ESTEREOQUIMICA i MECANISMES DE REACCIO
3" de Bioqufmica, 2°" semestre

PROGRAMA

1. LA REACCIO QUIMICA. Estructura i reactivitat.

Dades termodinamiques i dades cinetiques. La coordenada de reacci6 i P’estat de transici6. El
principi de la reversibilitat microscopica. El postulat de Hammond. Reactivitat i selectivitat. Control
termodinamic i control cindtic de la reaccié. Us de les velocitats de reaccié. Factors esterics,
electrdnics i estereoelectronics. Efectes del dissolvent.

2. ESTEREOQUIMICA ESTATICA. Configuracié i reactivitat.

Definicions previes. Simetria molecular. Enantioisomeria i diastereoisomeria. Formes racémiques
i racemitzacié. Dessignacions configuracionals absolutes: els sistemes D,I. 1 R,S. Enantiosomena
deguda a atoms diferents del carboni. Diferenciacié d’enantidmers: creacié de relacions
diastereoisomeriques. Estereoespecificitat biologica i efecte Ogston. Proquiralitat tetragonal: grups
homotdpics, enantiotdpics i diastereotdpics, dessignacions proquirals, diferenciacié de grups
enantiotdpics i diastereotdpics. proquiralitat trigonal: sistema re/si. Exemples d’estereoespecificitat
biologica.

3. ESTEREOQUIMICA DINAMICA. Conformacié i reactivitat.

Flexibilitat molecular. Interaccions febles. Analisi conformacional de molecules acfcliques:
consideracions energetiques, relacié conformacid-reactivitat. Analisi conformacional de molécules
cfcliques: el sistema ciclohexanic, relacié conformaci6-reactivitat.

4. CATALISI HOMOGENEA.
Catalisi acida i catalisi basica. Catalisi nucledfila, Catalisi electrdfila. Relacié mecanistica amb la
catalisi enzimatica.

§. COMPOSTOS HETEROAROMATICS.

Aromaticitat i reactivitat: generalitats. Divisié electrdnica dels compostos heteroaromatics.
Hetercaromatics de cinc membres amb un heteroatom. Heteroaromatics de cinc membres amb dos
heteroatoms. Heteroaromatics de sis membres amb un heteroatom: piridina. Heteroaromatics de sis
membres amb més d’un heteroatom: bases constituents dels acids nucleics. Descripcié mecanfstica de
’acci6 catalftica de la tiamina i del piridoxal.



6. RADICALS.

Aspectes generals de la quimica dels radicals. Formaci6é de radicals. Reaccionabilitat: orbitals

frontera. Reaccions en cadena. Autooxidacid. Visié mecanistica de I’accio catalitica de la vitamina B, ,.

7. LA QUIMICA DELS ESTATS EXCITATS. FOTOQUIMICA.
Aspectes fonamentals. Processos representatius. Transferéncia energetica i transferéncia

electronica. Fotoreduccions i fotooxidacions. Visié mecanistica de la fotosintesi.
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ESTRUCTURACIO DE L’ASSIGNATURA

S’imparteixen dues hores de teoria i dues de problemes a la setmana, per la mateixa professora.
L’assignatura no consta de classes practiques al laboratori.

METODE D’AVALUACIO
Examen al final del semestre.

CONSULTES A LA PROFESSORA
Despatx C7/415 (Torre de Quimica). Horari a convenir amb els alumnes.



