Silvia Bordiga
Dipartimento di Chimica
Universita di Torino, NIS e INSTM

)
f::himica

® o8



L'intuizione di Berzelius e il termine “catalisi”

La stragrande maggioranza dei prodotti dell'industria chimica e non solo,
deriva da processi che fanno uso di catalizzatori. Fu Berzelius il primo ad
intuire I'esistenza di sostanze in grado di influire sulla velocita di certe

reazioni chimiche.
Nel 1836 Berzelius ideo il termine catalisi combinando due parole Greche

Kot (giu) e AvoLc (sciogliere)

Secondo Berzelius (chimico Svedese) il catalizzatore é una
sostanza che permette lawio di una reazione senza
prenderne parte e quindi senza consumarsi....

“[...] the catalytic power seems actually to
consist in the fact that substances are able to
awake affinities which are asleep at a
particular temperature, by their mere
presence and not by their own affinity.” J. J. Berzelius



https://www.un.org/sustainabledevelopment/sustainable-development-goals/

A settembre 2015 i governi di 193 Paesi membri dell’lONU, hanno trovato un accordo su
quali siano gli obbiettivi comuni, da raggiungere entro il 2030, per garantire a tutti un
futuro sostenibile.

La sostenibilita non e solo una questione ambientale
Si afferma una visione globale che considera aspetti sociali ed economici


https://www.un.org/sustainabledevelopment/sustainable-development-goals/

La popolazione aumenta per numerosita ed esigenze,
mentre la terra si impoverisce
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La catena produttiva attuale



Inoltre la CO, cresce oltre misura.

Bisogna
Intervenire
al piu presto



Attraveso una catena produttiva circolare
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Il ciclo naturale del Carbonio ,
Prendiamo spunto dalla natura

che attua processi circolari .

Ma hanno un difetto..... Sono lenti e
noi abbiamo fretta

Facciamo come dice Leonardo
"Dove la Natura finisce di
produrre le sue specie, comincia
l'uomo, in armonia con le leggi
della Natura, a creare una
infinita di altre specie".

G.A. Olah, G.K.S. Prakash, A. Goeppert, Journal of the American Chemical Society 2011 133 (33), 12881-12898



... uUna possibile via di scampo

Sviluppare catalizzatori che
permettano di accelerare la
parte lenta del ciclo del
carbonio

Una direzione di sviluppo:
* Produrre H, sostenibile
e Usare catalizzatori che si basino
su elementi «non critici»
O e Sviluppare processi che
operino a temperature e
pressioni moderate

G.A. Olah, G.K.S. Prakash, A. Goeppert, Journal of the American Chemical Society 2011 133 (33), 12881-12898
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X critical (for EU) raw materials X high-concern elements X conflict elements X more toxic



Il fantastico mondo dei catalizzatori

Atthlta « Possibilmente valutata come TON.

Quantita di specie prodotte per il numero di specie
attive.

Selettivita. Quantita del prodotto voluto
rispetto al totale dei prodotti

Economia atomica

(massa molare del prodotto desiderato / massa
molare di tutti i reagenti) X 100%

Economia energetica

Pressione e Temperatura della reazione.

Tempo di vita del catalizzatore

Valutazione dei tempi di disattivazione, possibilita e
costi di effettuare una rigenerazione.



Infrared

Raman UV-Vis VUV Soft X-rays Hard X-rays
“Photon-in
spectroscopy”
The response of the system is
Vibrations probed by photons and

Valence shell Core Levels depends on the photon energy






Unravelling the secrets of Cu-based catalysts
for C-H activation (CUBE)

Cu-enzima - pMMO Di sintesi - Cu-zeolite Requisiti per I'industria
Catalizzatori
Velocita di conversione del . . . .
. @ 16 min? ® 0.0005 min 1 min?
Selett!wta in metanolo © <10%
* Insieme CH,/O,
= A step: prima O, e poi ? 100% 70-100 %
CH, D 590%
s ®
Stabilita fragile & molto stable > 10.000




L3 visione di CUBE Capire come razionalmente si puo progettare e
realizzare un catalizzatore a base di «Cu» che attivi il
legame C-H essendo, selettivo, attivo e stabile

Q1: Quale & la specie Cu-O,, attiva?
> Q2: Quale é l'influenza

E unica in tutti i sistemi catalitici? _ _
Contiene uno o piu atomi di “Cu” ? o 'f\ della prima sfera di
% coordinazione del centro
attivo a base di “Cu”,

nell’attivazione
dell’ ossidante ?

T
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Q3 Quale é il meccanismo di attivazione
C-H e come agiscono i centri catalitici a
base di “Cu” monomerici e dimerici ?

Q4: In che modo influisce la seconda sfera di
coordinazione delle specie attive e quale e
I'effetto di confinamento ?

iy Q5 Come si disattiva il centro catalitico?



Pierfrancesco Ticali et al., Catal. Sci.
Technol. 2021,11, 1249-1268

Abbiamo sviluppato un catalizzatore a
base di ZrO, e ZnO (no leghe PdZn). Una
volta che si ottiene CH,0H, il secondo
catalizzatore (zeolite) lo converte in
propilene.




Etilene e propilene sono i tra gli ingredienti piu
usati per fare le materie plastiche

catalytic
polymerization

I

cracking propylene

U

; AVA . . . . «
crude oil Q;( Hyi Come ha dichiarato Giorgio Parisi :
«dobbiamo valutare, insieme al PIL, anche
polypropylene . . . ' .
thermal di quanto impattiamo sull'ambiente»

degradation
(>400°C)
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MARIO GIACOMO LEVI, L’industria
chimica italiana e le possibilita del suo
avvenire, in "La chimica e l'industria”,
Milano, novembre-dicembre 1945,
anno XXVII, nn. 11-12, pp. 189-195

Padova, 16 aprile 1878 — Milano, 9 dicembre 1954
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The CuBE Project
Unravelling the secrets of Cu-based
catalyst for C-H activation (CuBE)
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