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ABSTRACT

Velocidades de reacciéon inorganicas y catalizadas por enzimas en funcion de la
temperatura

Neil L. Allan
University of Bristol

Se estudian los efectos de la temperatura de entalpias y entropias de formacion sobre
velocidades de reaccién enzimaticas y de catalisis, asi como procesos de estado sélido
de materiales, utilizando la combinacibn de modelos simples y simulaciones.
Normalmente se asume que las entalpias y entropias de formacion son independientes de
la temperatura, siendo esta premisa valida para muchas reacciones de moléculas
pequefias en solventes comunes. Sin embargo, aparecen en aumento variaciones
complejas con la temperatura en reacciones catalizadas por enzimas, junto a valores
negativos de la capacidad calorifica de activacion ACpt entre reactivos y el estado de

transicion.

Se examinan los factores que pueden contribuir a estos valores negativos en reacciones
de catalizacion con o sin enzimas, poniendo particular atencion al nmero de modos bajos
de vibracién de los estados térmicos accesibles y como estos modos cambian durante la
reaccion. Se obervan importantes paralelismos a explorar en quimica inorganica y de
materiales — los cambios en el nimero de modos de baja frecuencia parecen contribuir a
estos fendmeros singulares, como la expansiéon térmica negativa en un amplio rango de

temperaturas y variaciones de tipo no-Arhenius en velocidades de difusion.
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