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Description:
El objetivo general de la presente investigacion es sintetizar nuevos complejos con enlaces multiples heterometalicos y
estudiar su reactividad en un sentido amplio, poniendo especial atencién en los procesos generales de activacién de
moléculas sencillas y su posible utilidad en campos mds aplicados como la catélisis. Se parte de la hipétesis, contrastada en
distintos estudios experimentales previos, de que los compuestos con enlaces multiples heterometéalicos pueden mostrar una
reactividad superior a la de sus homdlogos homometdlicos, debido a la polaridad intrinseca del enlace heteronuclear. En
particular, y aprovechando la gran experiencia del grupo investigador en el drea de los compuestos carbonilicos
homobinucleares de los elementos de transicién, se abordara la sintesis de nuevos compuestos carbonilicos y
ciclopentadienilicos con enlaces multiples entre atomos metalicos diferentes, principalmente de los grupos 6 a 8,
estabilizados mediante ligandos puente de tipo fosfuro (PR2) o fosfinideno (PR), que adicionalmente pueden contener, o no,
ligandos hidruro puente. En una fase posterior se estudiara la reactividad general de estos complejos frente a moléculas
organicas e inorganicas sencillas, y frente a otros complejos metdlicos, y también se analizard su actividad en relacién con
algunos procesos de interés mas aplicado, tales como procesos de hidrogenacién, activaciéon de éxidos de nitrégeno y del
fésforo elemental.

Methodology:

El proyecto posee una componente mayoritaria de sintesis inorgdnica y estudios de reactividad quimica. En el transcurso de
estos estudios, sin embargo, se plantean con frecuencia problemas que no pueden resolverse exclusivamente mediante
técnicas espectroscépicas convencionales, y cuya solucién precisa acudir a cdlculos mecanocuanticos, tipicamente de tipo
DFT, que serdn realizados empleando el programa GAUSSIAN para obtener informacién relativa a distintos extremos:

¢ Determinacién de la estructura electrénica mas probable de compuestos quimicos de baja estabilidad, o de estructura
no determinable mediante técnicas espectroscépicas y difractométricas.

¢ Determinacién de energias relativas de isémeros geométricos.

¢ Andlisis de la estructura electrénica y enlace de compuestos de especial relevancia por su inusual estructura
geométrica o reactividad.

¢ Estudio de perfiles energéticos de reaccién en transformaciones de especial interés, con identificacién de especies
intermedias y los correspondientes estados de transicion.
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