A L'ICIQ
Existeixen varis grups de recerca que
investiguen sobre catalisi

supramolecular. Principalment el grup
del Prof. Pau Ballester. Els grups del
Prof. Carles Bo i el Prof. Feliu Maseras
han treballat amb catalisi
supramolecular a nivell
computacional amb els dos grups
anteriors.
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Catalisi

Catalisi Supramolecular

La catalisi supramolecular és una disciplina que fa referencia a I'aplicacié
del la quimica supramolecular en I'ambit de la catalisi. La quimica
supramolecular té les seves bases en interaccions no covalents entre
moléecules, és a dir, interaccions febles a partir de les quals diferents
moléecules es reconeixen i forcen una determinada interaccié entre elles.

Algunes d’aquestes interaccions sén I'enlla¢ d’hidrogen (també
anomenats ponts d’'hidrogen), les interaccions metall-lligand, o els
enllacos de Van der Waals.

La catalisi supramolecular s'inspira en el funcionament dels sistemes
enzimatics. Els enzims sén catalitzadors de reaccions quimiques que
tenen lloc als organismes vius. La catalisi supramolecular funciona com la
catalisi enzimatica pero el catalitzador no és un enzim (un complex
proteic i per tant una molécula molt dificil de sintetitzar) siné una
molecula més senzilla que en simula la funcié.

Els catalitzadors supramoleculars basen la seva efectivitat en tres
mecanismes d'accié:

Orientacié de grups reactius: actuen fent que els grups reactius de les
moléecules que han de reaccionar, estiguin més a prop I'un de I'altre i per
tant, reaccionin més facilment.

Augment de la concentracié efectiva del substrat: la velocitat d'una
reaccié quimica depéen de la concentracié dels reactius, i per tant, una
manera d'accelerar una reaccié és augmentant la concentracié dels
reactius, per exemple, confinant-los en un espai reduit, encapsulant-los
dins una molécula-capsa que actua com a catalitzador.

Estabilitzacié de I'estat de transicié i reduccié de I'energia d'activacié de
la reaccié: L'energia d’activacié d’una reaccid és una barrera energeética
que cal superar per tal que els reactius es converteixin en productes.
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https://ca.wikipedia.org/wiki/Forces_de_van_der_Waals
http://www.iciq.org
http://labvirtual.iciq.es
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Transcurso de la reaccién

Diagrama genéric d'energia potencial en una hipotética
reaccio exotérmica X, Y -> Z amb i sense catalitzador
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