductasas.. Reducciones estereoespecificas de enlaces
C=0yC=C.

Tema 9.-  Biorreactores 1.- Disefio de reactores discontinuos. Determinacion de
parametros cinéticos. Tipos de reactores discontinuos.

PARTE IT -APLICACIONES DE LOS BIOCATALIZADORES

Tema 1.- ENZIMAS HIDROLITICOS Tipos de hidrolasas. Hidrélisis de ésteres y amidas.
Resolucion de alcoholes. Resolucion cinética y cinética dindmica. Resolucion cinética
secuencial. Resolucion cinética paralela. Reacciones enantioselectivas de hidrolisis con
esterasas, proteasas y lipasas. Asimetrizacion de diésteres proquirales y Compuesto meso.

Tema 2.- ENZIMAS EN DISOLVENTES ORGANICOS: Aspectos generales. Influencia
del disolvente, donador de acilo y otros factores. Reacciones de esterificacion y
transesterificacion enzimatica: Aplicaciones. Resolucion cinetica y cinética dindmica de
alcoholes secundarios Reacciones de aminoélisis y amonolisis enzimatica: preparacion de
aminas y amidas quirales. Aplicaciones a la sintesis de farmacos Enantiopuros. Sintesis
limpuis de Zoplicona, Paroxetina y Citalopran.

Tema 3.-. OTROS ENZIMAS HIDROLITICOS. Epoxido hidrolasas. Hidrélisis
enantioselectiva de epoxidos de epoxidos. Hidrolisis de nitrilos: Enantioselectividad y
regioselectividad. Algunas aplicaciones a la resolucion y sintesis de compuestos de interés
terapéutico e industrial

Tema 4.-REACCIONES ENZIMATICAS DE REDUCCION Y OXIDACION:
Oxidoreductasas: caracteristicas, importancia del cofactor. Reacciones de reduccion con
enzimas aislados y células enteras. Reduccién de carbonilos con levadura de panaderia.
Ejemplos practicos. Reacciones de oxidacién: oxidacion de alcoholes y aldehidos.
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Reacciones de oxigenacion: hidroxilacion de alcanos, compuestos aromaticos, epoxidacion
de alquenos, reaccion de Baeyer-Villiger. Oxidacion de heteroatomos. Dioxigenasas

Tema 5.- REACCIONES DE FORMACION DE ENLACES CARBONO-CARBONO:
Condensacion aldolica: aldolasas, sintetasas y transcetolasas. Condensacion aciloinica.
Reacciones tipo Michael. Aplicaciones en la sintesis de productos naturales. Oxinitrilasas.
Formacion de cianhidrinas quirales y su aplicacion a la sintesis de productos de alto valor
afiadido

BIBLIOGRAFIA

1.- Microorganisms for health care, food and enzyme production. J. E. Barredo ed.
Research Signpost Pub. Trivandrum India 2003.

2.- Bioreactor immobilized enzymes & cells. Moo-Young M. ed. Elsevier Science Pub.
London 1988

3.- Industrial Biotransformation- Liese A.; Seelbach k.; Wandrey C. eds. Wiley-WCH
Weinheim Germany 2000

4.- Fisicoquimica y microbiologia de los medios acudticos. Tratamiento y control de
calidad de aguas. R. Marin Galvin.Diaz de santos ed. Madrid 2003.

5.- Tratamiento biologico de aguas de desecho. M.A. Winkler. Editotial Limusa S.A
Mexico DF. 2000.

6.- Biotransformations in Organic Chemistry- a text book-K. Faber 5th ed Verlag Berlin,
2004

7.- RM.Patel (Editor) “Stereoselective Biocatalysis” Editorial MarcelDecker Inc., 2000.

8.- R.M.Patel (Editor) “Biocatalysis ein the Pharmaceuticaland biotechnology Industry”
Editorial Taylor and Francis., 2007.

9.- U. T. Bornscheuer, R. J. Kazlauskas, Hydrolases in Organic Synthesis, pA edn., Wiley-
VCH, Weinheim, 2006;

Revisiones

1.- Chartain M.; Greasham R.; Moore J.; Reider P.; Robinson D.; Buckland D.; Buckland
B.- Asymmetric bioreductions: Applications to the synthesis of pharmaceuticals-
J.Mol.Catal. B:Enzymatic 11, 503-512 (2001)

2.- Bulloock C- The Archea: a biochemical perspective Biochem.Mol.Biology Education
28, 186-191 (2000)

3.- Roberts S. M.- Preparative Biotransformations.J.Chem.Soc.Perkin I 611-633 (2000)
4.-Wandrey Ch; Liese A.; Kihumbu D.- Industrial Biocatalysis:Past, Present & Future
Organic Process Reserach & Development.4, 286-290 (2000)

METODOLOGIA
clases presenciales y realizacion de trabajos

EVALUACION
Presentacion de trabajos por escrito, examen




Objetivos y Programa del POP “Quimica Sostenible” 2006-7

TITULO DEL CURSO APLICACION INDUSTRIAL EN QUIMICA VERDE

Lugar fle imparticion: o Castellon

(especificar centro y provincia)

Fechas de imparticion: 22 Enero - 9 Febrero

N° DE CREDITOS 3

Idioma de imparticion: Castellano: X Inglés: [ ] Otros:

Profesorado
. Universidad/ , .

Nombre y apellidos Tnstitucion Categoria/Cargo E-mail

Carles Estévez Company | Instituo Universitario Investigador green-chem@iuct.com
de Ciencia y responsaable del grupo
Tecnologia de Quimica verde

OBJETIVOS

El objetivo de la asignatura es el de catalizar la implementacién industrial de los conceptos
basicos, principios y metodologias que forman parte del cuerpo doctrinal de la Quimica
Sostenible.

Para alcanzar este objetivo se proporciona a los alumnos los conocimientos necesarios para
desarrollar una vision que les permita definir agendas estratégicas de innovacion (medio-
largo plazo), se promueve la adopcion de las herramientas necesarias y la capacitacion
para ejecutar y organizar planes de investigacion, seleccionar metodologias y establecer
criterios de aplicabilidad industrial (corto-medio plazo). Por tultimo, se introduce el
networking como la colaboracion industria-centros de investigacion como elemento
potenciador de la innovacion industrial.

TEMARIO

Tema 1.- Introduccion

Tema 2.- Quimica y Medio Ambiente

Tema 3.- Sustancias Quimica Contaminantes.

Tema 4.- Medio Fisico

Tema 5.- Formas de difusién y acumulacion de las sustancias organicas contaminantes
Tema 6.- Conversion quimica de las sustancias contaminantes
Tema 7.- Conceptos basicos de toxicologia y de ecotoxicologia
Tema 8.- Productos Inocuos

Tema 9.- Reduccion de Residuos

Tema 10.-  Reduccién de riesgos

METODOLOGIA

La asignatura de “Aplicaciones Industriales” ha sido disefiada para facilitar al
estudiante la informacion 1til en caso de que su carrera como quimico se desarrolle en un

10
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entorno industrial. A través de los ejemplos se expondran los criterios mas importantes que
guian la practica de la investigacion y el desarrollo en muchos sectores de la industria
quimica. También el estudiante se familiarizard con técnicas y metodologias comunes en
los laboratorios industriales pero menos frecuentes en los laboratorios académicos.

BIBLIOGRAFiIA

Vision Document (SUSCHEM). www.suschem.org

Strategic Research Agenda (SUSCHEM). www.suschem.org
Implementation Action Plan (SUSCHEM). www.suschem.org

EVALUACION

La asignatura de “Aplicaciones Industriales” se evaluard mediante un examen que consiste
en la lectura de un articulo y la realizacion de una serie de actividades relacionadas.

Dichas actividades, una vez leido el articulo, consisten en:

1. Resumen del articulo (10 lineas).

2. Comentario personal indicando los puntos en los que estds totalmente de acuerdo y
los puntos en los que estds totalmente en desacuerdo razonando en la medida de lo
posible (40 lineas).

3. Indica y describe brevemente 3 criterios para que un descubrimiento de laboratorio
pueda trasladarse con ¢éxito a la produccion comercial de un producto quimico
farmacéutico. (25 lineas).

4. Indica y describe 3 barreras importantes para la implementacion de las nuevas
metodologias de la Quimica (nuevos disolventes, métodos de activacion alternativos,
biotransformaciones, procedimientos cataliticos verdes, etc.) en los diferentes sectores
de la industria quimica. (25 lineas).

11
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FLUIDOS SUPERCRITICOS. PROPIEDADES Y

TITULO DEL CURSO
APLICACIONES
Lugar fle imparticion: o Almagro
(especificar centro y provincia)
Fechas de imparticion: 7-25 Mayo
N° DE CREDITOS 3

Idioma de imparticion:

Castellano: X

Inglés: [_] Otros:

Profesorado

Nombre y apellidos Ulﬁls\t/ft{lsé?(?r?/ Categoria/Cargo | E-mail
Juan Antonio Rodriguez Universidad CU renuncio@quim.ucm.es
Renuncio Complutense
Concepcion Pando Garcia- Universidad TU pando@quim.ucm.es
Pumarino Complutense
Eduardo Garcia-Verdugo Universidad Inv.Ramoén y Eduardo.Garcia@gqio.uji.es

Jaume [ Cajal

OBJETIVOS

Conocimiento y familiaridad con las propiedades de los fluidos supercriticos.

Comportamiento de los mismos en contacto con otras sustancias y evolucion de las
mezclasen funcion de la presion y la temperatura. Diagramas de fase binarios en la region
critica.

Calculo y prediccion del equilibrio liquido liquido y aplicacion a la solubilidad a altas
presiones. Medida de propiedades fisicoquimicas en la region critica.

Modelado de un sistema multicomponente a altas presiones.

Aplicaciones de los fluidos supercriticos como disolventes, como agents antisolventes y
como medios de reaccion.

TEMARIO

Leccion 1.- Equilibrio de fases a altas presiones. Mezclas de fluidos a altas presiones.
Diagramas de fase a altas presiones. Clasificacion de Scott-van Konynenburg. Fendmenos
criticos en mezclas fluidas binarias. Equilibrios liquido-liquido y gas-gas.

Leccion 2.- Célculos del equilibrio de fases. Célculo del equilibrio liquido-vapor a altas
presiones. Equilibrios de fase a partir de ecuaciones de estado. Equilibrios de fase a partir
de correlaciones de estados correspondientes. Equilibrios de fase a partir de modelos
moleculares. Diagramas de fase globales.

Leccion 3.- Medidas experimentales en la region critica. Determinacion experimental del
equilibrio de fases. Determinacion de puntos criticos. Calorimetria en la region critica.
Equilibrios de fase y balance entalpico. Parametros de orden y exponentes criticos.

12
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Leccion 4.- Fendmenos criticos en sistemas magnéticos. Transicion ferromagnético-
paramagnético. Pardmetro de orden y exponentes criticos. Modelos de transiciones de fase.
Introduccion a la Teoria de Renormalizacion.

Leccion 5.- Fluidos supercriticos como disolventes. Densidad, coeficiente de difusion y
viscosidad de los fluidos supercriticos. Solvatacion. Modificadores. Extraccion supercritica.
Condiciones del proceso. Extraccion de solidos y liquidos. Extraccion a escala de
laboratorio e industrial. Preparacion de muestras. Recogida del extracto. Modelos.

Leccion 6.- Fluidos supercriticos y materiales. Disefio de particulas. Expansion rapida de
una disolucion supercritica (RESS). Cristalizacion GAS y SAS. Obtencion de particulas
PGSS. Formacion de particulas por reaccion en medio supercritico. Relleno de poros en
materials y fibras.

Leccion 7.- Fluidos supercriticos y reacciones quimicas. Fluidos supercriticos como
medio de reaccion y/o reactivo. Efecto sobre la velocidad, selectividad y rendimiento.
Utilizacion de cosolventes. Separacion simultdnea con la reaccion: sintesis de polimeros.
Oxidacién con agua supercritica.

BIBLIOGRAFIA

1.- Termodinamica molecular de los equilibrios de fases. J.M. Prusnitz, R.N. Lichtenthaler,
E. Gomes de Azevedo. 3? Edicion. Prentice Hall, Madrid 2000.

2.- Phase Equilibria in Chemical Engineering. S.M. Walas. Butterworth-Heinemann 1985.
3.- Supercritical Fluid Extraction, Mark McHugh y Val Kukronis, 2* ediciéon Butterworths,
1994.

4.- Supercritical Fluid Extraction, Taylor, L.T; J.Wiley & Sons, Nueva York, 1996.

5.- Supercritical Fluids. Fundamentals and applications, E. Kiran y J.M.H. Levelt-Sengers
(Editores), NATO-ASI Serie E: Appied Sciences, Vol 273, Kluwe Academic Publisher,
1994.

6.- Supercritical Fluids. Fundamentals and applications, E. Kiran P.G. Debenedetti y J.
Peters (Editores), NATO-ASI Serie E: Appied Sciences, Vol 366, Kluwe Academic
Publisher, 2000.

7.- Superecritical Fluid Extraction and Fractionation of Natural Matter. E. Reverchon y I. De
Marco. J. Supercritical Fluids, 38, 146-166 (2006)

8.- Solubility in Supercritical Carbon Dioxide. R. B. Gupta y J. J. Shim. CRC Press Boca
Raton FL, 2007

METODOLOGIA
- Material previo distribuido a distancia.
- Material impreso distribuidos en el momento de las clases presenciales.
- Presentaciones audiovisuales y clase magistral.
- Resultados de célculos de simulacion de experimentos.
Consulta de material bibliografico y visita a los laboratorios (cuando es possible).

EVALUACION
Asistencia y participacion activa en las clases.
Realizacion de un trabajo individual
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REACCIONES ACTIVADAS POR MEDIOS NO

TITULO DEL CURSO
CONVENCIONALES
Lugar fle imparticion: o Almagro
(especificar centro y provincia)
Fechas de imparticion: 7-25 Mayo
N° DE CREDITOS 3

Idioma de imparticion:

Castellano: X

Inglés: [ ] Otros:

Profesorado
Nombre y apellidos Univ'ersifi,a . CEEBURILAE E-mail
Institucion 0

Antonio de la Hoz Ayuso Universidad de CU Antonio.Hoz@uclm.es
Castilla-La Mancha

Andrés Moreno Moreno Universidad de TU Andres.Moreno@uclm.es
Castilla-La Mancha

José Ramon Carrillo Mufioz | Universidad de CEU JoseRamon.Carrillo@uclm.es
Castilla-La Mancha

Pedro Cintas Moreno Universidad de TU dirdptoqorg@unex.es

Extremadura

OBJETIVOS

Mostrar la utilidad de técnicas en ausencia de disolvente como medios eficaces para llevar a
cabo reaccionas con elevados rendimientos, selectividad,
medioambientalmente benigna, eliminando el empleo de disolvente en la reaccion. Se hara
especial énfasis en la utilizacion conjunta de estas técnicas, y especialmente en el empleo
de la radiacién microondas.

TEMARIO

eficacia y de manera

1. Reacciones sin disolvente. Introduccion. Criterios y caracteristicas. Ejemplos de

aplicacion

2. Reacciones con soportes solidos. Caracteristicas. Soportes. Aplicaciones.

3. Reacciones sin disolvente y sin catalizador. Caracteristicas. Técnicas. Aplicaciones.

4. Aplicaciones de la radiacion microondas. Fundamentos. Aplicaciones. Metodologia.
Efectos térmicos y no térmicos. Aplicaciones en Quimica orgédnica y organometalica

BIBLIOGRAFIA

1. A. Loupy. Solvent-free Reactions.in Modern Solvents in Organic Chemistry in Topics in
Current Chemistry. Vol 206, Spirnger—Verlag. Berlin. 1999.
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2. K. Tanaka Solvent-Free Organic Synthesis. Wiley-VCH, Weinheim. 2003.

3. Chemistry under Extreme or non Classical Conditions. R. van Eldik, C.D. Hubbard, Eds.
Wiley. New York. 1997.

4. Microwaves in Organic Synthesis. 2™ Ed. A. Loupy Ed. Wiley, 2006.

5. Microwave-Assisted Organic Synthesis, Lidstrom, P., Tierney, J. P. (Eds.), Blackwell

Scientific, 2004.

6. C. O.; Kappe, A. Stadler, Microwaves in Organic and Medicinal Chemistry, Wiley-
VCH, Weinheim, 2005.

7. Microwave Synthesis: Chemistry at the Speed of Light, B. L. Hayes, CEM Publishing,

Matthews, NC, 2002.

8. C.M. Starks, C.L. Liotta, M. Halpern. Phase Transfer Catalysis Chapman & Hall, New
York, 1994.

9. E.V. Dehmlow, S.S. Dehmlow. Phase Transfer Catalysis VCH, Weinheim, 1993.

METODOLOGIA DOCENTE

- Clases magistrales

- Resolucion de problemas y cuestiones por parte de los alumnos en el aula.
Realizacion de un trabajo bibliografico sobre aspectos basicos de Quimica Sostenible.

CRITERIOS DE EVALUACION
Asistencia y participacion activa en las clases.
Realizacion de un trabajo individual

PARTE 2 Sonoquimica
OBJETIVOS

Profundizar en el conocimiento y rango de aplicabilidad de la radiacion ultrasonica como
metodologia para inducir y modificar la reactividad quimica respecto a las condiciones
clasicas de laboratorio. Ilustrar las ventajas que, en algunos casos, poseen estas
transformaciones en términos de mayor rendimiento, velocidad y limpieza. Adquirir
conocimientos acerca de la tecnologia empleada en sonoquimica. Estudio de casos modelo
tomados de moléculas organicas, inorganicas y biomoléculas, y su posible interpretacion
mecanistica.

TEMARIO

. Propiedades de las ondas ultrasonicas.

. Cavitacion.

. Factores experimentales que afectan al colapso cavitacional.

. Tipos de instrumentos: ventajas e inconvenientes.

. Tipos de reacciones sensibles a los ultrasonidos: Interpretaciones mecanisticas.
. Reacciones homogéneas.

. Reacciones heterogéneas.

. Otras aplicaciones.

e BN e R R A S
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BIBLIOGRAFIA

1. T. J. Mason, J. P. Lorimer, Sonochemistry: Theory, Applications, and Uses of
Ultrasound in Chemistry; Ellis Horwood, Chichester, 1988.

2. T. J. Mason, Practical Sonochemistry: User’s Guide to Applications in Chemistry and
Chemical Engineering; Ellis Horwood, Chichester, 1991. (Una segunda ediciéon en
colaboracion con D. Peters, bajo el titulo: Practical Sonochemistry: Power Ultrasound
Uses and Applications, ha sido publicada por Horwood Publishers in 2002).

3. T.J. Mason, J. Lorimer, Applied Sonochemistry: Uses of Power Ultrasound in Chemistry
and Processing; Wiley-VCH, Weinheim, 2002.

4. Una version mas reducida de los textos anteriores, especialmente 1til para iniciarse en
sonoquimica (T. J. Mason, Sonochemistry) ha sido publicada por Oxford University Press,
dentro de su serie de Oxford Chemistry Primers.

5. J.-L. Luche, P. Cintas, “Ultrasound-Induced Activation of Metals: Principles and
Applications in Organic Synthesis”, en Active Metals: Preparation, Characterization,
Applications (Ed.: A. Fiirstner); VCH, Weinheim, 1996, pags. 133-190.

6. R. Van Eldik, C. D. Hubbard (Eds.), Chemistry under Extreme or Non-classical
Conditions; John Wiley & Sons, New York, 1996. Un tratado sobre el uso de especies
generadas a altas temperaturas, medios supercriticos, alta presion, sonoquimica, y quimica
con microondas.

7. J.-L. Luche (Ed.), Synthetic Organic Sonochemistry; Plenum Press, New York, 1998.
Una monografia exhaustiva que discute un amplio rango de aplicaciones de ultrasonidos en
quimica organica, tanto en condiciones homogéneas como heterogéneas.

8. P. Cintas, J.-L. Luche, Green Chem. 1999, I, 115-125 (una revision concisa sobre los
fundamentos y aplicaciones diversas de la radiacion ultrasonica, con énfasis en su caracter
eco-compatible).

9. T. J. Mason, P. Cintas, “Sonoquimica”, en Handbook of Green Chemistry and
Technology (Eds.: J. Clark, D. Macquarrie), Blackwell, Oxford, 2002, pags. 372-396.

METODOLOGIA

Clases tedricas interactivas.

Descripcion de los instrumentos y rango de aplicabilidad
[lustracion de aplicaciones en casos sencillos

EVALUACION
Asistencia y participacion activa en las clases.
Realizacion de un trabajo individual
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BIOTRANSFORMACIONES INDUSTRIALES

TITULO DEL CURSO

Lugar fle imparticion: o Almagro

(especificar centro y provincia)

Fechas de imparticion: 7-25 Mayo

N° DE CREDITOS 3

Idioma de imparticion: Castellano: X Inglés: [ ] Otros:

Profesorado

. Universidad/ . .

Nombre y apellidos Institucion Categoria/Cargo | E-mail

José Maria Sanchez Montero Universidad CU jsanchez@farm.ucm.es
Complutense

Andrés Rafael Alcantara Ledn Universidad TU andalcan@farm.ucm.es
Complutense

Maria José Herndiz Gémez- Universidad TU mjhernai@farm.ucm.es

Dégano Complutense

OBJETIVOS

La asignatura se centra en el desarrollo de procesos Biotecnoldgicos que cumplen los
principios de la Quimica Sostenible. Se estudian las ventajas para el medio ambiente del
empleo de biocatalizadores en vez de los tradicionales procesos quimicos. Se analizan
diversos tipos de industrias: Farmacéutica; Alimentaria, Quimica Fina etc. Se hace un
estudio muy especial del empleo de microorganismos al tratamiento de aguas residuales
tanto urbanas como agricolas e industriales.

TEMARIO

1.

2.

INTRODUCCION. Perspectiva historica. Conceptos basicos. Ventajas de las
biotransformaciones respecto a los procesos quimicos.

DISENO DE BIOCATALIZADORES. Problemas de la activacion, de la
estabilizacion y de la reutilizacion de los biocatalizadores. Biocatalizadores
inmovilizados. Aspectos generales de la inmovilizacion. Ventajas e inconvenientes.
Influencia del tipo de soporte en la actividad catalitica. Métodos de inmovilizacion:
métodos quimicos, métodos fisicos.

COMPORTAMIENTO DE LOS BIOCATALIZADORES. Cinéticas
enzimaticas y mecanismos. Factores que afectan a los biocatalizadores: pH,
particion, difusion. Estabilidad y estabilizacion de los biocatalizadores.
BIOCATALISIS EN MEDIOS NO CONVENCIONALES. Disolventes
organicos, fluidos supercriticos, liquidos io6nicos. Actividad de agua: concepto,
importancia y determinacion.

BIORREACTORES. Parametros basicos: conversion, rendimiento, selectividad..
Tipos de biorreactores y sus modos de operacion. Reactores continuos y
discontinuos.
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6. APLICACIONES INDUSTRIALES Aplicaciones para la obtencién de productos
de alto valor afiadido: Industria Farmacéutica. Aplicaciones a la Industria de la
Alimentacion y Bebidas, Industria Textil, Industria Quimica.

BIBLIOGRAFIA
1. Industrial Biotransformations. LIESE, A.; SEELBACH, K.; WANDREY, C. Wiley VCH,
2% ed, 2006.

2. Bioreactor immobilized enzymes & Cells. Fundamentals and applications. M. MOO-
YOUNG. Elsesier Applied Science NY, 1999.
3. Stability and stabilization of Biocatalysts. BALLESTEROS, A.; PLOU, F.U.; IBORRA,
J.L. Y HALLING, P. Progress in Biotechnology, Vol 15, Elsevier, NY, 1998.
4. Applied Biocatalysis. CABRAL, J.M S; BEST, D.; BAROSS, L.; TRAMPER, J. Harwood
Academic Pub. Switrerland, 2000.
5. Faber, K. Biotransformations in Organic Chemistry, 5* ed, Ed. Springer, 2005.
REVIEWS.
A. LIESE, M. V. FILHO, Production of fine chemicals using biocatalysis, Current
Opinion in Biotechnology 10 (1999) 595-603.
J. D. Rozzell, Commercial Scale Biocatalysis: Myths and Realities, Bioorganic &
Medicinal Chemistry 7 (1999) 2253-2261.
J. P. Rasor, E. Voss, Enzyme-catalyzed processes in pharmaceutical industry
Applied Catalysis A: General 221 (2001) 145-158.
A. Zaks, Industrial biocatalysis, Current Opinion in Chemical Biology 5 (2001)
130-136
S. G. Burton, D. A. Cowan, J.M Woodley, The search for the ideal biocatalyst,
Nature Biotechnology 20 (2002) 37-45.
A. J. J. Straathof, S. Panke, A. Schmid, The production of fine chemicals by
biotransformations, Current Opinion in Biotechnology 13 (2002), 548-556.
A. Schmid, F. Hollmann, J. B. Park, B. Biihler, The use of enzymes in the chemical
industry in Europe, Current Opinion in Biotechnology 13 (2002), 359-366.
Andreas S. Bommarius, Karen M. Polizzi, Novel biocatalysts: Recent developments,
Chemical Engineering Science 61 (2006) 1004 — 1016
Biocatalysis in ionic liquids — advantages beyond green technology. Seongsoon
Park and Romas J Kazlauskas, Current Opinion in Biotechnology 2003, 14:432-437
Joel L. Kaar, Anita M. Jesionowski, Jason A. Berberich, Roger Moulton,| andAlan J.
Russell. Impact of Ionic Liquid Physical Properties on Lipase Activity and Stability. J. Am.
Chem. Soc. (2003) 9 VOL. 125, NO. 14,4125-4131.

METODOLOGIA
Clases presenciales.
Resolucion y comentario de casos practicos

EVALUACION
Realizacion y exposicion de un trabajo bibliografico relacionado con el curso.
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TITULO DEL CURSO

CATALISIS HETEROGENEA

Lugar de imparticion:

(especificar centro y provincia)

Castellon

Fechas de imparticion:

22 Enero -9- Febrero

N° DE CREDITOS

3

Idioma de imparticion:

Castellano: X

Inglés: || Otros:

Profesorado
Nombre y apellidos Univgrsifl? & CEEES E-mail
Institucion g0
Juan Manuel CampeloPérez Universidad de CU qolcapej@uco.es
Cordoba
César Jiménez Sanchidrian Universidad de CU Qoljisac@uco.es
Cordoba
José M. Lopez Nieto Instituto de Tecnologia Profesor de | jmlopez@itq.upv.es
Quimica (ITQ-UPV) investigacion
Avelino Corma Instituto de Tecnologia Profesor de acorma(@itq.upv.es
Quimica (ITQ-UPV) investigacion
PARTE I (1.5 créditos)
CATALISIS HETEROGENEA: CATALISIS ACIDO-BASE
OBJETIVOS

En la actualidad, un 90 % de los productos y/o materiales quimicos, precisan, al menos, en
uno de sus pasos de algun tipo de Catélisis. Por otra parte, la denominada Quimica
Sostenible (Quimica Verde) o Quimica benigna con el Medio Ambiente, se fundamente en
doce principios. El noveno dice, textualmente, que los procesos catalizados, tan selectivos
como sea posible, son preferibles a los “estequiométricos”. Aunque este principio se
refiere, explicitamente, a la utilizacion de la Catalisis, en todos sus tipos, como forma de
conseguir una Quimica que no daifie el Medio Ambiente, en otros varios principios,
implicitamente, se alude a la Catalisis como forma de no contaminar o de descontaminar lo
ya contaminado.

En esta asignatura se pretende introducir al alumno, en la Catélisis Heterogénea Acido-
Basica, sin duda una de las mas utilizadas en la Industria y que mas puede ayudar a
prevenir la contaminacion ambiental.

TEMARIO

Materiales sélidos utilizados en Quimica. Ventajas de la utilizacion de catalizadores solidos
en el campo de la Sintesis Quimica. Principales tipos de catalizadores heterogéneos éacido-
basicos. Caracteristicas texturales de los mismos. Caracteristicas acido-basicas de un
catalizador heterogéneo. Propiedades redox. Métodos para determinar los centros de
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adsorcion de un solido. Reacciones modelo para determinar las caracteristicas acido-basicas
de un catalizador solido. Zeolitas y zeotipos y procesos modelo. Utilizacion de las
reacciones modelo en procesos industriales con catalizadores acido-basicos. Desactivacion
y Regeneracion de los catalizadores solidos acido-basicos. Catalisis Heterogénea Quiral. El
futuro de los materiales solidos 4cido-basicos.

BIBLIOGRAFIA

1.-K. Tanabe, “Solid Acids and Bases”, Academic Press, New York, 1970.

2.-K. Tanabe, M. Misono, Y. Ono and H. Hattori, Eds., “New Solids Acids and Bases:
Their Catalytic Properties”, Stud. Surf. Sci. Catal., Vol 51, 1989, Elsevier, Amsterdam.
3.-F. Delannay Ed., “Characterization of Heterogeneous Catalysts”, Marcel Dekker, New
York, 1984.

4.-A. Corma, “Inorganic Solid Acids and their Use in Acid-Catalyzed Hydrocarbon
Reactions”, Chem Rev., 95, 559 (1995).

5.-K. Tanabe, H. Hattori, T. Yamaguchi and R. Tanabe, Eds., “Acid-Base Catalysis”,
Kodansh Ltd., Tokyo.

6-J. M. Marinas, “Catalisis Heterogénea Acido-Bésica en Sintesis Organica”, capitulo de la
obra “Catalisis: Una ciencia multidisciplinar con presente y futuro”, J. R. Gonzélez Velasco
y M. A. Gutiérrez Ortiz, Eds., Servicio Editorial de la Universidad del Pais Vasco, 1997.
7.-J. R. Anderson and K. L. Pratt, Eds., “Introduction to Characterization and Testing of
Catalysts”, Academic Press, New York.

8.-R. L. Augustine, “Heterogeneous Catalysis for the Synthetic Chemist”, Marcel Dekker,
New York, 1996

9.-B. Imelik et al., Eds., “Catalysis by Acids and Bases”, Elsevier, Amsterdam, 1985.
10.-J.M. Thomas and W.J. Thomas, "Principles and Practice of Heterogeneous Catalysis",
VCH Publishers Inc., New York, 1996 (Ed. Alemana, 1997).

11.-Ertl, H. Knozinger and J. Weitkamp, Eds.- "Handbook of Heterogeneous Catalysis", VCH
Verlagsgesellschaft mbH, Weinheim, Germany, 1997.

12.-P. Schneider, "Adsorption Isotherms of Microporous-Mesoporous Solids Revisited",
Appl. Catal. A, 129, 157 (1995).

13.-M.D. Donohue and G. L. Abramovich, "Adsorption Hysteresis in Porous Solids", J. Coll.
Interf. Sci., 205, 121 (1998).

14.-J. Toéth.- "Some consequences of the Incorrect application of Gas/Solid Adsorption
Isotherm Equations", J. Coll. Interf. Sci., 185, 228 (1997).

15.-G. Leofanti, M. Padovan, G. Tozzola and B. Venturelli, "Surface Area and Pore Texture
of Catalysts", Catal. Today, 41, 207 (1998).

16.-M.R. Guisnet, "Model reactions for Characterizing the Acidity of Solids Catalysts", Acc.
Chem. Res., 23 (1990).

17.-G. Bourdillon, C. Gueguen and M. Guisnet, "Characterization of Acid Catalysts by Means
of Model Reactions. I. Acid Strength neccesary for the Catalysis of Various Hidrocarbons
Reactions", Appl. Catal., 61, 123 (1990).

18.-J. M. Marinas, "Procesos organicos modelo, en la determinacion de las caracteristicas
acido-basicas de catalizadores solidos", Actas del Congreso de la Sociedad Espaiiola de
Catalisis celebrado en Jaca, en julio de 1997, p. 27-38.

19.-R. A. Sheldon and H. van Bekkum, “Fine Chemicals through Heterogeneous Catalysis”,
cap. 3, “Solid-acid Catalysis-General”, Wiley-VCH, Germany (2001).
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20.-M. A. Aramendia, A. Marinas, J. M.Marinas y F.J. Urbano, “Heterogeneous Catalysis on
basic sites in Organic Synthesis”, cap. del libro “Focus in Catalysis Research”, Nova
Publishers, New York (2005).

21.-A. Corma and S.Iborra, “Optimization of Alkaline Earth and Hydroxide Catalysts, for
Base-Catalyzed Reactions”, Adv. Catal., 49, 2006, 239.

22.-H. Lauron-Pernot, Catal. Rev., 48, 315 (2006). Se trata de una magnifica revision sobre
procesos modelo acido-base.

NOTA: No aparece fecha en aquellas obras de las que pueda existir mas de una Edicion.
Asimismo, se recurrird a Series de Libros o Monografias existentes en la Bibliografia sobre
Catalisis, tales como “Studies in Surface Science and Catalysis” de la editorial Elsevier, o
“Advances in Catalysis”, de Academic Press (actualmente perteneciente al Grupo Elsevier),
que permiten “estar al dia” sobre los mas importantes temas relacionados con la Catélisis,
en general.

PARTE II (1.5 créditos)

OBJETIVOS

El objetivo de la asignatura es que los alumnos adquieran unos fundamentos basicos
sobre los procesos cataliticos heterogéneos, y la relacion entre Catélisis heterogénea y
Quimica Sostenible, con especial atencion a los procesos de catalisis acida y redox, asi
como la importancia de la preparacion y caracterizacion de los catalizadores en el
desarrollo de nuevos procesos mas competitivos.

TEMARIO

Tema 1. INTRODUCCION.

Introduccion a la catélisis heterogénea. Generalidades. Importancia de los Procesos
Cataliticos en la Industria Quimica, Petroquimica y de Refino. Catalisis Heterogénea y
Quimica Sostenible. Definicioén y Tipos de catalizador.

Tema 2. FUNDAMENTOS DE LA CATALISIS HETEROGENEA

Catalisis Heterogénea y Catalisis Homogénea. Caracteristicas de la catalisis heterogénea.
Etapas de un proceso de catélisis heterogénea. Importancia de la adsorcion/desorcion en los
procesos cataliticos. Adsorcion y Catalisis.

Tema 3. PREPARACION Y CARACTERIZACION DE CATALIZADORES

Tipos de catalizadores heterogéneos. Catalizadores acidos, basicos y catalizadores redox.
Oxidos mixtos. Metales. Tamices moleculares. Determinacion y naturaleza de los centros
acidos. Determinacion y naturaleza de los centros bdasicos. Propiedades redox de los
catalizadores. Estructura y actividad.

Tema 4. CATALISIS ACIDA

Catalizadores dacidos. Importancia de la naturaleza de los centros 4cidos. Nuevos
catalizadores no contaminantes. Catalisis 4cida en procesos cataliticos: Refino,
Petroquimica y Quimica Fina.

Tema 5. OXIDACION SELECTIVA Y OXIDANTES BENIGNOS 1

Oxidantes benignos. Oxidacion selectiva y no selectiva. Catalizadores no contaminantes.
Autooxidacion. Oxidacion selectiva en fase liquida. Oxidacion selectiva en fase gaseosa.
Catalizadores multicomponentes. Nuevas tendencias en los procesos de oxidacion selectiva
Tema 7. HIDROGENACION SELECTIVA
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Hidrogenacion selectiva en fase Heterogénea. Aplicaciones en la Quimica Fina.
Enantioselectividad.

BIBLIOGRAFiIA

J.M. Thomas, Principles and Practice of heterogeneous Catalisis, VCH (1996).

- A.B. Stiles, Catalyst Manufacture, Marcel Dekker, New York (1995).

- G. Ertl, H. Knézinger, J. Weitkamp, Handbook of Heterogeneous Catalysis, VCH,
(1997).

- Sheldon, R.A. “Catalytic oxidation principles and applications”, World Scientific (1995).

- F. Cavani, y col. “Selective Oxidation by Heterogeneous Catalysis (Fundamental and
Applied Catalysis)”, Marcel Dekker (2001).

METODOLOGIA

Se procuraran seguir las directrices que el Espacio Europeo de Educacion Superior (EEES)
ha dictado para el desarrollo de los diferentes tipos de ensefianza universitaria, mediante el
desarrollo de créditos ECTS. La filosofia basica de estas directrices es que el alumno
participe, cada vez mas, en su autoformacion, siempre bajo las directrices del Profesor.

En este sentido, los dos Profesores del Curso, impartirdn las lecciones magistrales del
mismo, entregando a los alumnos fotocopias de todo (o de la mayoria) de lo explicado, con
el fin de que se puedan centrar en las explicaciones durante la clase presencial.

EVALUACION

Se controlard la asistencia de los alumnos a las clases magistrales, lo que permite realizar la
evaluacion continuada, a través del “dia a dia”, a lo largo del desarrollo de la Asignatura.
Asimismo, aunque no necesariamente, podra efectuarse un examen de los conocimientos
adquiridos por el alumno.

Por otra parte, cada uno de los alumnos matriculados en la Asignatura, desarrollara un
trabajo bibliografico, que seran evaluados por los Profesores. Los citados trabajos
bibliograficos versaran sobre aspectos del programa de la Asignatura, tales como estudio de
un determinado tipo de catalizador, utilizacion de una técnica instrumental para llevar a
cabo su caracterizacion, proceso quimico que precisa de Catalisis Acido-Basica, etc.

Para ello, el alumno recibird aparte de la bibliografia general recomendada, una bésica y
especifica para el tema que debe desarrollar, con independencia de la que ¢l pueda
encontrar “on line”.
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TITULO DEL CURSO

MATERIAS PRIMAS RENOVABLES

Lugar de imparticion:

(especificar centro y provincia)

Castellon

Fechas de imparticion:

22 Enero-9-Febrero

N° DE CREDITOS 3
Idioma de imparticion: Castellano: X Inglés: [] Otros:
Profesorado
. Universidad/ , -

Nombre y apellidos Institucion Categoria/Cargo | E-mail

Victor Martinez Merino Universidad publica Cu merino@unavarra.es
de Navarra

Maria Jose Gil Idoate Universidad publica CEU mjg@unavarra.es
de Navarra

OBJETIVOS

= Conocer el concepto de materia prima renovable.
= (atalogar los principales productos quimicos que se pueden obtener a partir de fuentes

renovables.

= Analizar el uso de materias primas renovables como fuentes de energia.

= Valorar la utilidad de una fuente como materia prima renovable en funcion de su
sosteniblidad, implicaciones medioambientales y coste econémico.

= [Investigar potenciales materias primas renovables

TEMARIO

Tema 1.- Concepto de materias renovables.
Tema 2.- Productos quimicos a partir de materias primas renovables.
2.1- Obtencion de materias primas
2.2.- Lubricantes y surfactantes
2.3.- Polimeros.
2.4.- Biopolimeros.
Tema 3.- Energia a partir de fuentes renovables.
3.1.- Energia a partir de biomasa
3.2.- Celdas de combustible y otras formas de energia
Tema 4.- Economia relativa a las materias renovables.
Tema 5.- Evaluacion de la materia prima.

Tema 6.- Conclusion.
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/Carbohydrates as Organic Raw Materials III,/ VCH 1994 Weinheim (Alemania).

9.- K. Hill, /Fats and Oils as Oleochemical Raw Materials,/ Pure Appl.
Chem., *2000*, /72/, 1255-1264.
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34.- B. Kamm, P. R. Gruber, M. Kamm Eds. /Biorefineries-Industrial
Processes and Products: Status Quo and Future Directions. /(Vol. 1, 2).
Wiley. *2006*

35.- G. W. Huber, S. Iborra, and A. Corma. /Synthesis of Transportation
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METODOLOGIA

El alumno manejard con soltura la metodologia empleada en la obtencion de materias
primas quimicas a partir de biomasa, con especial atencion a la aplicable sobre fuentes ricas
en hidratos de carbono, lipidos, proteinas u otros productos naturales.

Igualmente conocera los métodos de obtencidon de energia utilizando fuentes renovables y
su viabilidad.

Sera capaz de evaluar los potenciales productos a obtener de materias primas renovables.

EVALUACION
Estimacion del grado de consecucion de las destrezas descritas aplicadas en casos practicos
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TITULO DEL CURSO

CATALISIS HOMOGENEA

Lugar de imparticion:
(especificar centro y provincia)

Castellon

Fechas de imparticion:

22 Enero-9- Febrero

N° DE CREDITOS 3
Idioma de imparticion: Castellano: X Inglés: [ ] Otros:
Profesorado
. Universidad/ . -
Nombre y apellidos Tnstitucién Categoria/Cargo | E-mail
M? Isabel Burguete Azcarate Universidad TU burguete@qio.uji.es
Jaume |
M Jose Sabater Picot Universidad C.T. mjsabate@itq.upv.es
Politécnica
OBJETIVOS

Los objetivos de la asignatura Catalisis Homogénea son:

1) Adquirir conocimientos de los conceptos generales y principios basicos de la
Catalisis.

2) 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.

3) Conocer los principales procesos y tipos de reacciones cataliticas.

4) Aplicaciones y tendencias actuales para cumplir con los postulados de la Quimica
Sostenible en Catalisis Homogénea.

TEMARIO

TEMA 1.- Conceptos bésicos de catalisis: eficacia del catalizador. definicion de TOF y
TON. Catalisis con complejos de metales de transicion. Quimica verde: conceptos;
alternativas para una quimica sostenible;

TEMA 2.- Catélisis homogénea. Organocatalisis

TEMA 3.-CATALISIS ASIMETRICA.- Estereoquimica: conceptos bésicos; Métodos

para acceder a compuestos enantioméricamente puros; Disefio de un catalizador quiral;

aplicaciones en sintesis a gran escala.

TEMA 4.- CATALISIS ACIDO-BASE.- Reacciones catalizadas por acidos y bases

minerales: aplicaciones a nivel industrial; Reacciones con balance negativo

reactivos/productos/residuos; Nuevos acidos de lewis activos en medio acuoso.

aplicaciones; Catalizadores acido-base en liquidos ionicos; Catalizadores acido-base en

medios bifasicos fluorados; Catalisis acido-base en medio supercritico; Reacciones

estereoselectivas

TEMAS 5-6.- HIDROGENACION; HIDROFORMILACION
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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; Hidroformilacion; mecanismo, aplicaciones

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 CON PALADIO Reaccion de Heck; Reaccion de Suzuki;
Reaccion de Sonogashira, etc...

TEMA 11.- TRANSFORMACIONES SECUENCIALES

Definicion; clasificacion: reacciones domind y reaccidones consecutivas; aplicaciones

METODOLOGIA

La asignatura se ha dividido en distintos bloques, donde los profesores imparten a través de
una docencia presencial los principales temas enumerados en el programa de la asignatura,
desarrollandolos en profundidad.

El primer bloque consta de dos capitulos donde se introducen los principios generales de la
Catalisis y las tendencias actuales para mejorar la sostenibilidad de un proceso catalitico
homogéneo. A continuacion se dedica un segundo capitulo a procesos cataliticos benignos
llevados a cabo sin la intervencion de metales (Organocatalisis).

En un segundo bloque se revisan los conocimientos de estereoquimica, terminologia,
diseno de catalizadores quirales con sus dificultades y sus aplicaciones reales a escala
industrial.

A continuacion en un tercer bloque se profundiza en los distintos tipos de procesos
cataliticos con metales tanto simétricos como asimétricos.

En general, el curso pretende dar una vision amplia, que no exhaustiva, de la Catalisis
Homogénea, dado que se trata de un area de conocimiento en fuerte y continua expansion;
en especial en lo que se refiere a la Catalisis Asimétrica de determinados procesos
cataliticos.

Las clases se impartiran mediante clases magistrales, utilizando los medios habituales de
presentaciones adiovisuales y pizarra.

La bibliografia, asi como el material para seguir las clases estaran disponibles previamente
a la realizacion del curso en el aula virtual, con objeto de que el estudiante pueda disponer
del mismo para seguir de forma mas adecuada dichas clases.

BIBLIOGRAFIA

1) N. Jain etal., Tetrahedron, 61(2005), 1015-1060.

2) W. Miao et al., Acc. Chem. Res., (2006), 39, 897-908.

3) W. Leiter et al., Acc. Chem. Res, (2002), 35, 746-756.

4) C.A. Eckert et al., J. Phys. Chem. B, (2006), 11, 627-640.
5) R.D. Rogers et al., Green Chem., (2005), 7, 64-82.
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6) S. Kobayashi et al., Acc. Chem. Res, (2002), 35, 209-217.

7) S. Kobayashi et al. , Pure Appl. Chem., (2000), 72(7), 1331-1333.
8) B-X. Luangetal., J. Catal., (2004)226, 301-307.

9) J. Xiang et al., Angew. Chem. Int. Ed., (2001), 40(19), 3670-3672.
10) P. E. Savage et. al, Chem. Rev. (1999), 603-621.

11) R. Noyori, Chem. Commun., (2005), 1807-1811.

12) A. P. Abbot, Green Chem., (2005), 7, 721-725.

13)F. Joo, Acc. Chem. Res., (2002), 35, 738-745.

14) M. L. Clarke et al., Chem Eur. J., (2006), 12, 7978.

15) P. Wasserscheid et al., Green Chem., (2002), 4, 400-404.

16)1. W. C. E. Arends et al., Angew. Chem. Int. Ed., (2006), 45, 6250.
17)N. Mizuno et al., Adv. Synth. Catal., (2003), 3454, 1193.

18) G. Streckel et al, J. Am. Chem. Soc., (2006), 128, 14006-14007.
19) M. Merino, et al., Chem. Eur. J., (2004), 10, 758-765.

20) H. Werner et al., Adv. Synth. Catal., (2006), 348, 125-132.

21) P. G. Jessop et al., Angew. Chem. Int. Ed., (1999), 38(8), 1143.
22) A. M. Treziack et al, Coord. Chem. Rev., (2005), 249, 2308-2322.
23) A. B. Holmes et al., Chem. Commun., (1998), 1395.

24) Current Organic Chemistry, (2005), 9(7), 595.

25)L. Lou et al, Topics in Catalysis, (2005), 35(1-2).

26)J. J. Miiller et al., Angew. Chem. Int. Ed., (2004), 43, 5997.

27)L. F. Tietze et al., Angew. Chem. Int. Ed.,(1993), 32, 131.

28)S. P. H. Mee etal., Angew. Chem., (2004), 196, 1152.

29)C. W. Huang, Tetrahedron, (2003), 59, 3635.

30) Ang. Chem. 2001,40, 3726-48

LIBROS:

1) J. Tsuji. “Palladium Reagents and Catalysts”.Wiley

2) 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.

EVALUACION

Se controlard la asistencia de los alumnos a las clases magistrales, lo que permite realizar la
evaluacion continuada, a través del “dia a dia”, a lo largo del desarrollo de la Asignatura.
Asimismo, aunque no necesariamente, podra efectuarse un examen de los conocimientos
adquiridos por el alumno.

Ademas, el curso trata de que los conocimientos del alumno sean adquiridos no solo a
través de una docencia presencial, sino también a través de una intervencidn mas
participativa del alumno. Para ello se ha previsto que éstos se impliquen en una serie de
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trabajos individuales que consisten en reconocer en una serie de publicaciones cientificas
recientes, los principales procesos cataliticos desarrollados en el programa e introducir
mejoras en estos procesos para hacer una quimica mas amigable con el medio ambiente.
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TITULO DEL CURSO FOTOQUIMICA Y ELECTROQUIMICA AMBIENTAL
Lugar fle imparticion: o Almagro
(especificar centro y provincia)

Fechas de imparticion: 7-25 Mayo

N° DE CREDITOS 3

Idioma de imparticion: Castellano: X Inglés: [ ] Otros:

Profesorado
. Universidad/ , .

Nombre y apellidos Institucion Categoria/Cargo | E-mail

José Urieta Navarro Universidad de CU urieta@unizar.es
Zaragoza

Juan L. Pardo Fernandez Universidad de TU jupardo@unizar.es
Zaragoza

Ana M? Mainar Fernandez Universidad de Profesora
Zaragoza asociada

Antonio Aldaz Universidad de CU aldaz@ua.es
Alicante

OBJETIVOS DE LLAS PARTES I Y II

Mostrar las bases generales y aplicaciones de estas técnicas. Electroquimica. Fotoquimica.
Gestion de Residuos.

Competencias profesionales: Conocer los conceptos basicos de fotoquimica y
electroquimica y su utilidad como técnica medioambientalmente benigna.

Conocer los principales tipos de reactores fotoquimicos y electroquimicos.

Conocer los principales tipos de reacciones fotoquimicas y electroquimicas.

Conocer las aplicaciones para la eliminacion de la contaminacion (remediacion).

Relacion con otras materias: Tiene una relacion directa con las materias relacionadas
con la introduccion de energia (Pilas de combustible, Microondas, Ultrasonidos) y menos
directa con el resto de las materias.

TEMARIO (PARTE I): FOTOQUIMICA

. Reacciones Fotoquimicas.

. Conceptos basicos y leyes de la de Fotoquimica.

. Fotosintesis.

. Fotocatalisis.- Fotocatalisis Heterogénea.

. Fotorreactores.

. Principales Tipos de Reacciones Fotocataliticas.

. Tecnologia Electroquimica y Medio Ambiente.

. Conversion y almacenamiento de energia por métodos fotoelectroquimicos.
. Oxidaciones y Reducciones Electroquimicas.

O 0 IO N W~
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10. Electrocatalisis.

11. Electrodeposicion.

12. Disefio de Reactores Electroquimicos.

13. Fenémenos Electrocinéticos.

14. Electroquimica de los Contaminantes.

15. Electroflotacion, Electrocoagulacion y Electrofloculacion.
16. Eliminacion Electroquimica de Contaminantes Gaseosos.
17. Procesos Asistidos Mediante Membranas.

TEMARIO (PARTE II): ELECTROQUIMICA AMBIENTAL

1. Nociones de Electroquimica:

Cinética de procesos controlados por transferencia de carga. Cinética de procesos
controlados por difusién. Procesos mixtos. Breve descripcion de técnicas electroquimicas.
Cubas de electrolisis y reactores electroquimicos.

2. Sustitucion de procesos quimicos por procesos electroquimicos verdes: sintesis
electroquimica. Sustitucion de disolventes no verdes en sintesis electroquimica.

3. Métodos electroquimicos para la eliminacion de la contaminacion: oxidacion anddica,
eliminacion de metales, -electrocoagulacion vy electroflotacion. Electrodidlisis en
desalinizacion y tratamiento de efluentes y reconversion de sales en acidos y bases.

BIBLIOGRAFIA

Quimica Fisica. Vol II, cap.58 a 63. J.Bertran y J.Nufiez Ed. Ariel.

Electrochemical Methods: Fundamental and Applications. A.Bard and L.R.Faulkenerr. ED.
Wiley. (segunda edicion)

Industrial Electrochemistry. D.Pletcher and F.Walsh. Ed. Chapman and Hall.

Un primer curso de Ingenieria Electroquimica. F.Walsh. Ed. Club Universitario

METODOLOGIA

- Clases magistrales

- Resolucion de problemas y cuestiones por parte de los alumnos en el aula.
Realizacion de un trabajo bibliografico sobre aspectos basicos de Quimica Sostenible.

EVALUACION
Asistencia y participacion activa en las clases.
Realizacion de un trabajo individual
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TITULO DEL CURSO CATALISIS INMOVILIZADA
Lugar.de imparticion: o Almagro
(especificar centro y provincia)
Fechas de imparticion: 7-25 Mayo
N° DE CREDITOS 3
Idioma de imparticion: Castellano: X Inglés: [] Otros:
Profesorado
Nombre y apellidos Umv.erSI.d,a Y CEEILEAS E-mail
Institucion g0
Santiago V. Luis Lafuente Universidad Jaume [ CU luiss(@qio.uji.es
M? Isabel Burguete Azcarate | Universidad Jaume | TU burguete@qio.uji.es
Belén Altava Benito Universidad Jaume [ TU altava@gqio.uji.es
OBJETIVOS

El programa propuesto pretende dar una formacion general en la sintesis, caracterizacion y
empleo de reactivos/catalizadores soportados en Quimica Orgénica. Se estudian las
ventajas que presentan el empleo de estos soportes para el medio ambiente y su aplicacion
en la industria Farmacéutica; Quimica Fina etc.

TEMARIO

Tema 1. Caracteristicas generales de los reactivos soportados.

Tema 2. Metodologia general de trabajo.

Tema 3. Caracterizacion de Polimeros.

Tema 4. Ventajas e inconvenientes desde un punto de vista medioambiental del
empleo de reactivos y catalizadores soportados.

Tema 5. Empleo de reactivos soportados como "scavengers".

Tema 6. Sintesis organicas sobre soportes poliméricos.

Tema 7. Reactivos soportados en Quimica Organica.

Tema 8. Catalizadores soportados.

Tema 9. Separaciones mediante el empleo de reactivos soportados.

Tema 10. Aplicaciones industriales y perspectivas.

BIBLIOGRAFIA

Libros

1.- Syntheses and Separations using Functional Polymers. D.C. Sherrington and P. Hodge.
John
Wiley and Sons. 1988
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2.-Solid Supports and Catalysits in Organic Synthesis. K. Smith. 1992

3.- Solid-Supported Combinatorial and Parallel Synthesis of Small-Molecular-Weight
Compounds

Libraries. D. Obrecht and J.M. Villalgordo. Elsevier Science Ltd. 1998

4.- Solid-Phase Organic Synthesis. K. Burgess. John Wiley and Sons. 2000

5.- Solid Phase Sythesis and Combinatorial Technologies. P Seneci. John Wiley and Sons.
2000

6.- Polymer Analysis. Barbara Stuart. John Wiley and Sons. 2002

7.- Organic Synthesis on Solid Phase. F. Zaragoza Dorwald, Wiley-VCH, 2003.

8.- Polymeric Materials in Organic Synthesis and Catalysis. Michael R. Buchmeiser.
Wiley-VCH,

2003

9. - Kirschning, A., Jas U, Kunz G. Chemistry in flow-new continuous flow reactors in
organic

synthesis, in: R. Epton (Ed.), Innovation and Perspectives in Solid Phase Synthesis and
Combinatorial Libraries, MPG Books Ltd., 2004

Revistas

1.- Model Rigid Monolithic Porous Polymers: An Inexpensive, Efficient, and Versatile
Alternative

to Beads for Design of Materials for Numerous Applications. F. Svec, J.M.J. Fréchet, Ind.
Eng.

Chem. Res., 1999, 38, 34-48

2.- Preparation, structure and morphology of polymer supports. D.C. Sherrington, Chem.
Commun.,

1998, 2275-2286.

3.- Functionalised Polymers: Recent Developments and New Applicatios in Synthetic
Organic

Chemistry. S. J. Shuttleworth, S. M. Allin, P. K. Sharma, Synthesis, 1997, 1217-1238
Recent

4.- Recent developments in asymmetric catalysis using synthetic polymers with main chain
chirality, Pu Lin, Tetrahedron: Asymmetry, Vol. 9, 1998, 1457-1477.

5.- Supported Reagent and Catalysts, and Sorbents: Evolution and exploitation-A Personel
View.

D.C. Sherrington, J. Polym. Sci. Part A: Polym. Chem., 2001, 39, 2364-2377.

6.- Polymer-supported catalysis in synthetic organic chemistry, B. Clapham, T. S. Reger
and K. D.

Janda, Tetrahedron, Vol. 57, 2001, 4637-4662

7.- Grafted Macroporous Polymer Monolithic Disks: A New Format of Scavengers for
Solution-

Phase Combinatorial Chemistry, Tripp, J. A.; Svec, F.; Frechet, J. M. J.; J. Comb. Chem.;
2001;

3(2); 216-223.

8.- Recoverable Catalysts and Reagents Using Recyclable Polystyrene-Based Supports.
McNamara,

C. A.; Dixon, M. J.; Bradley, M.; Chem. Rev.; 2002; 102(10); 3275-3300.

9.- Preparation of Polymer-Supported Ligands and Metal Complexes for Use in Catalysis.
Leadbeater, N. E.; Marco, M.; Chem. Rev.; 2002; 102(10); 3217-3274

34



Objetivos y Programa del POP “Quimica Sostenible” 2006-7

10.- Organic synthesis using polymer-supported reagents, catalysts and scavengers in
simple

laboratory flow systems. P. Hodge, Current Opinion in Chemical Biology 2003, 7, 362-373
11.- Solid Phase Reaction Monitoring-Chemical Derivatization and Off-Bead Analysis. C.
Kay,

O.E. Lorthiois, N.J. Parr, M. Congreve, S.C. McKeown, J.J. Scicinski, S.V. Ley,
Biothecnology and

Bioengineering (Combinatorial Chemistry), 71, 2, 2001, 110-118.

12.- Monitoring the Process and the yield of Solid-Phase Organic Reactions Directly on
Resin

Supports. D. Yan, Acc. Chem. Res., 1998, 31, 621-630.

13.- The use of NIR-FT-Raman spectroscopy for the characterization of polymer-supported
reagents and catalysts, B. Altava, M. I. Burguete, E. Garcia-Verdugo, S. V. Luis and M. J.
Vicent.

Tetrahedron, Vol. 57, 2001, 8675-8683

14.- Polymer-supported organic reaction: what takes place in the beads?. P. Hodge, Chem.
Soc. Rev.

VOL 26, 1997, 417-424

15.- Recent Advances in Asymmetric C-C and C-Heteroatom Bond Forming Reactions
using

Polymer-Bound Catalysts, S. Brése, F.Lauterwasser, R. E. Ziegert, Adv. Synth. Catal. 2003,
345,

869-929

16.- Recoverable Catalysts for Asymmetric Organic Synthesis. Q. H. Fan, Y. M. Li, A. C.
Chang,

Chem. Rev. 2002,102, 3385-3466

17.- Chemistry in Interphases-A New Approach to Organometallic Synthesis and Catalysis,
E.

Lindner, T. Schneller, F. Auer, H. A. Mayer, Angew Chem. Int. Ed. 1999, 38, 2154-74

18.- Macroporuos copolymer networks, O. Okay, Prog. Polym. Sci. 25,2000, 711-779

19.- Functionalized Polymers-Emerging Versatile Tools for Solution-Phase Chemistry and
Automated Parallel Synthesis, A. Kirschning, H. Monenschein, R. Wit2tenberg, Angew
Chem. Int.

Ed. 2001, 40, 650-679

20.- P. Hodge, Ind. Eng. Chem. Res. 2005, 44, 8542-8553

21.- Performing the Synthesis of a Complex Molecule on Sequentially Linked Columns:
Toward

the Development of a “Synthesis Machine” Stefan France, Daniel Bernstein, Anthony
Weatherwax,

and Thomas Lectka, Org. Lett., Vol. 7, No. 14, 2005

22.- Multi-Step Application of Immobilized Reagents and Scavengers: A Total Synthesis of
Epothilone C, Steven V.Ley et. al., Chem. Eur. J. 2004, 10, 2529 + 2547

23.- P. McMorn, G. J. Hutchings, Chem. Rev. 2004, 33, 108-122.

24.- P. Toy and M. Shi Polymer-Supported Reagents and Catalysts: Increasingly Important
Tools

for Organic Synthesis Tetahedron, 2005, 61, 12026-12192

25.- Svec F, Csaba Horvath's contribution to the theory and practice of capillary
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electrochromatography, Journal Of Separation Science 27 (15-16): 1255-1272 NOV
2004

26.- Immobilization of organic catalysts: When, why, and how, Cozzi F, Advanced
Synthesis &

Catalysis,348 (12-13): 1367-1390, 2006

27.- Aspects of immobilisation of catalysts on polymeric supports. Dioos BML,
Vankelecom IFJ,

Jacobs PA, Advanced Synthesis & Catalysis, 348 (12-13): 1413-1446, 2006

28.- Liquid/liquid biphasic recovery/reuse of soluble polymier-supported catalysts.
Bergbreiter DE,

Sung SD, Advanced Synthesis & Catalysis, 348 (12-13): 1352-1366, 2006

METODOLOGIA

La asignatura se ha dividido en distintos bloques, donde los profesores imparten a través de
una docencia presencial los principales temas enumerados en el programa de la asignatura,
desarrollandolos en profundidad.

Las clases se impartiran mediante clases magistrales, utilizando los medios habituales de
presentaciones adiovisuales y pizarra.

La bibliografia, asi como el material para seguir las clases estard disponible previamente a
la realizacion del curso en el aula virtual, con objeto de que el estudiante pueda disponer
del mismo para seguir de forma mas adecuada dichas clases.

EVALUACION

Se controlard la asistencia de los alumnos a las clases magistrales, lo que permite realizar la
evaluacion continuada, a través del “dia a dia”, a lo largo del desarrollo de la Asignatura.
Asimismo, aunque no necesariamente, podra efectuarse un examen de los conocimientos
adquiridos por el alumno.

El estudiante debera realizar un trabajo, concertado previamente con los profesores, dicho
trabajo de una forma general consistird en el comentario de un articulo o articulos de la
bibliografia de un tema relacionado con las materias impartidas, donde de un modo general
sefialara los puntos mas relevantes del mismo, asi como la comprension del mismo a través
de un pequefio resumen.
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TITULO DEL CURSO "DISOLVENTES BENIGNOS"
Lugar fle imparticion: o Castellon
(especificar centro y provincia)
Fechas de imparticion: 7-25 Mayo
N° DE CREDITOS 3
Idioma de imparticion: Castellano: X Inglés: [ ] Otros:
Profesorado
. Universidad/ , .
Nombre y apellidos Institucion Categoria/Cargo E-mail
Santiago V. Luis Lafuente | Universidad Jaume [ CU luiss(@gqio.uji.es

Eduardo Garcia -Verdugo | Universidad Jaume I |Inv. Ramoén y Cajal | Eduardo.Garcia@qio.uji.es

OBJETIVOS

Exponer al alumno una panoramica de los distintos disolventes neotéricos que se utilizan
actualmente, con particular incidencia en los medios acuosos, los liquidos i6nicos y los
disolventes fluorosos, correlacionando la particular estructura de cada familia con las
propiedades fisico-quimicas y biologicas que los hacen interesantes como disolventes.
Mostrar ejemplos de aplicacién de los disolventes no convencionales en distintos campos,
incluyendo aplicaciones industriales a gran escala.

TEMARIO

Tema 1.- Introduccion

Tema 2.- Disolventes Fluorados

Tema 3.- Liquidos I6nicos

Tema 4.- Polaridad, Solvatacion y Solubilidad

Tema 5.- Toxicidad y Cuestiones Ambientales

Tema 6.- El agua como disolvente

Tema 7.- Fluidos Supercriticos

Tema 8.- Procesos y Reacciones Quimicas empleando disolventes benignos

BIBLIOGRAFIA

C. Reichardt, Solvents and Solvent Effects in Organic Chemistry, Wiley-CVH, 1988.

G. Wypych, Editor, Handbook of Solvents, ChemTech Publishing, 2001.

Mike Lancaster. Green Chemistry, an introductory text. RSC Paperbacks. Cambridge 2002.
W. A: Nelson, Green Solvents for Chemistry: Perspectives and Practice. Oxford University
Press, 2003.

Peter Wasserscheid, Tom Welton Eds. Ionic Liquids in Synthesis, Wiley-VCH, Weinheim
2003.
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B. Cornils, W.A. Hermann Eds. Aqueous Phase Organometallic Catalysis- Concepts and
Applications. Wiley- VCH Weinheim

Ulf M. Lindstrém, Chem. Rev. 2002, 102, 2751- 2772.

André Lubineau, Jacques Augé, Yves Queneau, Water-Promoted Organic Reactions,
Synthesis 1994, 741-760.

METODOLOGIA

La asignatura se ha dividido en distintos bloques, donde los profesores imparten a través de
una docencia presencial los principales temas enumerados en el programa de la asignatura,
desarrollandolos en profundidad.

Las clases se impartirdn mediante clases magistrales, utilizando los medios habituales de
presentaciones adiovisuales y pizarra.

La bibliografia, asi como el material para seguir las clases estard disponible previamente a
la realizacion del curso en el aula virtual, con objeto de que el estudiante pueda disponer
del mismo para seguir de forma mas adecuada dichas clases.

EVALUACION

Se controlard la asistencia de los alumnos a las clases magistrales, lo que permite realizar la
evaluacion continuada, a través del “dia a dia”, a lo largo del desarrollo de la Asignatura.
Asimismo, aunque no necesariamente, podra efectuarse un examen de los conocimientos
adquiridos por el alumno.

El estudiante debera realizar un trabajo sobre un proceso quimico que haya sido estudiado
con el uso de disolventes alternativos. Dicho estudio debe incluirlos siguientes aspectos:

- Comparacion entre los resultados obtenidos en “condiciones cldsicas” y con el uso de
disolventes alternativos.

- Un anélisis critico de la utilidad practica del nuevo proceso/reaccion usando un disolvente
“benigno” (¢ Funciona realmente bien, desde un punto de vista quimico, la nueva reaccion?)
- Un analisis critico de cuanto de sostenible es realmente el nuevo proceso/reaccion
(¢;Contaminamos mas o0 menos con el nuevo proceso?,

Jconsumimos mas o menos recursos? ;Coémo funciona la economia atomica?)

- Cualquier sugerencia de mejora desde el punto de vista de sostenibilidad.

El trabajo no necesita ser muy extenso
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ENERGIAS SOSTENIBLES

TiTULO DEL CURSO

Lugar fle imparticion: o Almagro

(especificar centro y provincia)

Fechas de imparticion: 7-25 Mayo

N° DE CREDITOS 3

Idioma de imparticion: Castellano: X Inglés: [ ] Otros:

Profesorado
. Universidad/ . .

Nombre y apellidos Tnstitacion Categoria/Cargo | E-mail

Félix Sanchez Alonso Instituto de Quimica Investigador felix-iqgo@iqog.csic.es
Organica. CSIC cientifico

Marta Iglesias Hernandez | Instituto de Quimica Investigadora
Organica. CSIC cientifica

J. L. Acosta Luque Instituto de Quimica Investigador
Organica. CSIC cientifico

TEMARIO

Tema 1. Introduccion y antecedentes histdricos,

Tema 2. Principios fisico-quimicos baésicos. Termodinamica, electroquimica y
electronica basica

Tema 3. Caracterizacion de componentes.

Tema 4. Membranas de Intercambio de Protones,

Tema 5. Electro-catalizadores.

Tema 6. Placas bipolares. Materiales y disefio de placas.

Tema 7. Preparacion de los electrodos y ensamblaje membrana-electrodo (MEA).

Tema 8. Disefios de “stack™: sellos, gestion del agua y del calor, rendimiento y
parametros de optimizacion, etc.

Tema 9. Integracion de sistemas.

METODOLOGIA

Clases magistrales
Resolucion de problemas y cuestiones por parte de los alumnos en el aula.

EVALUACION

Asistencia y participacion activa en las clases.
Realizacion de un trabajo individual.
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ASIGNATURAS OFERTADAS POR LA
UNIVERSIDAD JAUME I DE
CASTELLON
e
IMPARTIDAS EN DICHA
UNIVERSIDAD
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TITULO DEL CURSO INGENIERIA SOSTENIBLE

Lugar fle imparticion: o Castellon

(especificar centro y provincia)

Fechas de imparticion: Octubre-Junio

N° DE CREDITOS 3

Idioma de imparticion: Castellano: X Inglés: [_] Otros:

Profesorado
. Universidad/ . -
Nombre y apellidos Tnstitucién Categoria/Cargo | E-mail
Juan Garcia Serna Universidad de P.ASOCIADO |jgserna@gmail.com
Valladolid

Antonio Gallardo Izquierdo Universidad TU gallardo@emc.uji.es
Jaime [

M? Dolores Bovea Edo Universidad TU bovea@emc.uji.es
Jaime |

OBJETIVOS

Una vez cursada la asignatura el alumno debera ser capaz de responder satisfactoriamente a
los siguientes objetivos genéricos:
- Establecer los fundamentos de la Ingenieria Verde dentro de la Ingenieria de Proceso
- Dar a conocer las nuevas disciplinas que sirven de fuente de inspiracion al disefio
sostenible de procesos y productos quimicos.
Utilizar y conocer herramientas guia de la Ingenieria Verde.

Destrezas a adquirir

Conocer el significado del término “sostenibilidad” dentro de la Ingenieria Quimica.
Desarrollar la creatividad en el disefio de procesos acorde a las nuevas tendencias.
Conocer y analizar nuevas tendencias de disefio y fuentes de éstas.

Utilizar herramientas que ayuden en el disefio y evaluacion de procesos y productos
dentro del marco de la sostenibilidad.

ANENENEN

TEMARIO
TEMA 1 — FUNDAMENTOS DE INGENIERIA VERDE

1. Presentacion

2. Definicion de sostenibilidad y desarrollo sostenible

3. La triple linea de base: Economia — Sociedad — Medioambiente
4. Definicion de Ingenieria Verde
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MIRAR SIEMPRE MAS ALLA CREATIVIDAD VALENTIA
(Visionarios) (Innovadores) (Coherentes)

(Qué es y qué no es [V?

Integracion energética de procesos

Ingenieria Ambiental
0 Tratamiento de contaminantes gaseosos
0 Tratamiento de contaminantes liquidos
0 Tratamiento de contaminantes s6lidos
0 Gestion de residuos

- Seguridad y salud laboral en el trabajo

- Catalisis homogénea y heterogénea

- Biodegradacion de contaminantes

- Analisis de fallos

- Intensificacion de procesos

- Escalado de procesos

5. Principios de Ingenieria Verde

- Cuadro resumen
- Desarrollo de los 9/12 principios de la IV (ver bloques de agrupacion)

TEMA 2 — DISCIPLINAS INSPIRADORAS DE LA INGENIERIA VERDE

1. Disefio Inherentemente Seguro
- Ver las capas de disefo
- Ejemplos
2. Biomimetismo y Disefio de la Cuna a la Cuna
3. Ingenieria de la Resiliencia
4. Proyeccion del DVD “Una nube sobre Bhopal” Dominique LaPierre

TEMA 3 — HERRAMIENTAS GUIA PARA EL DISENO EN INGENIERIA VERDE

1. Tipos de herramientas
2. Green HAZOP
- Descripcion de la herramienta
- Ejemplo de Bhopal
3. Otros tipos de herramientas: analisis de ciclo de vida, etc.

BIBLIOGRAFIA
[1] Carson, R., Silent Spring, Houghton Mifflien, Boston, 1962

[2] Fiksel, J., Design for Environment: Creating Eco-Efficient Products and Processes,
McGraw-Hill, New York, 1996
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[3] Brundtland, G.H., For World Commission on Environment and Development, Our
Common Future. Oxford University Press, Oxford, UK, 1987.

[4] CERES, www.ceres.org, 5 Feb 2005

[5] McDonough, W. and Braungart M., 1992, Hannover Principles,
http://www.mcdonough.com/principles.pdf, 2005

[6] J. Tickner, C. Raffensperger and Myers, The Precautionary Principle in action. A
handbook, 1st edition, http://www.biotech-info.net/precautionary.html, 2002

[7] “Earth Charter Principles,” http://www.earthcharterusa.org/earth-charter.html.

[8] The Natural Step International Gateway, Natural Step System Conditions;
http://www .naturalstep.com/com/What is_sustainability, 2003.

[9] P. Hardi and T. Zdan, Assessing Sustainable Development: Principles in Practice,
International Institute for Sustainable Development (IISD), Winnipeg (Manitoba), 1997.
[10] “Ahwahnee Principles, ”Local Government Commission,
http://www.lgc.org/ahwahnee/principles.html, 2004

[11] Interface Sustainability, The Seven Fronts (faces of MT. Sustainability),
http://www.interfacesustainability.com, 2004

[12] “DfE Key Strategies,” National Resource Council of Canada, http://dfe-sce.nrc-
cnrc.ge.ca/downloads_e.html, 2003

[13] R. Dodds and R. Venables (editors), Engineering for Sustainable Development:
Guiding Principles, Royal Academy of Engineering,
http://www.raeng.org.uk/education/vps/pdf/Engineering_for Sustainable Development.pdf
, 2005

[14] McDonough W. and Braungart M., Cradle to Cradle. Remaking the way we make
things, North Point Press, 2002

[15] McDonough, W., Braungart, M., Anastas, P.T., Zimmerman, J.B.; Applying the
Principles of Green Engineering to Cradle-to-Cradle Design, Environ. Sci. Technol., 37, 23,
2003, 434A-441A

[16] Benyus J.M., Biomimicry: Innovation Inspired by Nature, Harper Perennial, New
York, 1997

[17] P. Palmer, Getting to Zero Waste, 2001, Sebastopol

[18] Nelson W.M., “Green Solvents for Synthesis. Perspectives and Practice”, Oxford
Univ. Press, New York, 2003.

[19] EPA, EPA Green Chemistry, www.epa.gov/greenchemistry, December 2004, Mar
2005.

[20] Anastas P.T. and Warner J.C., “Green Chemistry: Theory and Practice”, Oxford Univ.
Press, New York, 1998.

[21] The BHC Company. Synthesis of Ibuprofen, A greener synthesis of Ibuprofen which
creates less waste and fewer byproducts, a proposal submitted to the Presidential Green
Chemistry Challenge Award Program, 1997,.

http://www.acs.org/portal/resources/ ACS/ACSContent/education/greenchem/case.pdf

[22] Allen, D.T. and Shonnard, D.R., Green Engineering: Environmentally Conscious
Design of Chemical Processes. Prentice Hall PTR: New Jersey, 2002, 552.
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[23] Abraham, M.A, Nguyen N., “Green Engineering: Defining the Principles” — Results
from the Sandestin Conference, Environmental Progress, 22, 4, 2003, 233-236.

[24] Anastas, P.T., Zimmerman J.B.; Design through the 12 principles of green
engineering, Environ. Sci. Technol.; 37, 5, 2003.

[25] Garcia Serna, J., Green Engineering Tools. Application to Supercritical Fluids, Tesis
Doctoral, Universidad de Valladolid, 2005

[26] Garcia J., Martinez J.L. and Cocero M.J., Green HAZOP Analysis: a Novel Green
Engineering Guidance Tool for Design, Assessment and Implementation of Processes,
Green Chemistry, publicado on-line 16-11-2006, DOI: 10.1039/b518092a.

[27] Shonnard, D. R.; Allen, D. T.; Nguyen, N.; Austin, S. W.; Hesketh, R.; Green
Engineering Education through a U.S. EPA/Academia Collaboration, Environ. Sci.
Technol., 37, 23,2003, 5453-5462.

[28] ACS Green Chemistry Education Resources, www.acs.org/education/greenchem/,
2006

[29] Green Chemistry Institute, www.chemistry.org/greenchemistryinstitute/, 2006

[30] Green Chemistry at Environmental Protection Agency,
www.epa.gov/greenchemistry/index.htm, 2005

[31] Green Chemistry at Environmental Protection Agency,
www.epa.gov/oppt/greenengineering/index.html, 2005.

[32] Green Chemistry at University of Oregon, www.uoregon.edu/~hutchlab/greenchem/,
2005

[33] Garcia-Serna J, Pérez-Barrigobn L, Cocero MJ. New Trends for Design towards

Sustainability in Chemical Engineering: Green Engineering, Chem. Eng. J., (revision
enviada 07/10/2006).

METODOLOGIA
La metodologia docente se ha basado en la interaccion directa tipo “seminario” entre el
profesor y los estudiantes. Las actividades realizadas comprenden:

1. Clases expositivas:

Utilizando presentaciones en formato Powerpoint con animaciones de los distintos
contenidos del temario.

2. Ejercicio practico en 2 grupos:

Los alumnos resuelven un caso practico por grupos. Se detalla a continuacién un ejemplo.
El objetivo es que los alumnos se den cuenta de la importancia de la correcta definicion de
las restricciones de sostenibilidad para cada caso concreto.

GRUPO A

Sois un grupo de cooperantes de Ingenieria Sin Fronteras (ISF) que os habéis planteado
ayudar en un 4rea donde casi no hay acceso a la educacion. Hay un problema de
abastecimiento de material escolar y habéis conseguido que 4 lugarefios se motiven para
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iniciar una pequefia agrupacion que fabrique un instrumento para escribir. El objetivo es
crear un abastecimiento local y que se pueda extender a regiones cercanas.

1. Disefiad un instrumento para escribir describiendo: tipo de instrumento, despiece,
materiales, y proceso de produccion.

2. (Es sostenible?

3. (Podria aplicarse en un pais desarrollado?

GRUPO B

Sois el equipo de disefiadores de una empresa lider a nivel mundial en la produccion de
material escolar y en concreto establecida en uno de los paises del G8. Vuestro objetivo es
sacar al mercado un nuevo producto para escribir con la peculiaridad de que esa escritura
pueda leerse sin dificultad por la noche y sin aporte externo de luz en el momento de leer.
Es una idea que atn no esta comercializada por nadie.

1. Disefiad un instrumento para escribir describiendo: tipo de instrumento, despiece,
materiales, y proceso de produccion.

2. (Es sostenible?

3. (Podria aplicarse en un pais subdesarrollado o en vias de desarrollado?

3. Visualizacién de un DVD: “Una noche sobre Bhopal”

Abre turno de debate y presenta la problematica de seguridad en las plantas quimicas asi
como un analisis de la sostenibilidad social.

Los alumnos seran evaluados en evaluacion final sumativa. Deberan realizar trabajos. Se
valoraréa también la participacion durante los seminarios.

OBJETIVOS

— Dar a conocer la problemadtica de la generacion de residuos solidos y las alternativas de
gestion existentes conducentes a la minimizacion de su vertido final. Ello sirve para
justificar las técnicas de minimizacion de residuos que se veran en la asignatura.

— Dar a conocer la técnica de Analisis de Ciclo de Vida (ACV) como herramienta
metodologica para la evaluacion medioambiental de procesos/productos.

TEMARIO

Unidad 1

La gestion de los residuos solidos. Vision general.

1. Definicion de residuo sélido

2 Produccion de residuos en una sociedad industrializada
3 Clasificacion de los residuos solidos

4. Legislacion sobre residuos

5. Los residuos urbanos (y asimilables a urbanos)

6. Los residuos peligrosos
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7. Caracterizacion de los residuos peligrosos
8. La gestion de los residuos peligrosos
9. Los subproductos

Unidad 2
Analisis del ciclo de vida de procesos/productos: Herramientas de analisis del
comportamiento ambiental de procesos/productos.
1 Metodologia Anélisis del ciclo de vida.
. Marco normativo.
. Definicion de objetivos y alcance. Unidad funcional.
. Inventario del ciclo de vida. Bases de datos de inventarios de ciclo de vida.
. Evaluacion del impacto de ciclo de vida. Métodos de evaluacion del impacto.
. Interpretacion de resultados.
2 Etiquetas y declaraciones ambientales.
3 Experiencias de aplicacion.

BIBLIOGRAFIiA
Colomer, FJ y Gallardo A. (2007) Tratamiento y gestion de residuos. UPV. Valencia.

LaGraga; Michael D. (1996 Gestion de residuos Toxicos: tratamiento, eliminacion y
recuperacion de suelos. De: McGraw-Hill

Tchobanoglous, G.; Theisen, H. y Vigil, S.A . (1994). Gestion Integral de Residuos
Solidos. Ed. McGraw-Hill. Madrid.

White, P.R.; Franke, M. y Hindle, P. (1995). Integrated Solid Waste Management. A
lifecycle Inventory. Ed. Blackie Academic & Professional. London

EVALUACION
Se controlord la asistencia a clase y se evaluaréd el grado de consecucion de las destrezas
adquiridas mediante un examen
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TITULO DEL CURSO

ANALISIS , EVALUACION Y CONTROL DE RIESGOS
ESPECIFICOS

Lugar de imparticion:
(especificar centro y provincia)

Castellon

Fechas de imparticion:

Octubre-Junio

N° DE CREDITOS 2.25
Idioma de imparticion: Castellano: X Inglés: [ ] Otros:
Profesorado
. Universidad/ . .
Nombre y apellidos Institucion Categoria/Cargo | E-mail
Vicente Esteve Cano Universidad TEU estevev(@qio.uji.es
Jaime |

OBJETIVOS

La asignatura correlaciona la Seguridad en el trabajo con la Quimica Sostenible. La
asignatura propuesta pretende dar una formacion basica sobre la Prevencion de Riesgos
Laborales en la industria Quimica, haciendo hincapié en la Seguridad y las actitudes
seguras. Se pretende inculcar en el estudiante la cultura de la Seguridad, tanto laboral como
industrial, incidiendo en su consecuencias personales y medioambientales.

TEMARIO

Tema 1.- Ley, Reglamento y conceptos basicos de Prevencion de RRLL. Conceptos
basicos sobre Medio Ambiente.

Tema 2.- Riesgos Generales.

Tema 3.- Riesgos Especificos en la Industria Quimica.

Tema 4.- Elementos basicos de la gestion de PPRRLL y Primeros auxilios.

Tema 5.- Evaluacion de Riesgos e Investigacion de Accidentes.

Tema 6.- Accidentes Graves y Directivas Sevesa.

BIBLIOGRAFIA

1.- Manual para la formacion de técnicos de prevencion de riesgos laborales. J. A. Espeso
et al. Lex-Nova. 2% ed. 2002.

2.- Técnicas de Prevencion de Riesgos Laborales. J. M. Cortés Diaz. Tébar. 6 ed. 2003.

3.- Anadlisis del riesgo en instalaciones industriales. J. Casal et al. Editorial UPC. 2006.

METODOLOGIA
Clases presenciales y resolucion y comentario de casos practico

EVALUACION
Examen escrito.
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TITULO DEL CURSO

QUIMICA SUPRAMOLECULAR

Lugar de imparticion:
(especificar centro y provincia)

Castellon

Fechas de imparticion:

Octubre-Junio

N° DE CREDITOS 3
Idioma de imparticion: Castellano: X Inglés: [ ] Otros:
Profesorado
. Universidad/ , .

Nombre y apellidos Thstitaeion Categoria/Cargo E-mail

M?® Angeles Izquierdo Universidad (PIC) mizquier@gqio.uji.es
Jaime [ (Per.invest. contr)

Ignacio Alfonso Universidad Inv.Ramon y Cajal  |ialfonso@gqio.uji.es
Jaime [

Francisco Galindo Universidad Inv.Ramon y Cajal | fgalindo@qio.uji.es
Jaime [

OBJETIVOS

La Quimica Supramolecular, esto es, la Quimica basada en interacciones no covalentes, ha
experimentado un importante avance desde la década de los 70, que fue refrendado con la
concesion del Premio Nobel de Quimica de 1987 a Cram, Lehn y Pedersen por sus
contribuciones a este campo. Esta rama de la Quimica Organica permite desarrollar y
estudiar modelos biomiméticos que faciliten el descubrimiento y mejora de sistemas
cataliticos/enzimaticos, la comprension de las interacciones farmaco-receptor, etc.

El objetivo general del curso es proporcionar al alumno los conocimientos basicos sobre
receptores abidticos, complejacion de aniones y cationes, reconocimiento molecular y
modelos autoreplicantes. Con ello se pretende que el alumno conozca el funcionamiento de
sistemas multimoleculares, asi como los principios de disefio, las técnicas de trabajo
experimental y las principales aplicaciones tecnoldgias de los sistemas supramoleculares,
con especial atencion a sus aplicaciones como una tecnologia limpia en Biomedicina,
Ciencias de los Materiales, Medio Ambiente y Quimica Analitica.

TEMARIO

TEMAL.- Quimica Supramolecular: Definicion e Interdisciplinaridad. 1.1:Tipos de
interacciones en Quimica Supramolecular: diferentes interacciones no covalentes
usadas eficazmente para la construccion de especies supramoleculares.

Tema 2.- Técnicas experimentales utiles en Quimica Supramolecular: 2.1: Técnicas
Espectroscopicas y modelizacion molecular. 2.2:Reconocimiento molecular, definicion
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de receptores y especies huésped: Aniones, Cationes o especies neutras como moléculas
huésped.

Tema 3.- Sintesis de Receptores: 3.1: Preparacion de receptores mediante disefio
molecular. Estrategias sintéticas. 3.2: Efecto “plantilla” y efecto “molde”: Desarrollo de
estrategias sintéticas eficientes basadas en metodologias supramoleculares. 3.3:
Preparacion de receptores mediante metodologias combinatorias: libreriascombinatorias
“clasicas” e introduccion a las librerias combinatoriasdinamicas.

Tema 4.- Catalisis yQuimica Supramolecular: catalizadores basados en interacciones no
covalentes.

Tema 5.- Disefio, preparacion y caracterizacion de sensores basados en interacciones
Supramoleculares.

Tema 6.- Autoensamblaje y autoreconocimiento: 6.1: Quimica biomimética y
materiales biomiméticos. 6.2: Autocatalisis y autorreplicacion.

Tema 7.- Quimica Supramolecular en sistemas dindmicos: rotores, maquinas y motores
moleculares.

Tema 8.- Quimica Supramolecular y transferencia de la informacion: operaciones
logicas y puertas logicas a partir de especies supramoleculares.

Tema 9.- Aplicaciones Tecnologicas de la Quimica Supramolecular como una
tecnologia limpia: Biomedicina, Ciencia de Materiales, Medio Ambiente, Separaciones
y Quimica Analitica

BIBLIOGRAFIA

1.Kottas, G. S.; Clarke, L. I.; Horinek, D.; Michl, J. Chem. Rev. 2005, 105,
1281-1376.

2.D. A. Leigh et al. Angew. Chem. Int Ed. 2007, 46, 72-191

3.M. S. Vickers, P. D. Beer Chem Soc. Rev. 2007, 36, 211-225

4.J.-M. Lehn Chem. Soc. Rev. 2007, 36, 151-160

5.P. T. Corbett, J. Leclaire, L. Vial, K. R. West, J.-L. Wietor, J. K. M. Sanders,
6.S. Otto Chem. Rev. 2006, 106, 3652

7.Molecular Fluorescence, Bernard Valeur, Wiley-VCH

METODOLOGIA
Clases presenciales

EVALUACION
Realizacion de un trabajo bibliografico relacionado con el curso.
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TITULO DEL CURSO

AGENTES QUIMICOS :TOXICOLOGIA LABORAL Iy II

Lugar de imparticion:
(especificar centro y provincia)

Castellon

Fechas de imparticion:

Octubre-Junio

N° DE CREDITOS

1.5

Idioma de imparticion:

Castellano: X

Inglés: [ ] Otros:

Profesorado
) Universidad/ , .
Nombre y apellidos Institucion Categoria/Cargo | E-mail
Guillermo Monrés Tomas Universidad CU monros(@gio.uji.es
Jaime [

OBJETIVOS

La asignatura correlaciona los elementos asociados de peligrosidad y agentes quimicos
intrtoduciendo elementos de manejo en la misma.

TEMARIO

Tema 1 PELIGROSIDAD Y SU PREVENCION )
1.1 PELIGROSIDAD QUIMICA: VIAS DE INTOXICACION.

1.2. CONCEPTO DE TOXICIDAD, TIPOS

1.3. CLASIFICACION DE PELIGROSIDAD: FRASESR Y S
1.4. DESCRIPTIVA DE PELIGROSIDAD

Tema 2. SISTEMAS DE SEGURIDAD EN LA GESTION DE PRODUCTOS

QUIMICOS, ETIQUETADO.

21. Concepto.

2.2. Declaracion de Sustancias Nuevas.

2.3. Etiquetado.
2.4. Envasado.

2.5. Transporte de sustancias peligrosas.

Tema 3. RESIDUOS PELIGROSOS.
3.1. Residuos: concepto y clases.

3.2. Identificacion por codificacion (RD 952/97)

3.3. Caracterizacion (O. 13/10/89)

3.4. Gestion de RPs
3.5. Desactivacion de RPs.
3.6. Aspectos legislativos
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BIBLIOGRAFiA

V.E. Forbes, T.L. Forbes, Ecotoxicology in theory and practice, Chapman and Hall,
Londres, 1994.

G.M. Rand, S.R. Petrocelli, Fundamentals of aquestic toxicology, Hemisphere Publishing
Company, Washington, 1985.

U.S. Department of Health and Human Services, (NIOSH) Washington, Registry of
Toxic Substances.

L. Bretherick, Hazards in the chemical laboratory, The Royal Society of Chemistry,
London.

E. Browning, Toxicity and Metabolism of Industrial Solvents, Elsevier Publishing
Company, Amsterdam.

E.R. Plunkett, Manual de Toxicologia Industrial, Ed. Urmo, Bilbao.

Servicio Social de Higiene y seguridad del Trabajo, Fichas técnicas SG. Peligrosidad de
Productos Quimicos. Torrelagona, 73, E-28027 Madrid.

K. Verschueren, Handbook of Environmental Data on Organic Chemicals, Van
Nostrand Reinhold Company, New York

Guia de Riesgos Quimicos NIOSH-OSHA, Instituto Nacional de Seguridad e Higiene en el
TrabajoRevisiones.

HM. Freeman, Standard Handbook of Hazardous Waste and Disposal, Mc. Graw Hill, 2
ed., 1989.

T. Chobanogloos, H. Theisen, S. Vigil, Gestion Integrada de Residuos Solidos, Mc. Graw
Hill, 2 ed., 1994.

B. Yaron, R. Calvet, R. Prost, Soil Pollution: processes and dynamics. Springer.

METODOLOGIA
Clases presenciales y resolucion y comentario de casos practicos

EVALUACION
Presentacion de trabajos por escrito, examen
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ASIGNATURAS OFERTADAS POR LA
UNIVERSIDAD PUBLICA DE NAVARRA
e
IMPARTIDAS EN DICHA
UNIVERSIDAD
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TITULO DEL CURSO SEGURIDAD Y ANALISIS DE RIESGOS EN QUIMICA

Lugar de imparticion:
(especificar centro y provincia)

Pamplona (Navarra)

Fechas de imparticion:

octubre-junio

N° DE CREDITOS

3

Idioma de imparticion: Castellano: X Inglés: [] Otros:
Profesorado
. Universidad/ , -

Nombre y apellidos Institucion Categoria/Cargo | E-mail

Victor Martinez Merino Universidad publica TU merino(@unavarra.es
de Navarra

Jesus Echeverria Morras Universidad publica CEU Jesus.echeverria@unavarra.es
de Navarra

OBJETIVOS

Conocer y evaluar los riesgos potenciales de la manipulacion de productos quimicos
Establecer pautas de trabajo adecuadas para la manipulacién, gestion de residuos, y

almacenamiento de productos quimicos

Analizar las etapas a seguir para crear un plan de actuacion ante los accidentes e incidentes

quimicos

TEMARIO
Tema 1.- Riesgos y dafios

Tema 2.- Definiciones y clasificacion de productos quimicos

Tema 3.- Etiquetas y frases R y S
Tema 4.- Fichas de datos de seguridad

Tema 5.- Reactividad e incompatibilidad de productos quimicos
Tema 6.- Recomendaciones generales para la manipulacion y almacenamiento de productos

quimicos

Tema 7.- Gestion de residuos: clasificacion y tratamiento

Tema 8.- Plan de emergencia

BIBLIOGRAFIA
Seguridad y Analisis de riesgos en quimica

*1.* Ministerios de Trabajo y Asuntos Sociales: Instituto Nacional de

Seguridad e Higiene en el Trabajo (INSHT).

http://wwmv. nt as. es/insht/index. htm
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Legislacion: ht t p: // www. nt as. es/ i nsht/| egi sl ati on, por ej:

RD 374/2001 sobre Riesgo Quimico:
http://ww. nmas.es/insht/legislation/RDriesg quimhtm

RD 363/1995 y O.PRE 2317/2002 sobre informacion de PQ:

http://ww. ntas. es/insht/|egislation/RD etiquetado. htm

RD 379/2001 sobre almacenamiento de PQ:
http://ww. ntas. es/insht/|egislation/RD APQ htm

Notas Técnicas de Prevencion : htt p://www nt as. es/ i nsht/ nt p/

Portal Riesgo Quimico: htt p: // ww. nt as. es/ i nsht/riskqui nf i ndex. ht m

José Bartual Sanchez (coord.) et al. /Riesgo Quimico/. INSHT, Madrid, 2001.

*2.* Agencia Europea para la Seguridad y Salud en el Trabajo (OSHA):

http://europe.osha. eu.int/good practice/risks/ds/oel/es/

*3.* Instituto Estadounidense de Salud y Seguridad Ocupacional (NIOSH):
http://ww. cdc. gov/ ni osh/ honepage. ht m

*4.* Fichas de Seguridad (FDS) o Material Safety Data Sheets (MSDS): En
espafiol CD de PANREAC u online Merck:

htt p: //wwv. chendat . i nf o/ nda/ es/ msds/ i ndex. ht m . En inglés:
http:// nmsds. ehs. cornel | . edu/ nsdssrch. asp,

*5.*% The European Chemicals Bureau (ECB):

European chemical Substances Information System (ESIS):
http://ecb.jrc.it/esis/

Fichas de Internacionales de Seguridad Quimica (FISQ en espafiol o ICSC
en inglés): htt p: // www. nt as. es/ i nsht/i pcsnspn/ spani sh. ht m

Toxicology and Chemical Substances: http://ech.jrc.it/

*6.* Programa 'Registration, Evaluation and Authorisation of Chemicals'
(REACH): COM (2003) 644

http://europa.eu.int/comienvironment/cheni cal s/reach. htm

*7. */Seguridad en Laboratorios Quimicos/. PANREAC Quimica, SA, 2006.
http://ww. panr eac. com
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*8.% J. O. Colomer Guillamon. /Manual de Seguridad en el laboratorio/.
Carl Roth, 2002.

*9.% F. J. Garcia Alonso. /Seguridad y Prevencion en el Laboratorio

Quimico/ (Universidad de Oviedo):
http://wwl12. uni ovi.es/qui nm org/ seguridad/ portada. ht m

*10.* J. A. Young (Ed.)./Safety in academic chemistry laboratories/.
American Chemical Society, 2003

METODOLOGIA
El curso tiene por finalidad que se conozcan y evaluen los riesgos potenciales de la

manipulacion de productos quimicos.

El alumno sera capaz de analizar el grado de aplicacion de la normativa actual de
seguridad relacionada con productos quimicos, su etiquetado y fichas de seguridad.

Conocera las normas de manipulacion y almacenamiento de productos quimicos.
Estard en condiciones establecer las pautas a seguir para crear un plan de actuacion ante los
accidentes/incidentes quimicos en el lugar de trabajo y de examinar las vias de gestion de
residuos quimicos..

EVALUACION
Estimacion del grado de consecucion de las destrezas descritas aplicadas en casos
practicos
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TITULO DEL CURSO

QUIMICA DEL MEDIO AMBIENTE

Lugar de imparticion:

(especificar centro y provincia)

Pamplona

Fechas de imparticion:

octubre-junio

N° DE CREDITOS 3
Idioma de imparticion: Castellano: X Inglés: [] Otros:
Profesorado
. Universidad/ , -
Nombre y apellidos Institucion Categoria/Cargo | E-mail
Antonio Gil Bravo Universidad publica TU andoni@unavarra.es
de Navarra
OBJETIVOS

La problematica medioambiental se ha convertido en una de las cuestiones fundamentales
de la sociedad actual, que afecta decisivamente a diversas areas de actividad, como la
economia, la cultura, la politica y, por supuesto, la industria. La creciente conciencia social
por la conservacion del medio ambiente y la necesidad de adaptarse a la normativa de la
Union Europea, cada vez mas exigente, requiere contar con un importante conocimiento en
este campo, tanto a nivel tecnoldgico como de gestion. En este contexto, los objetivos que
se proponen para desarrollar la asignatura son presentar una vision de conjunto de las
diferentes estrategias que se pueden seguir a la hora de abordar un problema de
contaminacion medioambiental en el &mbito de las actividades industriales.

TEMARIO

Tema 1.- Introduccién a la contaminacion medioambiental.

Tema 2.- Contaminacion del agua. Contaminantes y parametros caracteristicos.
Tema 3.- Tratamientos de depuracion de efluentes liquidos contaminados.
Tema 4.- Tratamiento de fangos.

Tema 5.- Contaminacion del aire. Contaminantes y parametros caracteristicos.
Tema 6.- Tratamientos de depuracion de efluentes gaseosos contaminados.
Tema 7.- Residuos solidos. Definiciones y caracteristicas.

Tema 8.- Gestion de residuos solidos.

Tema 9.- Suelos contaminados.

Tema 10.- Ejemplo practico de evaluacion y minimizacion de la emision de efluentes y
residuos contaminados de un proceso industrial.

BIBLIOGRAFiA

1. Contaminacion Ambiental. Una vision desde la Quimica. C. Orozco, A.
Pérez, M'N. Gonzédlez, F.J. Rodriguez y JM. Alfayate. Thomson, Madrid
(2003).

2.  Ingenieria  sanitaria. Tratamiento,  evacuacion y  reutilizacion  de
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aguas  residuales, Metcalf &  Eddy, Inc. Labor, Barcelona  (1985).
3. Air Pollution Engineering Manual, A. J. Buonicore, y W. T. Davis,
(Editors). Van Nostrand Reinhold, New York (1992).
4. Air Pollution  Control  Equipment, Vol 1 "Particulates",  Vol.2
"Gases", L. Theodore, y A. J. Buonicore. CRC Press, Boca Raton (1988).
5. Water Resources and Environmental Engineering, R. Eliasen, P.H. King
y R.K. Linsley. McGraw-Hill.

METODOLOGIA

El alumno ve potenciada su capacidad de andlisis de los contaminantes
habituales en emisiones gaseosas, efluentes liquidos, residuos y suelos
contaminados. Conocera los tratamientos y tecnologias para reducir los
contaminantes y serd capaz de disefiar procesos en los que se reduce el
impacto medioambiental

EVALUACION
Un examen tedrico de la asignatura
Un trabajo préctico y su exposicion
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ASIGNATURAS OFERTADAS POR LA
UNIVERSIDAD POLITECNICA DE
VALENCIA
e
IMPARTIDAS EN DICHA
UNIVERSIDAD
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TITULO DEL CURSO

CINETICA APLICADA 'Y CATALISIS

Lugar de imparticion:

(especificar centro y provincia)

Valencia

Fechas de imparticion:

octubre-junio

N° DE CREDITOS 3
Idioma de imparticion: Castellano: X Inglés: [ ] Otros:
Profesorado

Nombre y apellidos Universidad/ Institucion Categoria/Cargo | E-mail

José M. Lopez Nieto Instituto de Tecnologia Profesor de jmlopez@itq.upv.es
Quimica (ITQ-UPV) investigacion

Francisco Melo Faus Instituto de Tecnologia Investigador fmelo@itq.upv.es
Quimica (ITQ-UPV) Cientifico (1.C.)

OBJETIVOS

El objetivo de la asignatura es que los alumnos adquieran los fundamentos y principios de
la cinética quimica, con especial atencion a los procesos de catalisis heterogénea
(gas,so6lido, liquido-s6lido), y como estos deben aplicarse en la obtencion de las ecuaciones
de velocidad, disefio de reactores y desarrollo de procesos quimicos aplicados.

TEMARIO

Tema 1. INTRODUCCION. Principios bésicos de la Quimica Sostenible: definiciones.
Principios Basicos de la Catalisis: definiciones. Importancia de la Catalisis en la Industria
Quimica. Catalisis y Quimica Sostenible. Definicion de catalizador. Tipos de catalizadores.
Tema 2. FUNDAMENTOS DE LA CATALISIS. Reacciones homogéneas y
heterogéneas. Etapas en una reaccion catalitica en fase heterogénea. Fenomenos de difusion
(externa e interna) y su influencia en la velocidad de reaccion.

Fenodmenos en superficie: adsorcion-desorcion y reaccion quimica. Isotermas de adsorcion.
Modelos de adsorcion (Langmuir-Hinshelwood y Rideal-Eley).

Tema 3. CINETICA QUIMICA-L Cinética de reacciones cataliticas heterogéneas.
Modelos mecanisticos y modelos cinéticas. Ecuaciones cinéticas. Reacciones
unimoleculares y bimoleculares. Reaciones complejas. Modelos basados en Langmuir-
Hinshelwood y Rideal-Eley. Modelos cinéticos empiricos.

Tema 4. CINETICA QUIMICA-II. Obtencidn y tratamiento de datos cinéticos. Error
experimental. M¢étodo de las velocidades iniciales. Método integral. Disefio de
experimentos. Estimacion de los pardmetros cinéticos. Ecuacion de Arrhenius.

Célculo de coeficientes de temperatura y de Energias de Activacioén en procesos cataliticos.
Tema 5. CINETICA QUIMICA-IIL. Estudios cinéticos en procesos industriales.
Hidrogenacion catalitica de hidrocarburos. Craqueo catalitico. Oxidacion selectiva
hidrocarburos.
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Tema 6. DESACTIVACION DE CATALIZADORES HETEROGENEOS. Causas y
tipos de desactivacion. Cinética de los procesos de desactivacion. Regeneracion de
catalizadores.

Tema 7. REACTORES CATALITICOS. Tipos de reactores cataliticos. Disefio de
reactores cataliticos. Reactores diferenciales e integrales. Reactores de laboratorio.
Reactores industriales. Plantas piloto. Reactores de Membrana. Reactores automatizados.

BIBLIOGRAFIA

-O. Levenspiel, Ingenieria de las reacciones Quimicas, Reverté, 1975

-H. Scout Fogler, Elementos de la Ingenieria Quimica, Prentice Hall, 2001

-J.M. Smith, Ingenieria de la cinética Quimica, Mexico: Compafiia Editorial Continental, 1977
-J.R. Gonzalez Velasco y col, Cinética Quimica Aplicada, Sintesis, Madrid, 1999

-J. Santamaria, y col.Ingenieria de Reactores, Sintesis, Madrid, 1999

-G. Ertl, H. Knézinger, J. Weitkamp, Handbook of Heterogeneous Catalysis, VCH, 1997
-A.B. Stiles, Catalyst Manufacture, Marcel Dekker, New York, 1995

-J.M. Thomas, Principles and Practice of heterogeneous Catélisis, VCH, 1996

-G.M. Wells, Handbook of Petrochemicals and Processses, Ashgate1999

-D.L. Trimm, Design of Industrial catalysts, Elsevier, 1980

-J. Costa, A. Montesinos, Petroleo y Gas Natural, UPV, 1995.

METODOLOGIA

La metodologia usada para la ensefianza de los temas incluye como parte fundamental la
presentacion de ejemplos practicos que permiten identificar mejor y desarrollar los
conceptos implicados asi como el conocimiento y aplicacion de las herramientas
matematicas necesarias para la resolucion de los sistemas de ecuaciones que definen los
fendmenos y el célculo de los pardmetros.

EVALUACION

La evaluacion ha consistido en la realizacion por parte de los alumnos de unos ejercicios en
los que se les han planteado una serie de cuestiones sobre el grado de conocimiento de los
conceptos explicados asi como la resolucion de supuestos practicos individualizados. De
esta manera pueden plantear una metodologia de estudio a un problema real en catalisis
heterogénea en cinética y en ingenieria de reactores quimicos.
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TITULO DEL CURSO

CARACTERIZACION DE CATALIZADORES SOLIDOS

Lugar de imparticion:

(especificar centro y provincia)

Valencia

Fechas de imparticion:

octubre-junio

N° DE CREDITOS 3
Idioma de imparticion: Castellano: X Inglés: [ ] Otros:
Profesorado
Nombre y apellidos Universidad/ Institucion | Categoria/Cargo | E-mail
Instituo de Tecnologia Investigador .
Teresa Blasco Quimica (ITQ-UPV) Cientifico (I.C.) thlasco@itq.upv.es
Patricia Concepcion Instituto de Tecnologia Cientifico concepc@upvnet.upv.es
Quimica (ITQ-UPV) Titular (T.C,)  |PCONCePCUpvnetupy.

OBJETIVOS

1. Se pretende que los alumnos adquieran conocimientos basicos de las técnicas mas
habituales de caracterizacion fisico-quimica de solidos, incluyendo diversos métodos
espectroscopicos. Los alumnos deben conocer los fundamentos basicos de las técnicas, y
sus aplicaciones en la caracterizacion de materiales inorganicos en general, y
especialmente, catalizadores heterogéneos.

2. El alumno debera ser capaz de seleccionar las técnicas adecuadas para caracterizar
solidos inorganicos, y especialmente catalizadores heterogéneos, teniendo en cuenta su
naturaleza y las aplicaciones para las que estan disefiados. El alumno deberd saber las
ventajas, inconvenientes y limitaciones de las técnicas estudiadas.

3. Asimismo, se pretende introducir al alumno en aspectos mas directamente relacionados
con la investigacion cientifica, como es la aplicacion de técnicas “in situ” en el estudio de
sistemas cataliticos.

TEMARIO

Tema 1: Introduccion: Técnicas fisico-quimicas para la caracterizacion estructural y
textural de solidos inorganicos.

Determinacion de las caracteristicas fisicas de los solidos: propiedades estructurales,
morfologicas y texturales. Las propiedades quimicas de los sélidos: composicion quimica y
propiedades acido-base y redox.

Introduccion a la espectroscopia: Espectro electromagnético. Tipos de espectroscopia.
Aplicacion de los métodos espectroscopicos a la determinacion estructural de sélidos

Tema 2: Analisis quimico y térmico.

Analisis quimico: via hiimeda, espectrometria de masas, ICP plasma, espectrometria de
absorcion atomica.

Analisis térmico: calorimetria; Analisis termogravimétrico (TGA, DTA); Analisis de
temperatura programada (TPR, TPO, TPD)

Tema 3: Analisis textural y propiedades morfoldgicas.
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Area superficial y porosidad. Analisis de tamafio de particula.

Tema 4: Microscopia optica y electronica (SEM, TEM). Espectroscopia de rayos X de
energia dispersiva Microscopia optica. Microscopia electrénica de barrido (Scanning
Electron Microscopy - SEM). Microscopia electronica de transmision (Transmission
Electron Microscopy - TEM). Fluorescencia de rayos X, microsonda de electrones

Tema 5: Técnicas de difraccion de rayos X, neutrones y electrones.

Introduccion a la simetria. El fendémeno de la difraccion de rayos X. Difraccién en
monocristal y difraccion en polvo. Identificacion de fases, analisis cuantitativo, afinamiento
y determinacion de estructuras. Radiacion sincrotron. Difraccion de neutrones. Difraccion
de electrones y técnica de precesion.

Tema 6: Espectroscopias vibracionales (I): Espectroscopia infrarroja (IR)
Fundamentos. Instrumentacién. Técnicas de espectroscopia infrarroja: (i) transmision (i)
reflectancia difusa. Bandas de absorcion. Estudios “in situ”. Aplicaciones.

Tema 7: Espectroscopias vibracionales (II): Espectroscopia Raman

Fundamentos. Instrumentacién. Bandas de absorcion. Comparacion entre IR y Raman.
Estudios “in situ”. Aplicaciones.

Tema 8: Espectroscopia de UV-VIS.

Fundamentos. Instrumentacion. Bandas de absorcion. Aplicaciones.

Tema 9: Espectroscopias de emision de electrones: XPS, UPS y AES

Fundamentos. Instrumentacion. Desplazamiento quimico. Analisis Cuantitativo.
Adqusicion e interpretacion del espectro. Perfil de profundidad de muestras. Aplicaciones.
Tema 10: Espectroscopia de absorcion de rayos X

Experimento bésico de absorcion de rayos X. Fuentes de rayos X. Informacion contenida
en un espectro de absorcion. Descripcion y tratamiento de la estructura fina de absorcion de
rayos X (oscilaciones EXAFS). Limitaciones. Aplicaciones. Descripcion de la zona
proxima al borde de absorcion (XANES). Aplicaciones al estudio de catalizadores
heterogéneos:algunos ejemplos.

Tema 11: Resonancias magnéticas (I): Resonancia de espin electronico (EPR)
Fundamentos basicos de la resonancia de espin electronico (EPR o ESR). Tiempos de
relajacion. Instrumentacion bésica. El factor g y anisotropia en sélidos. Estructura fina y
superhiperfina. Aplicaciones al estudio de catalizadores heterogéneos: algunos ejemplos.
Tema 12: Resonancias magnéticas (II): Resonancia magnética nuclear (RMN).
Fundamentos basicos de la RMN. Procesos de relajacion. Experimento de un pulso.
Desplazamiento quimico. Secuencias de pulsos. RMN bidimensional. RMN de soélidos:
anisotropia de desplazamiento quimico, interacciones dipolares homo y heteronucleares e
interacciones cuadrupolares. Técnicas de RMN de sélidos para ntcleos con espin nuclear
[=Y2: giro al angulo magico, desacoplamiento heteronuclear, polarizacion cruzada. Nucleos
cuadrupolares. Nucleos habituales en so6lidos. Aplicaciones de la RMN de solidos en la
caracterizacion estructural de catalizadores solidos. Algunos ejemplos de la aplicacion de la
RMN al estudio de las propiedades quimicas de solidos utilizando métodos “in situ”.

BIBLIOGRAFIA

- D. Skoog; J. .Holler; T. Nieman; “Principios de analisis instrumental”; Editorial
McGraw Hill, 5% Ed., (2001) ISBN: 8448127757.

- “Técnicas de Analisis y Caracterizacion de materiales”, M. Faraldos y C. Goberna
(Eds.), CSIC, Madrid (2002). ISBN: 84-00-08093-9.
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- Handbook of Heterogeneous catalysis, vol. 2.; G. Ertl, H. Knozinger, J. Weitkamp,
Eds., Wiley-VCH, Weinheim, Germany, 1997. ISBN: 3-527-29212-8

- “In situ spectroscopy of catalysts”; B. M. Weckhuysen Ed., American Scientific
Publishers, Los Angeles, California, USA, 2004. ISBN: 1-58883-026-8

- “Spectroscopic characterization of heterogeneous catalysts”; J. L. G. Fierro, Ed.;
Elsevier, Stud. Surf. Sci. Catal. Vol 57 (1990). ISBN 0-444-88812-8 (parts A and B).

- “Catalyst Characterization, Physical Techniques for Solid Materials”; B. Imelik, J. C.
Vedrine, Eds ; Plenum Press, New York, 1994. ISBN: 0-306-43950-6.

- J. W. Niemantsverdriet, “Spectroscopy in Catalysis, An Introduction”, VCH,
Weinheim 1993, ISBN: 3-527-28593-8; VCH, New York, ISBN: 1-56081-792-5.

- “Characterization of heterogeneous catalysts”; edited by F.Delannay, New York,
Marcel Dekker, cop.1984, ISBN: 0-8247-7100-1

- Snapshots of a working catalyst: posibilities and limitations of in situ spectroscopy in
the field of heterogeneous catalysis. Bert M. Weckhuysen, Chem.Commun, 2002, 97-110.
- J. R. Anderson, K. C. Pratt, “Introduction to characterization and testing of catalysts”
Academic Press, Australia (1985). ISBN: 0-12-058320-8.

Analisis textural y propiedades morfologicas.

- P. A. Web, C. Orr, “Analytical Methods in Fine Particle Technology”, Micromeritics
Instrument Corporation, Norcross, USA, (1997). ISNB: 0-9656783-0-X.

- D. M. Ruthven, “Principles of adsorption and adsorption processes”, John Wiley and
Sons, Inc, New York (1984). ISBN: 0-471-86606-7.

- S.J. Gregg, K. S. W. Sing, Adsorption, Surface Area and Porosity”, Academic Press,
New York. ISBN: 0-12-300956-1.

Microscopia

- "Microscopia electronica", R. Gonzalez, R. Pareja, C. Ballesteros, Editorial Eudema,
1991, ISBN 84-7754-075-6

Difraccion de rayos x

- C. Giacovazzo, H.L. Monaco, G. Artioli, D. Viterbo, G. Ferraris, G. Gilli, G. Zanotti,
M. Catti, “Fundamentals of crystallography” (International Union of Crystallography -
Texts

on Crystallography 7), Oxford University Press, 2nd Edition, 2002, ISBN 0-19-850958-8
- Christopher Hammond, “The Basics of Crystallography and Diffraction”

(International Union of Crystallography - Texts on Crystallography 5), , Oxford University
Press, 2nd Edition, 2001, ISBN 0-19-850552-3

- “Structure Determination From Powder Diffraction Data” (International Union of
Crystallography - Monographs on Crystallography 13), W. I. F. David, K. Shankland, L. B.
McCusker (Editores), Oxford University Press, 1st Edition, 2002, ISBN 0-19-850091-2

- “Métodos de difraccion de rayos X: principios y aplicaciones” Joaquin Bermudez
Polonio, Ed. Piramide (Madrid), 1981

4

- Manuel Rodriguez Gallego “La difraccion de los rayos X, Ed. Alambra (Madrid),
1982, ISBN 84-205-0924-8

IR, Raman y UV-VIS

- B. Stuart; “Infrared Spectroscopy: Fundamentals and Applications”. 2004
Wiley&Sons, Ltd ISBNs: 0-470-85427-8 (HB); 0-470-85428-6 (PB)

- “Infrared and Raman Spectroscopy”’; B. Schrader, ed., VCH Publishers Inc., New
York, 1995; Chapter 4., ISBN: 3527264469
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- “Introductory Raman Spectroscopy”, Second Ed., John R. Ferraro, Kazuo Nakamoto
(Eds), Academic Press, Boston, 1994, ISBN: 0-12-253990-7.

- C. N. Rao, “Espectroscopia Ultravioleta y visible”, Ed. Alhambra, Madrid, 1970.
XPS, UPS y AES

- “Practical surface analysis”. D. Briggs, M. P. Seah (Editors), Vol. 1, “Auger and Xray
Photoelectron Spectroscopy”, Wiley (1990).

- Handbook of X-ray Photoelectron Spectroscopy, C.D. Wagner, W.M. Riggs, L.E.
Davis, J.F. Moulter, G.E. Muilenberg, Perkin-Elmer Corporation (1978)

- “Surface Analysis -The principal techniques”. Edited by John C. Vickerman,
Willey&Sons (1997), ISBN: 0-471-95939-1 (cloth); 0-471-97292-4 (paper).

Absorcion de Rayos X

- B. K Teo,. EXAFS: Basic Principles and Data Analysis; Springer-Verlag: Berlin,
1986; Vol. 9., ISBN: 0-387-15833-2.

- M. Fernandez-Garcia, Catal. Rev. Sci. Eng. 44 (1), 59 (2002).

Resonancia paramagnética electronica (EPR o ESR)

-J. A. Weil, R. Bolton, A. Wertz, “Electron Spin Resonance, Elementary Theory and
practical applications”, Wiley Interscience, New York (1994), ISBN: 0471572349

- K. Dyrek, M. Che, “EPR as a tool to investigate the transition metal chemistry on
oxide surfaces”

Resonancia magnética nuclear

- E: Derome, “Modern NMR Tecniques for Chemistry Research”, Pergamon Press,
1989. ISBN 0-08-032514-9 (Hardcover)/0-08-032513-0 (Softcover)

- J. K. M. Sanders, B. K. Hunter, “Modern NMR Espectroscopy, A guide for
Chemists”, Oxford University Press (1990). ISBN: 0-19-855191-6, ISBN: 0-19-855202-5
- G. Engelhardt, and D. Mitchel; “High Resolution Solid State NMR of Silicates and
Zeolites”, John Wiley and Sons, Chichester, 1987.ISBN: 0-471-91597-1.

- J. Klinowsky, “Solid State NMR Studies of Molecular Sieve Catalysis”, Chem. Rev.
91, 1459 (1991).

- D. D. Laws, H-M. L. Bitter, A. Jerschow, “Solid State NMR spectroscopic Methods in
Chemistry”, Angew. Chem. Int. Ed. 41, 3096, (2002).

- “NMR Techniques in Catalysis”, A. T. Bell and A. Pines Eds., Marcel Dekker, Inc,
New York (1994). ISBN: 0-8247-9173-8.

Sitios Web

http://www.uksaf.org/tutorials.html

http://www.spectroscopynow.com noticias, tutorias, libros.... de técnicas espectroscopicas.
5

http://www.cis.rit.edu/htbooks/nmr/ “The basics of NMR”, Joseph P. Hornak.
http://www.univ-lille1.fr/lcom/RMN2D/index 1.htm RMN en dos dimensiones.

METODOLOGIA
La metodologia docente se basa fundamentalmente en clases magistrales para
impartir los fundamentos teéricos de las diferentes técnicas de caracterizacion y las areas de
aplicacion, especialmente en catélisis heterogénea. Estas técnicas se complementan con la
exposicion de ejemplos practicos y la resolucion de problemas por parte de los alumnos.
Los temas seran impartidos por especialistas de referencia en cada una de las
técnicas de caracterizacion, contando con la participacion de profesores invitados. Se
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utilizaran los medios habituales de proyeccion en pantalla y pizarra. Se entregard a los
alumnos una copia en papel del material que se proyectara en la clase y una relacion de
lecturas complementarias que ayuden a profundizar en el tema en particular.

EVALUACION

La asistencia a clase es obligatoria al menos en un 80 % y forma parte del proceso objetivo
de valoracion.

En general, la evaluacion de la asignatura se basara en las calificaciones obtenidas en un
examen con cuestiones cortas y/o la exposicion publica de un trabajo, individualmente o en
equipo, acordado previamente con los profesores responsables de la asignatura.
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TITULO DEL CURSO

SINTESIS DE SOLIDOS INORGANICOS.

CATALIZADORES

Lugar de imparticion:

(especificar centro y provincia)

Valencia

Fechas de imparticion:

Octubre-Junio

N° DE CREDITOS

3

Idioma de imparticion:

Castellano: X

Inglés: [ ] Otros:

Profesorado
Nombre y apellidos Universidad/ Institucion | Categoria/Cargo | E-mail
Fernando Rey Instituto de Tecnologia Investigador frey@itq.upn.es
Quimica (ITQ-UPV) Cientifico (1.C.)
Susana Valencia Instituto de Tecnologia Cientifico svalencia@itq.upn.es

Quimica (ITQ-UPV)

Titular (T.C.)

OBJETIVOS

Con esta asignatura se pretende aportar conocimientos basicos sobre la sintesis y
funcionalidad de los distintos tipos de catalizadores, haciendo especial énfasis en
loscatalizadores solidos.
En concreto, se describira en detalle la preparacion de aquellos solidos inorganicos que
han sido empleados como catalizadores a nivel industrial, tales como metales
soportados, 6xidos mixtos, zeolitas, etc.
Finalmente, se estudiaran las nuevas tendencias en la sintesis de catalizadores,
particularmente aplicados a procesos de quimica fina, donde actualmente existe una
problematica mucho mas relevante desde el punto de vista medioambiental que en otras
areas de la catalisis como en refino y petroquimica.

TEMARIO

Tema 1. Introduccion. Catalizadores homogéneos vs. catalizadores heterogéneos.
Tema 2. Breve descripcion de los métodos de sintesis de catalizadores heterogéneos.
Crecimiento cristalino.
Tema 3. Oxidos simples. Calcinacion y precipitacion. Seleccion del precursor.
Condiciones de calcinacion. Propiedades del catalizador. Materiales nanoparticulados y
solidos mesoestructurados.
Tema 4. Oxidos soportados. Métodos de preparacion: Impregnacion, deposicion, etc.
Seleccion del soporte. Condiciones de calcinacion. Propiedades del material final.

Tema 5. Metales soportados. Métodos de preparacion. Seleccion del soporte. Propiedades

del material final.

Tema 6. Oxidos mixtos: Métodos de preparacion: calcinacion, coprecipitacion, métodos
sol-gel, etc. Seleccion de los precursores. Condiciones de precipitacion. Propiedades del

material final.
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Tema 7. Sintesis hidrotermal para obtener materiales microporosos, mesoporosos y 0xidos.
Influencia de asistentes organicos.

Tema 8. Formulaciones complejas de catalizadores heterogéneos. Polioxometalatos.
Catalizadores homogéneos heterogeneizados. Membranas cataliticas.

Tema 9. Modificaciones post-sintesis de los catalizadores. Calcinacion. Intercambio idnico.
Desaluminizacion. Tratamientos con vapor. Incorporacion de heteroatomos.

Tema 10. Catalizadores industriales. Matrices, incorporacion de aditivos al catalizador
principal. Preparacion del catalizador industrial.

Tema 11. Ejemplos de catalizadores industriales.

BIBLIOGRAFIA

— ‘Handbook of Heterogeneous Catalysis’ Vol. 1, G. Ertl, H. Knozinger and J.
Weitkamp (Eds.), Wiley-VCH, Weinheim (1997).

— ‘Heterogeneous Catalyst Preparation: Concepts, Challenges and Opportunities’, T.
Maschmeyer (Ed.), John-Wiley and Sons (2006).

— R.L. Augustine, ‘Heterogeneous Catalysis for the Synthetic Chemist’, Dekker, New
York (1995).

— D.L. Trimm, ‘Design of Industrial Catalysts’, Elsevier Scientific Pub. Com.,
Amsterdam (1980).

— A.B. Stiles and T.A. Koch, ‘Catalyst Manufacture’, Marcel Dekker, N.Y. (1995).

— C.J. Brinker and G.W. Scherer, ‘Sol-Gel Science’, Academic Press, San Diego (1990).
— R.M. Barrer FRS, ‘Hydrothermal Chemistry of Zeolites’, Academic Press, London
(1982).

— R.K. Iler, ‘The Chemistry of Silica’, John-Wiley and Sons, N.Y. (1979).

— ‘Design of New Materials’, D.L. Cocke and A. Clearfiled (Eds.), Plenum Press, N.Y.
(1987).

— ‘Guidelines for Matering of Properties of Molecular Sieves’, D. Barthomeuf, E. G.
Derouane and W. Holderich (Eds.), NATO ASI Series B. Vol. 221, Plenum Press,
N.Y. (1990).

1.- Microorganisms for health care, food and enzyme production. J. E. Barredo ed.
Research Signpost Pub. Trivandrum India 2003.

2.- Bioreactor immobilized enzymes & cells. Moo-Young M. ed. Elsevier Science Pub.
London 1988

3.- Industrial Biotransformation- Liese A.; Seelbach k.; Wandrey C. eds. Wiley-WCH
Weinheim Germany 2000

4.- Fisicoquimica y microbiologia de los medios acudticos. Tratamiento y control de
calidad de aguas. R. Marin Galvin.Diaz de santos ed. Madrid 2003.

5.- Tratamiento biologico de aguas de desecho. M.A. Winkler. Editotial Limusa S.A
Mexico DF. 2000.

6.- Biotransformations in Organic Chemistry- a text book-K. Faber 5th ed Verlag Berlin,
2004

7.- R.M.Patel (Editor) “Stereoselective Biocatalysis” Editorial MarcelDecker Inc., 2000.

67



Objetivos y Programa del POP “Quimica Sostenible” 2006-7

8.- R.M.Patel (Editor) “Biocatalysis ein the Pharmaceuticaland biotechnology Industry”
Editorial Taylor and Francis., 2007.

9.- U. T. Bornscheuer, R. J. Kazlauskas, Hydrolases in Organic Synthesis, pA edn., Wiley-
VCH, Weinheim, 2006;

Revisiones

1.- Chartain M.; Greasham R.; Moore J.; Reider P.; Robinson D.; Buckland D.; Buckland
B.- Asymmetric bioreductions: Applications to the synthesis of pharmaceuticals-
J.Mol.Catal. B:Enzymatic 11, 503-512 (2001)

2.- Bulloock C- The Archea: a biochemical perspective Biochem.Mol.Biology Education
28, 186-191 (2000)

3.- Roberts S. M.- Preparative Biotransformations.J. Chem.Soc.Perkin I 611-633 (2000)
4.-Wandrey Ch; Liese A.; Kihumbu D.- Industrial Biocatalysis:Past, Present & Future
Organic Process Reserach & Development.4, 286-290 (2000)

METODOLOGIA

La metodologia de este curso se basa en clases magistrales impartidas por los profesores
responsables con la aportacion de especialistas en algunos de los temas. Ademads se
promovera la participacion de los alumnos mediante la preparacion y exposicion de trabajos
relacionados con la tematica de esta asignatura. Asimismo, se realizaran practicas
avanzadas en el laboratorio en las que se prepararan algunos de los catalizadores descritos a
lo largo del curso.

EVALUACION

Se plantean dos métodos de evaluacion. Uno de evaluacion continua en el que se valoraran
los progresos de los alumnos a lo largo del curso. Para ello se realizaran cuestiones a lo
largo de las lecciones magistrales o en las practicas de laboratorio. Asimismo, se evaluard
la calidad del trabajo y exposicion realizada del tema asignado a cada alumno. Esta
evaluacion representara el 30% de la calificacion final de esta asignatura. Finalmente, se
realizard una prueba de conocimientos adquiridos. Esta evaluacion representara el 70% de
la calificacion final de esta asignatura.

68



Objetivos y Programa del POP “Quimica Sostenible” 2006-7

TITULO DEL CURSO

QUIMICA FINA

Lugar de imparticion:

(especificar centro y provincia)

Valencia

Fechas de imparticion:

Octubre-Junio

N° DE CREDITOS 3
Idioma de imparticion: Castellano: X Inglés: [_] Otros:
Profesorado

Nombre y apellidos Universidad/ Institucion | Categoria/Cargo | E-mail

Sara Iborrra Instituto de Tecnologia CEU siborra@itq.upn.es
Quimica (ITQ-UPV)

M José Climent Instituto de Tecnologia CEU mjclio@itq.upn.es
Quimica (ITQ-UPV)

OBJETIVOS

El objetivo de esta asignatura es proporcionar al alumno una vision global de lo que se
conoce como Quimica Fina y las posibilidades que ofrece la catalisis (principalmente
catalizadores heterogéneos) como herramienta fundamental de la Quimica Sostenible. Para
ello, se daran a conocer algunas de las reacciones mas importantes en este campo,
introduciendo los aspectos generales de reactividad y mecanismos de reaccion, asi como
ejemplos comparativos entre procesos llevados a cabo a través de una quimica
convencional y aquellos que se realizan mediante la utilizacion de catalizadores
heterogéneos.

TEMARIO

1. La Quimica Fina. Definicion. Historia. Caracteristicas generales de la manufactura de
productos de Quimica Fina. Principios de la quimica sostenible. La catalisis como
herramienta de la quimica sostenible. Tipos de catalizadores. Tipos de reacciones. Tipos de
catalizadores heterogéneos. Factores criticos de la aplicacion de catalizadores heterogéneos
en Quimica Fina.

2. Hidrocarburos Aromaticos. Reacciones de sustitucion electrofilica aromatica.
Catalizadores heterogéneos. Ejemplos de catalisis heterogénea para la sintesis de
compuestos de Quimica Fina.

3. Compuestos Carbonilicos. Reactividad general y formas de obtencion de compuestos
carbonilicos. Reacciones: acetalizacion, obtencion de oximas, iminas y enaminas.
Condensacion alddlica. Claisen-Smithd. Knoevenagel. Wittig-Horner. Adiciones de
Michael. Obtencion de esteres. Oxidaciones. Reducciones. Reacciones de desproporcion.
Transposicion de Beckmann. Ejemplos de catalisis heterogénea para la sintesis de
compuestos de quimica fina.

4. Alquenos y dienos. Reactividad General. Reaccion de Diels-Alder. Metatesis de
alquenos. Formacion de epdxidos. Ejemplos de catalisis heterogénea para la sintesis de
compuestos de quimica fina.
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5. Reacciones de formacion de enlaces C-C. Reaccion de Heck. Sonogashira. Suzuki.
Ejemplos de catélisis heterogénea para la sintesis de compuestos de quimica fina.

6. Catalisis heterogénea enantioselectiva.

Bibliografia:

1. Advanced Organic Chemistry. Reactions, Mechanism and Structures. J. March, John
th

Wiley and Sons, 4 ed.

2. Organic Chemistry. Clayden, Greeves, Warren and Wothers, Oxford University Press,
2001.

3. Advanced Organic Chemistry, F.A. Carey and R.J. Sundberg Part A and B.

4. Heterogeneous Catalysis and Fine Chemicals III. M. Guisnet et al (Eds), Elsevier (1993)
Studies in Surface Science and Catalysis, vol 78.

5. Heterogeneous Catalysis and Fine Chemicals IV. M. H.U. Blaser et al. (Eds), Elsevier
(1997) Studies in Surface Science and Catalysis, vol 108.

6. Green Chemistry, Designing Chemistry for the environment. P.T. Anastas and T.C.
Williamson. ACS symposium series, 1996.

7. Catalysts for Fine Chemical Synthesis. Microporous and Mesoporous Solid Catalysts.,
vol 4, Editor E. G. Derouane. John Wiley and Sons, 2006.

8. Introduction to Green Chemistry, de A.S. Matlack, Marcel Dekker, INC. 2001.

9. K. Tanabe, W.F. Holderich, Industrial application of solid acid-base catalysts. Applied
Catalysis A: General, 181 (1999) 399.

10. Fine chemicals Through Heterogeneous Catalysis, Ed. R.A. Sheldon, H. Van Bekkum,
Wiley-VCH, 2001.

11. A. Corma, S. Iborra, Optimization of alkaline earth metal oxide and hydroxide catalysts
for base-catalyzed reactions. Advances in Catalysis, 49 (2006) 239.

12. Chiral catalyst. Immobilization and Recycling. Eds D.E. De Vos, I.F.J. Vankelecom,
P.A. Jacobs, Wiley-VCH, 2000.

METODOLOGIA
La estrategia didactica que hemos utilizado se basa en la clase magistral participativa. Esta
es una clase interactiva donde los alumnos participan y pueden exponer sus puntos de vista.
Para ello, después de la exposicidn teorica, el profesor plantea problemas o cuestiones que
son analizados y comentados por los alumnos. Este tipo de actividad tiene varios puntos
fuertes, entre ellos se pueden destacar que:

- Se obtiene informacion del nivel general de conocimientos que poseen los alumnos

sobre un tema.

- Ayuda a que el alumno vaya descubriendo y aprendiendo por si mismo.

- Potencia la actividad del alumno en clase.
- Promueve el intercambio de ideas mediante la participacion activa

EVALUACION

La evaluacion se realiza mediante la elaboracién por parte del alumno de un trabajo
monografico relacionado con un proceso concreto de Quimica Fina. Para ello, el alumno
debe obtener informacion bibliografica respecto a un tema concreto que le asigna el
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profesor. Con esta informacion, el alumno presenta un trabajo escrito que posteriormente
expondra de forma oral a toda la clase. Después de la exposicion oral, tanto el profesor
como el resto de alumnos formulan las cuestiones que se consideren pertinentes. Cada
alumno elabora un trabajo monografico distinto, lo que permite tener una vision mas amplia
de los diversos procesos que utilizan catalisis heterogénea en la produccion de compuestos
de Quimica.

Se evalua por una parte, la biisqueda bibliografica y la correcta seleccion de conceptos, la
capacidad de resumirlos ordenarlos y exponerlos. Ademas durante la exposicion oral, y
mediante las cuestiones que se le realizan al alumno, se valora tanto los conocimientos
adquiridos por el alumno (durante el curso y con la elaboracién del trabajo) asi como su
capacidad critica de los contenidos del tema que presenta.
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TITULO DEL CURSO

ELIMINACION DE AGENTES CONTAMINANTES

Lugar de imparticion:

(especificar centro y provincia)

Valencia

Fechas de imparticion:

Octubre-Junio

N° DE CREDITOS 3
Idioma de imparticion: Castellano: X Inglés: [_] Otros:
Profesorado

Nombre y apellidos Universidad/ Institucion | Categoria/Cargo | E-mail

Teresa Blasco Instituto de Tecnologia Investigador tblasco@itq.upn.es
Quimica (ITQ-UPV) Cientifico (1.C.)

Patricia Concepcion Instituto de Tecnologia TC pconcepc@itq.upn.es
Quimica (ITQ-UPV)

OBJETIVOS

Con esta asignatura se pretende, por un lado, hacer una descripcion de los problemas que
existen mas importantes en materia medioambiental, y por otro de la tecnologia disponible
para su control, tanto de los métodos comerciales que se usan en la actualidad, como de las
nuevas técnicas que estan en investigacion en estos momentos.

Se intentard sobre todo, sentar las bases de los problemas medioambientales con los que
nos enfrentamos en la actualidad y las posibilidades que tenemos para abordarlos desde el
punto de vista del desarrollo sostenible.

Para ello, los objetivos generales planteados son que tras finalizar la asignatura el alumno
ha de ser capaz de:

) Identificar, caracterizar e identificar las fuentes de los principales contaminantes en

los distintos medios, asi como conocer sus efectos.

1 Conocer las principales medidas preventivas y correctoras de la contaminacion con

sus ventajas e inconvenientes.

] Llevar a cabo adecuada gestion medioambiental, en su lugar de trabajo, con el fin

ultimo de conseguir un desarrollo sostenible de la sociedad.

TEMARIO

Introduccion

1. Contaminacidn de aguas:

El agua natural, contaminantes del agua, parametros de caracterizacion. Técnicas
convencionales de depuracion.Técnicas avanzadas.

2. Contaminacion atmosférica: La atmosfera. Los contaminantes atmosféricos. Emision
inmision, dispersion. Técnicas de muestreo. Técnicas de depuracion de particulas. Técnicas
de tratamiento de gases

3. Residuos so6lidos urbanos y residuos peligrosos. Los residuos urbanos y su
gestion.Residuos peligrosos. Caracterizacion. Gestion y Minimizacion
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4. Otros tipos de contaminacion. Contaminantes fisicos, contaminantes minoritarios,
contaminacion de suelos.

5. Sistemas de gestion medioambiental. Fuentes de legislacion medioambiental.

TOTAL 24 créditos

Los restantes corresponderdn a una parte practica que se enfocara a la visita de alguna
instalacion industrial que genere y/o depure contaminantes.

BIBLIOGRAFiIA

- Metcalf & Eddy, Ingenieria de Aguas Residuales. Tratamiento, vertido y reutilizacion,
McGraw-Hill, Madrid (1995).

- Wark, K., Warner, C.F., Contaminacion del aire. Origen y control, E. Limusa, México
(1996)

- Tchobanoglous, G. Theisen, H., Vigil, S., Gestion Integral de Residuos Sdlidos,
McGraw-Hill, Madrid, (1996).

- Lund, H.F., Manual McGraw-Hill de Reciclaje, Mc-Graw Hill, Madrid (1996).

- LaGrega, M.D., Buckingham, P.L., Evans, J.C., Gestion de residuos toxicos:
Tratamiento, eliminacion y recuperacion de suelos, McGraw-Hill, Madrid (1996).

- Calvert, S., Englind, H.M., Handbook of Air Pollution Technology, Wiley-
Interscience (1984)

- De Nevers, Noel, Air Pollution Control Engineering, Mc Graw-Hill, Boston (2000)

- Enkerlin, E.C., Ciencia ambiental y desarrollo sostenible, Thomson, México (1997)

METODOLOGIA

La metodologia aplicada se basara en actividades de trabajo presencial y trabajo auténomo.
Las actividades de trabajo presencial consistirdn en clases magistrales que se combinaran
con clases practicas, donde se propondran problemas para resolver en clases de seminario.
Posteriormente se propondran otros problemas para ser resueltos autonomamente por los
estudiantes, exponiendo los resultados obtenidos y las dificultades encontradas. Asimismo
se complementard la asignatura con la visita a instalaciones industriales donde se aplican
técnicas de control de contaminantes. En cualquier caso la metodologia empleada pretende
favorecer tanto la generacion de conocimientos como el desarrollo de actitudes y aptitudes
necesarias para una completa formacion del estudiante.

EVALUACION

La evaluacion se basara en aplicar técnicas de evaluacion continua en las que se valorara el
progreso de los estudiantes en las clases impartidas y en la resolucion de problemas
propuestos. Cuando esta evaluacion no sea posible, o el estudiante no esté de acuerdo con
la calificacion propuesta, se realizarda un examen tipo test donde se evaluaran los
conocimientos tedricos adquiridos y se propondra un problema que debera ser resuelto de
forma auténoma por el alumnos y expuesto en la tltima clase. Se tendera siempre a valorar
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tanto los resultados concretos como la evolucion del estudiante a lo largo de la asignatura.
La asistencia a las visitas sera obligatoria.
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TITULO DEL CURSO PROCESOS CATALITICOS
Lugar fle imparticion: o Valencia
(especificar centro y provincia)

Fechas de imparticion: Octubre-Junio

N° DE CREDITOS 3

Idioma de imparticion: Castellano: X Inglés: [ ] Otros:

Profesorado

Nombre y apellidos Universidad/ Institucion | Categoria/Cargo | E-mail

Agustin Martinez Instituto de Tecnologia IC amart@itq.upv.es
Quimica (ITQ-UPV)

Avelino Corma Instituto de Tecnologia Profesor de acorma@itq.upv.es
Quimica (ITQ-UPV) Investigacion

(P.1)

OBJETIVOS

En esta asignatura se pretende mostrar al alumno una vision general de los procesos
cataliticos de mayor importancia en la industria del refino y petroquimica actual y el papel
que puede desempenar la Catélisis en una estrategia global para disminuir el impacto
ambiental de estos procesos, asi como en el desarrollo de nuevos procesos cataliticos mas
amigables con el entorno.

TEMARIO

1. Introduccion. Importancia de la Catélisis en la industria del refino y petroquimica.
Catalisis acida, bifuncional y redox.

2. Procesos cataliticos en la industria del refino. Esquema bésico de una refineria actual.
Perspectivas de futuro.

3. Aromatizacion de alcanos ligeros. Catalizadores. Mecanismo de reaccion.

4. Procesos de isomerizacion de cadena.

4.1. Isomerizacion de olefinas lineales C4-Cs. Catalizadores zeoliticos.

4.2. Isomerizacion de n-butano. Catalizadores solidos &cidos basados en zeolitas y en ZrO2
promovido con SO4

4.3. Isomerizacion de parafinas lineales en el rango de la nafta. Catalizadores bifuncionales.
5. Alquilacion de isobutano con n-buteno. Procesos actuales basados en acidos liquidos HF
y H2SOs4. Problematica. Catalizadores de alquilacion basados en solidos 4cidos.
Posibilidades y limitaciones.

6. Craqueo catalitico (FCC). Aspectos generales del proceso. Principales reacciones.
Mecanismo. Catalizadores actuales de craqueo. Nuevos catalizadores y tendencias de futuro
en el proceso de FCC.

7. Procesos de hidrotratamiento. Hidrodesulfuraciéon (HDS). Hidrodenitrificacion (HDN).
Catalizadores.

8. Hidrocraqueo catalitico. Esquemas de proceso. Alimentaciones y productos. Tipos de
catalizadores.
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9. Mejora del indice de cetano del combustible diesel mediante hidrogenacion de (poli)
aromaticos y apertura selectiva de anillos nafténicos.

10. Procesos de desparafinado. Desparafinado por craqueo o por isomerizacion. Ventajas e
inconvenientes. Tipos de catalizadores.

11. Procesos de produccion de olefinas y aromaticos para la industria petroquimica.

11.1. Deshidrogenacion oxidativa (ODH) de parafinas ligeras.

11.2. Reformado catalitico. Termodindmica del proceso. Reacciones. Aspectos
mecanisticos. Catalizadores de reformado. Sistemas bimetalicos.

11.3. Procesos de conversion de aromadticos. Alquilacion de aromaticos con
olefinas/alcoholes. Isomerizacion de Cs-alquilaromaticos. Desproporcionacion de tolueno y
etilbenceno. Transalquilacion y dealquilacion de reformado pesado.

12. Procesos de conversion de gas natural (metano). Rutas de conversion directa e indirecta.
13. Procesos de conversion directa de metano.

13.1. Acoplamiento oxidativo de metano.

13.2. Oxidacion parcial de metano a metanol/formaldehido.

13.3. Conversion de metano a benceno en ausencia de oxigeno.

14. Procesos de conversion indirecta de metano a través de gas de sintesis.

14.1. Sintesis de Fischer-Tropsch. Producciéon de combustibles sintéticos. Catalizadores.
Limitaciones del proceso y alternativas.

14.2. Conversion de gas de sintesis a metanol. Procesos MTO y MTG.

BIBLIOGRAFiIA

1. A. Corma, A. Martinez, Chemistry, Catalysts and Processes for Isoparaffin-Olefin
Alkylation: Actual Situation and Future Trends, Catalysis Review-Science
Engineering, Vol. 35, Issue 4, 1993, pp. 483-570.

2. A. Corma, A. Martinez, Catalysis on Porous Solids, Handbook of Porous Solids,
Editorial Wiley-VCH, Vol. 5, 2002, pp. 2825-2922.

3. B.W. Wojciechowski, A. Corma, Catalytic Cracking. Catalysts, Chemistry, and
Kinetics, Chemical Industries, Vol. 25, Editorial Marcel Dekker, Inc., afio 1986.
4.N.Y. Chen, W.E. Garwood, F.G. Dwyer, Shape Selective Catalysis in Industrial
Applications (Second Edition), Chemical Industries, Vol. 65, Marcel Dekker, Inc.,
afio 1996.

5.J. Scherzer, A.J. Gruia, Hydrocracking, Science and Technology, Marcel Dekker,
Inc., afio 1996.

6. Handbook of Heterogeneous Catalysis (G. Ertl, H. Knozinger, J. Weitkamp,
Editores), Editorial Wiley-VCH, Vol. 4, aiio 1997.

7. A.P.G. Kieboom, J.A. Moulijn, R.A. Sheldon, P.W.N.M. Van Leeuwen, Catalytic
Processes in Industry, Studies in Surface Science and Catalysis, Vol. 123, 1999, pp.
29-80.

8. J.W. Ward, Hydrocracking Processes and Catalysis, Fuel Processing Technology,
Vol. 35 (Issue 1-2), 1993, pp. 55-85.

9. E. Furimsky and F. E. Massoth, Hydrodenitrogenation of Petroleum, Catalysis
Review — Science Engineering, Vol. 47, Number 3, 2005, pp. 297-489.

10. Jens R. Rostrup-Nielsen, Fuels and Energy for the Future: The Role of Catalysis,
Catalysis Review — Science Engineering, Vol. 46, Number 3-4, 2004, pp. 247-270.
11. Tushar V. Choudhary, Erhan Aksoylu, D. Wayne Goodman, Nonoxidative
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Activation of Methane, Catalysis Review — Science Engineering, Vol. 45, Number 1,
2003, pp. 151-203.

12. Jiii Cejka and Blanka Wichterlova, Acid-Catalyzed Synthesis of Mono- and Dialkyl
Benzenes over Zeolites: Active Sites, Zeolite Topology and Reaction Mechanisms,
Catalysis Review — Science Engineering, Vol. 44, Number 3, 2002, pp. 375-421.

13. K. Tabata, Y. Teng, T. Takemoto, E. Suzuki, M. A. Bafiares, M. A. Pefia, J. L. G.
Fierro, Activation of Methane by Oxygen and Nitrogen Oxides, Catalysis Review —
Science Engineering, Vol. 44, Number 1, 2002, pp. 1-58.

14. A. Hagen and F. Roessner, Ethane to Aromatic Hydrocarbons: Past, Present,
Future, Catalysis Review — Science Engineering, Vol. 42, Number 4, 2000, pp. 403-
437.

15. G. P. Van Der Laan and A. A. C. M. Beenackers, Kinetics and Selectivity of the
Fischer-Tropsch Synthesis: A Literature Review, Catalysis Review — Science
Engineering, Vol. 41, Number 3&4, 1999, pp. 255-318.

METODOLOGIA

La metodologia de ensefianza de la asignatura se basa en clases magistrales en las que se
promueve la participaciéon activa del alumno en clase. Con ello se pretende extraer
informacion sobre los conocimientos que van siendo adquiridos por el alumno y potenciar
su actividad en clase. Como complemento a las clases magistrales se realizard una visita a
algunos reactores cataliticos a nivel de laboratorio y de plantas piloto relacionados con
algunos de los procesos cataliticos industriales comprendidos en el temario de la asignatura.

EVALUACION

La evaluacién de la signatura se realizard mediante una prueba escrita que constara de una
serie de preguntas tedricas a desarrollar por el alumno, junto con algunos problemas que
permitiran valorar la capacidad del alumno para poner en practica los conocimientos
teoricos adquiridos a lo largo del curso. Esta prueba serd comun para todos los alumnos de
la asignatura y tendré una duracion aproximada de 3 horas.
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