J Ru(II)- es Ir'(I) N-heterociklusos karbén komplexek elddllitasa és katalitikus
alkalmazasaik
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Az  optikai  tisztasdg  elengedhetetlen  kévetelmény a  kirdlis
gyogyszerhatdanyagokkal szemben, hiszen az enantiomereknek eltérd élettani hatdsuk lehet.

Az un. dinamikus kinetikus rezolvdlds egyik lépése a kedvezdtlen enantiomer racemizdcidja.
Ilyen folyamat el6segitésére dllitottuk elé a foszfin és karbén ligandumot egyardnt
tartalmazo [RuCl(emim)(n®-p-cimol)(PR5)1CI komplexeket!. Hasonlo céllal szintén elddllitottuk a
komplex Ir(I)- analdgjat.

[1]  N. Marozsan, H. Horvath, E. Kovats, A. Udvardy, A. Erdei, M. Purgel, F. Jod, , Molecular Catalysis, 445, 248-256, 2018

ESI-MS (CH,CL,):
m/z 701,259 ([MT", calc. 701,263)
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Ru(II)- karbén C : 3C-NMR 173,8 ppm

Elemanalizis (%). Mért: C,45.98; H, 5.67; N, 6.69 %; - 100
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Ru(II)-(NHC) komplexek katalitikus aktivitasa az (S)-1-feniletanol racemizaciojaban® < 60 - 60 X
2 50 - L 50 ©
Katalizator Hozzaadott ee. Acetofenon 40 . a0 %
ligandum (%) (%) 20 o | 20 E
1 NINCS - 99,9 0 20 - @ ® 20
2 [{RuClymt-p-cimol)},] 1 : 96,5 4,9 10 - ® s o - 10
3 [{RuCl,(m®p-cimol)},] 1 2 PPh, 776 9,5 °® 1 - . f 0
4 {RuCl,(n°-p-cimol)},] 1 2 IMes.HCI 52,7 84 Reakcidids (h)
5 {RuCl,(n’-p-cimol)},] 1 2 SIMes.HCI 53,3 17,5 —— , ,
_ — _ _ Reakciokérilmények: c([RuCl,(bmim)(n®-p-cimol)] )= 0,01 M; c(PPh;) = 0,01 M; c ((S5)-
6 {RuUCl;(n°-p-cimol)},] 1 2 bmim.HCI 4,1 20,6 1-feniletanol) = 0,252 M; ¢(HCOONa) = 0,1 M; olddszer = 2 ml toluol; T = 95 °C.
/ RUCl(bmim)(n°-p-cimol)] 3 - 185 16,0 Az oldészer dsszetételének hatdsa az (S)-1-feniletanol racemizacidjara
8 'RUCly(bmim)(n°>-p-cimol)] 3 PPh; 1,3 20,4 és az ezt kiséro acetofenon képzodésére
9  [RuCly(bmim)(n®-p-cimol)] 3 PPh, 34 35 100 -
10 [RuClymt-p-cimol)(pta)] : 891 4,6 90
11 [RUCly(bmim)(n’-p-cimol)] 3 ota 843 37 S :Z :
12 [RUCl,(emim)(n’-p-cimol)] 4 : 247 97" g ..
13 [RuCl,(emim)(n®-p-cimol)] 4 : 471 24P "'EE 50 -
14  [RuCl(emim)(n’-p-cimol)(PPhs)]CI 7 - 287 5,3 S 40 -
15  [RuCl(emim)(n®™p-cimol)(pta)]CI 8 : 205 48 = 30-
16  [RuCly,(bmim)(n°-benzol)] 5 - 784  2,1° S %0
17 [RuCl,(emim)(n’-benzol)] 6 : 847  1,6° 2 ‘E '
Reakcidkériilmények: ac(katalizdtor) = 0,01 M; c(ligandum) = 0,01 M; c((S)-1-feniletanol) = 0,252 M; 100 25 20 17 0

c(HCOONa) = 0,1 M; olddészer = 2 ml toluol; + = 4 6ra; T=95 °C; Poldészer=toluol:izopropanol = 5:1; iPrOH (v/iv%)

oldészer=1 ml toluol + 1 ml H,O; doldészer=2 ml CH,Cl,: ¢oldészer=1 ml H,O + 1 ml (toluol:izopropanol =
5:1).  IMes.HCI=(1,3-bisz(2,4,6-trimetilfenil)imidazolium  klorid), @ SIMes.HCl=  (1,3-bisz(2,4,6-
trimetilfenil)imidazolinium klorid).

Reakcidkoriilmények: c([RuCl,(bmim)(né-p-cimol)] ) = 0,01 M; c(PPh;3) = 0,01 M;
c((S)-1-feniletanol) =0,252 M; c¢(HCOONa) = 0,1 M; olddszer = 2 ml;
t=4o6ra; T=95°C.
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v’ Sikeresen elddllitottunk és jellemeztink dj, vegyes ligandumd

[RUCI(NHC)(n®-p-cimol)(PR5)]ICl osszetételli komplexeket.
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v Az Uj, félszendvics tipusd (arén)Ru(II)-NHC és (arén)Ru(II)-NHC-
foszfin tipusd komplexek katalitikus aktivitdsat megvizsgdltuk az (S)-1-
feniletanol racemizdcios reakcidjdban (tervezzik az Ir(I)-komplexet is)
és megdllapitottuk, hogy ezek a komplexek aktiv katalizdtorai optikailag
tiszta szekunder alkoholok racemizdcidjanak.




