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Catalyse moléculaire de la réduction
électrochimique de CO,

Il est a peine besoin d’insister sur I'intérét qu’il y aurait a réduire
CO, au moyen de I'énergie solaire, directement ou indirectement,

de sorte a produire des « carburants solaires ». Nous allons prendre
comme exemple de la catalyse moléculaire en général, la catalyse de
la conversion électrochimique du CO, en CO par des porphyrines de
fer, simples ou moins simples, que |'électrode va générer au degré
d’oxydation O.

Cela nous conduira a décrire et illustrer la résolution de problémes

généraux tels que :

e Détermination du mécanisme de la catalyse moléculaire des réactions
électrochimiques et de leurs caractéristiques thermodynamiques et
cinétiques au moyen de méthodes non-destructrices, telles que la
voltamétrie cyclique, sans oublier de se préoccuper des conditions de
I’électrolyse préparative.

¢ Que dire du recours a la chimie quantique (e.g. calculs DFT) dans la
détermination des mécanismes ?

e Association proton-électron dans la rupture de liaisons entre atomes
lourds (ici une des liaisons C-O de CO,) et donc dans I'accélération de
la catalyse.

e Reconnaissance et théorie des réactions ou transfert d’électron,
transfert de proton et coupure de liaison sont tous trois concertés.

e |'intégration de fonctions acides dans la molécule de catalyseur
conduit a des catalyses remarquablement efficaces. Comment ?
Pourquoi ?

e Bases rationnelles de la comparaison des catalyseurs (benchmarking).



