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1.PRESENTACION

La asignatura “Quimica en Superficies y Principios de Catdlisis Heterogénea” es una asignatura optativa dentro del médulo
I11. “Quimica Inorganica y Quimica Técnica” del Master en Ciencia y Tecnologia Quimica. Aunque esta asignatura esta
orientada a la iniciacién en tareas de investigacion, que podran posteriormente completarse con el Doctorado, también
presenta caracteristicas de especializacion académica y/o profesional como consecuencia de los contenidos que en ella se
abordan.

Ademas dado su caracter fuertemente interdisciplinar resulta de gran interés formativo para licenciados o graduados en

quimica, ingenieria quimica, ciencias ambientales, etc.

2.CONTEXTUALIZACION

Al ser una asignatura optativa puede ser cursada con independencia del resto de asignaturas que se hayan
elegido. Sin embargo, es recomendable elegir asignaturas del mismo médulo para conseguir una formacion
mas especializada. Si se pretende optar por la realizacién de Doctorado es conveniente escoger asignaturas
de otros profesores del grupo de investigacion. Asi, por ejemplo, esta asignatura puede ser complementaria
con la de “Ingenieria Quimica Ambiental”, que se imparte en el primer cuatrimestre. En resumen esta
asignatura pretende que el estudiante adquiera una visién amplia y multidisciplinar sobre las reacciones
quimicas que ocurren en las superficies de los sélidos, enfatizando en aspectos de caracterizacién de
materiales y en aplicaciones industriales, medioambientales y de quimica sostenible.

3.REQUISITOS PREVIOS RECOMENDABLES

No existen requisitos previos para la realizaciéon de esta asignatura, que no sean los exigibles para la
realizacion del posgrado en Ciencia y Tecnologia Quimicas. Ahora bien, dados los métodos de trabajo y los
materiales que se van a utilizar en la asignatura, son indispensables unos conocimientos adecuados de
Inglés cientifico y un nivel aceptable de manejo de informéatica como usuarios (correos electrénicos, paginas
web, busquedas en bases de datos, programas de calculo y de graficos, etc.).

4 RESULTADOS DE APRENDIZAJE

El objetivo principal es introducir al estudiante en un campo de investigacion e innovacioén cientifico-
tecnoldgica nuevo, como son los procesos que ocurren en las interfases de los materiales. Dada la
multidisciplinariedad de los conceptos que se abordan en esta asignatura, esta es especialmente
interesante desde el punto de vista de la formacion de pos-grado del estudiante. Este objetivo general se
puede concretar en los siguientes puntos:

Conocer los métodos y técnicas que permiten un estudio cientifico de las reacciones que ocurren en las superficies de los
solidos.



Valorar en varios procesos quimicos aplicados como y para que se utilizan catalizadores heterogéneos.

Calcular mediante ejercicios numéricos y conceptuales como un catalizador altera la velocidad o especificidad de una

reaccion.

Elegir el catalizador mas adecuado para una determinada aplicacién basandose en la informaciéon de la asignatura y en el
andlisis de la bibliografia pertinente.

Reconocer el impacto en el contexto industrial, tecnoldgico, de las aplicaciones de la Quimica de Superficies, con especial

énfasis en la produccion sostenible de compuestos quimicos y en la eliminacién de contaminantes.

Desarrollar en el estudiante una vision global sobre el estado actual del conocimiento cientifico y sobre las lineas de
investigacion e innovacién que se estan produciendo en la actualidad en relacién con los contenidos de la asignatura.

5.CONTENIDOS DE LA ASIGNATURA

A partir de las competencias y objetivos antes detallados, hemos definido una serie temas, desglosados por
hitos concretos, sobre los que cada estudiante trabajara bajo la tutela directa y continua del profesor de
la asignatura. Estos contenidos son:

Tema 1. Principios basicos de la Catalisis

1.1. Definicion de catalizador

1.2. Parametros de control en una reaccion catalizada: actividad, selectividad y
estabilidad

1.3. Cinética de los procesos cataliticos

1.4. Tipos de catalizadores: homogéneos, heterogéneos y biocatalizadores

1.5. Clasificacion de los catalizadores heterogéneos: metalicos y bimetalicos, 6xidos y

sulfuros semiconductores, 6xidos aislantes, sélidos con propiedades superficiales acidas o
bésicas.

1.6. Catalizadores bifuncionales. Soportes y fases activas.

1.7. Ejemplos de procesos industriales donde se aplican catalizadores heterogéneos:
desde las grandes petroquimicas hasta la quimica sostenible, desde la quimica fina hacia
la sintesis de farmacos.

1.8. La catélisis como ciencia multidisciplinar: indice de los conceptos cinéticos,
termodinamicos y mecanismos de reaccién que se aplican en el desarrollo de un
catalizador.

1.9. El catalizador como transicién desde la fisica del estado so6lido hacia los
conceptos de quimica supramolecular.

1.10. Quimica organometalica de superficies.




Tema 2. Consideraciones fundamentales sobre la dinamica y las estructuras de las

fases adsorbidas

2.1. Adsorcién de moléculas en superficies sdélidas. Isotermas de adsorcion, area
superficial y porosidad.

2.2. Quimisorcién sobre superficies metalicas e interacciones gas-oxido.

2.3. Aspectos cuantitativos de la catalisis por metales.

2.4. Naturaleza de los sitios activos expuestos en las superficies de los sélidos.
2.5. Estructura, preparacion y uso de los catalizadores heterogéneos.

2.6. Nanoparticulas como catalizadores monofuncionales.

2.7. Envenenamiento, promocion y desactivaciéon de catalizadores selectivos.
2.8. Naturaleza quimica de los sitios activos. Ejemplos de casos como: zeolitas,

solidos micro- y mesoporosos, arcillas con pilares, soélidos superacidos, materiales
carbonosos, 6xidos metalicos mixtos (molibdatos, perovskitas, espinelas).

Tema 3. Técnicas y métodos de estudio para Quimica en Superficies

3.1. Introduccion

3.2. Estabilidad de los catalizadores sélidos

3.3. Area superficial y porosidad

3.4. Naturalezay fuerza de los centros activos

3.5. Uso de is6topos en el seguimiento de las reactividades superficiales.

3.6. Ejemplos de métodos quimicos de deteccidon de especies e intermedios en
superficies: desorcidon a temperatura programada, determinaciones calorimétricas,
métodos ““in situ” con aplicacién técnicas espectroscopicas. Caso de los carbonilos
seguidos por FTIR.

3.7. Ejemplos de técnicas fisicas aplicadas a superficies: XRD, AES, XPS, SIMS, EXAFS,
XANES, NMR, STM, AFM, TEM

3.8. Experimentacion con resolucion temporal: ejemplos de mecanismos de reaccion
seguidos mediante un reactor TAP (Temporal Analysis of Products).



Tema 4. Principios y aplicaciones donde se relacionan la Quimica de Superficies con

los procesos catalizados por sélidos

4.1. Ejemplos clasicos de aplicaciones industriales: sintesis del metanol, Fischer-Tropsch,
reformado de metano con vapor de agua,

4.2. Los catalizadores en varios escenarios del sector energético. Combustibles
sintéticos. Pilas de combustible.

4.3. La industria de los abonos: sintesis del amoniaco y oxidacion del di6xido de azufre.

4.4. Laindustria de los derivados del petréleo: hidrotratamientos, catalizadores de
oxidacién, reacciones con solidos acidos, hidrogenolisis, isomerizacién, aluminosilicatos.

4.5. Hidrogenacion de enlaces multiples carbono-carbono. Ejemplos de quimica fina.

4.6. Catalizadores para el control de la contaminacion. Ejemplos sobre
descontaminacioén de aguas fluviales, freaticas y de desecho industrial. La eliminacion de
gases toxicos, caso de los catalizadores de tres vias.

4.7. Ejemplos de catalizadores para conseguir una industria quimica sostenible.

4.8. Fotocatalizadores y electrocatalisis.

6.EQUIPO DOCENTE

ANTONIO R GUERRERO RUIZ
ESTHER ASEDEGBEGA NIETO

7.METODOLOGIA

La atencion del estudiante durante la duracién del curso consistira en una tutorizacion personalizada y en el trabajo en
equipo. Tras el estudio del material que se proporcionara por el profesor al estudiante, se utilizara para la comunicacion la
plataforma virtual educativa, ALF, pero si descartar el correo electrénico directo con compromiso de atencién en menos de
72 horas. Es por tanto fundamental que todos los estudiantes matriculados en la asignatura entren en la plataforma virtual y
se pongan en contacto con el profesor en los primeros dias del curso, maximo en una semana. Esto facilitara el envio del
material de estudio necesario para ir progresando en el curso.

El estudiante, en la plataforma virtual, podréa intercambiar informacién tanto con los compafieros como con el equipo
docente. Alli encontraré los objetivos, la bibliogréafica y los ejercicios.

El tiempo programado para la entrega de los ejercicios resueltos se indicaré en el curso virtual al introducir dicha actividad.
Una vez finalizado dicho plazo se expondran las soluciones comentadas, que podran ser discutidas en los correspondientes
foros de la plataforma ALF. De las respuestas recibidas de cada estudiante se derivard una evaluacién continua del mismo,
que no serd publicada.

De forma resumida en la planificacion de la asignatura se procurara ser flexible, y adaptarse a las necesidades del grupo, en




general, y de cada estudiante en particular. Asi pretendemos que lo que se aprenda esté relacionado con los intereses de los

estudiantes.

8.BIBLIOGRAFIA BASICA

LIBRO ACTUALMENTE NO PUBLICADO

ISBN(13):

Titulo: CONCEPTS OF MODERN CATALYSIS AND KINETICS (2003. ISBN: 3-527-30574-2)
Autor/es: Niemantsverdriet, J.W. ; Chorkendorff, I. ;

Editorial: Wiley-VCH Editions

LIBRO ACTUALMENTE NO PUBLICADO

ISBN(13):

Titulo: HETEROGENEOUS CATALYSIS: PRINCIPLES AND APPLICATIONS (1987. ISBN: 0-19-855525-3)
Autor/es: Bond, G.C. ;

Editorial: Oxford Science Publications

LIBRO ACTUALMENTE NO PUBLICADO

ISBN(13):

Titulo: PRINCIPLES AND PRACTICE OF HETEROGENEOUS CATALYSIS (1997. ISBN: 3-527-29239-X)
Autor/es: Thomas ; Thomas, W.J. ; J.M. ;

Editorial: VCH Editions

9.BIBLIOGRAFIA COMPLEMENTARIA

10.RECURSOS DE APOYO AL ESTUDIO

El equipo docente proveeréa a los alumnos de materiales para el estudio de los temas fundamentales de esta asignatura. Por
ello es conveniente visitar en el portal de la UNED, plataforma alF, durante los primeros dias de desarrollo del curso, para
recuperar esta informacion. Si tienen dudas sobre los envios pueden escribirr por correo electréonico directamente a:

aguerrero@ccia.uned.es

Recursos on-line complementarios:
Acceso a través de la Biblioteca de la UNED a las bases de datos, por ejemplo ISI Web Knowledge. Asimismo se facilitaran

paginas Web actualizadas donde encontrar recursos adecuados a la asignatura.

11.TUTORIZACION Y SEGUIMIENTO

Tutorizacién personalizada unido a trabajo en equipo. Se utilizara para la comunicacion la plataforma virtual
educativa, ALF, pero si descartar el correo electrénico directo con compromiso de atencién en menos de 72
horas

12.EVALUACION DE LOS APRENDIZAJES

Los elementos de evaluacién, que por otra parte sera continua, se basaran en las respuestas a los
ejercicios propuestos. Asimismo se tendrd en cuenta la actividad en el curso virtual. También se propondran
la realizaciéon de informes, busquedas bibliograficas y trabajos sobre algun proceso o técnica concreta.
Como criterios numéricos un 40% de la nota se basara en los ejercicios propuestos-resueltos on-line, un
30% en las actividades y participaciones en la tutoria virtual y otro 30% en los informes y trabajos
personales. Sin embargo, si uno o varios de estos tres aspectos no son atendidos adecuadamente por el
estudiante ser& potestad del profesor el proponer un ejercicio escrito presencial para la valoracion final de




la asignatura. A este ejercicio podran acceder también los estudiantes que no hayan conseguido un 5 sobre

10 de puntuacion.

13.COLABORADORES DOCENTES

Véase equipo docente.
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