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FORSCHUNGSORIENTIERTES LEHREN UND LERNEN (FOLL)

Green Chemistry
C—H-Aktivierung unter die Lupe genommen

Motivation und Fragestellung Forschung: “ oo R
Traditionelle Funktionalisierung: . Forschungsansatz: P 2 o2 o
. : R
C—H-Aktivierung als Alternative L Ak—Br - A
X=Alk m=) Umfasst nur einen K2C03, m-Xylol, 120 °C
Reaktionsschritt

H - M kat. [om] Alk
~ - MX

. Wichtiger Syntheseweg unter anderem in der Arzneimittelherstellung

mm) Traditionelle Funktionalisierung: Kreuzkupplung mit vielen Reaktions-
schritten

mm) \orteilhafter hinsichtlich Wirtschafts- und Umweltaspekten

. Forschungsfrage:
Wie sieht der Mechanismus dieser Reaktion aus?
mm) Fordert Verstiandnis des Reaktionstyps

Praktischer Ansatz - kinetische Studien Theoretischer Ansatz - Computerchemie

Vorgehensweise: Vorgehensweise:

« Durchfuhrung der Reaktion unter Stickstoff-Atmosphare 1. Aufstellung plausibler Reaktionsmechanismen

. Variation der eingesetzten Stoffmengen des Katalysators und der Aus- 2. Modellierung und Strukturoptimierung der resultierenden Zwischen-
gangsstoffe stufen (Intermediate)

. Regelmaldige Probeentnahme aus dem Reaktionsgefal} zur Analyse 3. Berechnung der jeweiligen Energie der Strukturen

4. Suche nach plausiblen Ubergangszustanden zwischen den

| Intermediaten *
. Isolation des Produktes Er ]

. Chromatographische Analyse
zur Umsatzbestimmung

. NMR-spektroskopische Analyse
zur Strukturaufklarung
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Auswertung: Alk p-Cym H Auswertung:

N Softwaregestijtzte Auftragung 5 O/Rr”\O‘? . . Berechnung der Schwingungs_
der Messpunkte o%\R . - R 3 i frequenzen des Molekuls
mm) Bestimmung der ° m=) |dentifikation von Uber-

Produktbildungsraten - gangszustanden
m=) Bestimmung der | /\Nf-Clvm | /\N’ij”m . Uberpriifung der chemischen und
Reaktionsordnungen " Ru\o\i . L\l}o physikalischen Plausibilitat
« Ruckschlusse auf moglichen R %R . Validieren der relativen
Reaktionsmechanismus . f Energien der Strukturen
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Ergebnisse & Ausblick

. Zusammenfuhrung der praktischen und theoretischen Ergebnisse zum ge-
zeigten Reaktionszyklus

. Teilschritte des Zyklus konnten mit Hilfe der durchgefuhrten
Berechnungen untermauert werden

. Experimentell bestimmte Reaktionsordnungen sind mit dem oben darge-
stellten Mechanismus konform

Analysen notwendig

Wir bedanken uns herzlich bei unseren Betreuern Prof. Dr. Ackermann, Michaela Bauer, Marc Moselage, Torben Rogge und Daniel Zell fur die Ermoglichung des Projektes.

Unsere Forschungsgruppe: Laura Brinkmann, Jonas Dickmanns, Lara Dohmen, Hendrik Flegel, Matthieu Haake, Simon Karnbrock, Alexander Knoll, Isaac Maksso, Simon Maroldt, Sotirios Pavlidis, Katharina Thien.
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Ansprechpartnerin fiir FoLL:

Susanne Wimmelmann, Hochschuldidaktik
susanne.wimmelmann@ zvw.uni-goettingen.de
www.uni-goeltingen.de/forschendeslernen
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« Zusatzlich zum erwarteten ortho-Produkt wurde im Verlauf der Reaktionsun-
tersuchungen auch das meta-Produkt identifiziert

m=) Zur Aufklarung des Bildungsverhaltnisses beider Produkte sind weitere

. Die Ergebnisse schliel3en einen radikalischen Mechanismus nicht aus

Gemeinsames Bund-Linder-Programm fiir bessere Studienbedingungen
und mehr Qualitit in der Lehre

Dieses Vorhaben wird aus Mitteln des Bundesministeriums fiir Bildung
und Forschung unter dem Farderkennzeichen 01PL16061 gefdrdert,
Die Verantwortung [Gr den Inhall liegl beim Aulor.



