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NEKOVALENTNE INTERAKCIJE

aromatske interakcije vodikove veze odbojne i disperzijske interakcije

o OO0 -

kompleksi 71-7 interakcija ' H
V& p j +E & M
' H X
odbojne j <—ravnoteZna udaljenost
% % % klasi¢na neklasi¢na =
« C meduatomski razmak
CH-m

( Ppotencijalna energija

jon-m lonski par-it H-veza H-veza

—» razlicite ortho-arilne //
supstitucije /

Liu W., Yang X., Beilstein J. Org. Chem. 2025, 21, 1864—1889.
Parmar D., Sugiono E., Raja S., Rueping M., Chem. Rev. 2014, 114 (18), 9047—-9153.



NACINI AKTIVACIJE
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KIRALNO OKRUZENJE

\Pﬁ )
/ "OH S oH
SSRGS
R

BINOL CPA Hg-BINOL CPA SPINOL CPA

O razli¢ite ortho-arilne
| supstitucije

kiralni *
kostur |

Liu W., Yang X., Beilstein J. Org. Chem. 2025, 21, 1864—1889.
Scharinger F., Palvélgyi A. M., Weisz M., Weil M., Stanetty C., Schniirch M., Bica-Schréder K., Angew. Chem., Int. Ed. 2022, 61 (26), No. €202202189.



KIRALNO OKRUZENJE
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KIRALNO OKRUZENJE
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Supstituenti s prosirenim Tr-sustavom
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Katalizatori supstituirani u polozajima 2, 4, 6 SiAr; katalizatori — TIPSY
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Stereokontrola kroz kombinaciju neposrednih i udaljenih sterickih
ucinaka, uz doprinos disperzijskih i drugih nekovalentnih interakcija. centra te oblikuje ‘neklasicni’ katalitiCki dzep.
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ZAKLJUCAK

) KLJUGNI REZULTATI

Ucinkovito stvaranje C-C, C-H | C-X veza
uz visoku enantioselektivnost

- Siroka primjena BINOL-izvedenih
Brgnstedovih fosfornih kiselina

Razvoj brojnih katalitickih sustava
s dokazanim potencijalom

_O' Moguc¢nost racionalnog dizajna
~=* novih asimetricnih metodologija
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Ogranicena predvidivost u sloZzenim
sustavima

X:X Uloga nekovalentnih interakcija

&

Potreba za optimizacijom koliCine
katalizatora

Integracija eksperimentalnih i raCunalnih
pristupa

~O' Buduci razvoj CPA katalize ovisit ¢e o integraciji eksperimentalnih,
“™Z  mehanisti¢kih i raéunalnih pristupa za racionalni dizajn katalizatora.
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HVALA NA POZORNOSTI
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