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PROGRAMA DE TEORIA

1. La reaccié quimica. Relacié entre estructura i reactivitat. Dades termodinamiques | dades
cinétiques. La coordenada de reaccid. L'estat de transicio. Principi de reversibilitat microscopica.
Postulat de Hammond. Principi de reactivitat-selectivitat. Control cinétic i termodinamic de |a reaccié,
Us de les velocitats de reaccid. Factors estérics, electrdnics i estereoelectrdnics. Efectes del
dissoivent.

2. Estereoquimica estatica. Relacié entre configuracié | reactivitat. Definicions prévies. Simetria
molecular. Enanticisomeria i diasterecisomeria. Mescles racémiques i racemitzacid. Designacions
configuracionals: els sistemes D,L i RS. Enantivisomeria deguda a atoms diferents de carboni.
Diferenciacié entre enantidmers: creacidé de relacions diastereoisomeériques. Esterecespecificitat
bioldgica i efecte Ogston. Proquiralitat tetragonal. grups homotopics, enantiotopics i diastereotépics.
Designacions proquirals. Diferenciacié bioguimica entre grups enantiotdpics i entre grups
diastereotdpics. Proquiralitat frigonal: sistema re/si; exemples d'estereoespecificitat bioldgica.

3. Estersoquimica dinamica. Relacié entre conformacié i reactivitat. Flexibilitat molecular.
Interaccions febles. Analisi conformacional de molécules acicliques: consideracions energétiques,
relacié conformaci6-reactivitat. Pringcipi de Curtin-Hammett. Induccid asimétrica. Analisi
conformacional de molécules cicliques; derivats ciclohexanics, relacié conformacié-reactivitat.

4. Catalisi homogeénia. Catalisi 4cida i basica. Catalisi nucledfila. Catalisi electrofila.

5. Propietats fonamentals dels compostos heteroaromatics. Aromaticitat i reactivitat: generalitats.
Divisio electronica dels compostos heteroaromatics. Heteroaromatics de cinc membres amb un i amb
dos heterodtoms. Heteroaromatics de sis membres amb un i amb dos heteroatoms. Bases
constituents dels acids nuciéics, Descripcio mecanistica de I'accié catalitica def pirofosfat de tiamina i
del fosfat de piridoxal.

6. Radicals. Aspectes generals de la quimica de radicals. Generacié de radicals. Reaccionabilitat:
orbitals frontera. Processos en cadena. Autooxidacié. Visid mecanistica de 'accié de la vitamina B4,

7. La quimica dels estats excitats. Fotoquimica. Aspectes fonamentals. Processos representatius.
Transferéncia energética i transferéncia electronica. Fotoreduccions i fotooxidacions. Visié
mecanistica de la fotosintesi.
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ESTRUCTURA DE L’ASSIGNATURA: simparteixen dues hores de teoria i dues de
problemes per setmana,
AVALUACIO: examen al final del semestre.




