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SZERVES KEMIA SZEKCIO

Polibenzimidazol membrinhoz rogzitett cinkona-négyzetamid
organokatalizitorok szintézise és alkalmazisa

Kozma Petra, [V. évf. BSc

Témavezeték: Dr. Kupai Jozsef egyetemi adjunktus
BME Szerves Kémia ¢s Technol6gia Tanszék
Dr. Huszthy Péter egyetemi tanar, az MTA 1. tagja
BME Szerves Kémia és Technolégia Tanszék
Konzulens:  Kisszékelyi Péter PhD-hallgato

BME Szerves Kémia és Technologia Tanszék

Munkam célja volt egy enantioszelektiv szintézisek katalizisére alkalmas cinkona-
négyzetamid tipust, kirdlis bifunkciondlis hidrogénkotés katalizitor (1, Id. 1. Abra) szintézise,
valamint aszimmetrikus Michael-addiciokban torténd alkalmazasa. A reakciokat sikeresen (kivalod
termeléssel ¢s enantioszelektivitassal) kiviteleztem 6t kiilénbozd olddszerben, transz-B-nitrosztirol,
illetve kiilonbozé nukleofilek (deprotondlt 1,3-dioxovegyiiletek, indolszarmazékok, illetve Sttagi N-
heterociklusok)  felhasznalasaval. A Michgel-reakciok  oldészerfiiggésének  értelmezésére
termodinamikai szamitasokat végeztem.

Az 1 cinkona-négyzetamid szintetikus értékét szamitisba véve az organokatalizitor
visszaforgatisara és ismételt felhaszndldsira alkalmas médszert igyekeztem kidolgozni. Az 1
katalizatort eldszor azidoetil csoporttal modositottam (2), majd a kutatéesoportunk dltal eldallitott,
propargilezett polibenzimidazol (PBI) membranhoz rdgzitettem (3). Az igy kapott katalitikus
membrint szerves oldoszeres nanosziirésen (OSN) alapulé membrin-kaszkad reaktorban alkalmaztam.

A katalizitor és a membran, illetve a katalizitor és a szubsztrat molekuldi kazotti
kolesonhatasok felderitésére kvantumkémiai szamitdsokat végeztiink. Ezck igazoltak, hogy a 3
rogzitett cinkona-négyzetamid altal katalizalt rcakcidkban a szubsztratok elég kozel keriilnek
egymiashoz, hogy a reakcid végbemenjen, illetve azt, hogy a 2 katalizator a kialakitott kovalens kotés
mellett - kilesonhatassal kapesolodik a membranhoz, ami nem gyakorol negativ hatast a katalitikus
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L. dbra — A cinkona-négyzetamid organokatalizdtor (1), az azidoetil csoporttal modositott
cinkona szdarmazék (2) és a PBI membranhoz régzitett cinkona-négyzetamid (3) szerkezete
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