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Verwendete Methoden
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Organische/Metall-

organische Synthese ~a Metall- e )
organische ES| (-
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Bisher untersucht:*?! Forschungsthema:
—— —Me, e N i = Synthese von Tetraalkylaurat(lll)-Spezies
Homo-Coupling Cross-Coupling

= Charakterisierung mit MS

[ Ph ] —> AuPh,™ + ArPh

+ PhLi | cross-coupling = Mikroskopische Reaktivitat anhand von
AuCl, > Ph—Au—Ar | —]

+ ArLi/ArMgX . .

| Ph | L PhAuAr +Ph, Gasphasendissoziation

homocoupling
1005 = Optional: Quantenchemische Rechnungen
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Optional: Erganzende DFT-Rechnungen

[1] Putau et al., J. Am. Chem. Soc. 2012, 134, 613. [2] Deuker et al., Organometallics 2021, 40, 2354. 3
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Aluminium-vermittelte Hydrierungsreaktionen

Bisher untersucht:

— N e
- AN eH,=)H [ACeH 3] % \,, 5
o | CID y 2 -
Raﬂhlﬁ\rR - RAFD + SR j : - NI 3
H A-H Elimination é TE :[#.HG:H::];H]' ':
& = s[ANCEHEIH™
. . . . g = -
Alkylaluminatkomplexe reagieren in einer beta-H 3 . : :
. . . = [AHTH 5hH] 2 s
Eliminierung unter CID-Bedingungen in der Gasphase. 5 /’ :
0% 100 200 300 a0 500 °u Py 15 : : 2k
Forschungsthema: miz Ve IV

- . i H—I_
R3‘E‘|_”_‘ ~ R Hydrierung Ram\/J\R.

= |Jonen-Molekil-Reaktion (IMR, in der Gasphase) von
Aluminiumhydriden mit verschiedenen Alkenen

Substrate

= Reaktionskinetik " ey
= Sterische und elektronische Einfllsse verschiedener -

Liganden und Alkene
= Beilnteresse: Einsatz von theoretischen Methoden
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Bisher untersucht:

Beispiel: Kinetisches Profil einer IMR.!1]

- CID _
R NA\I,R = [R;AIH]" + = R ~ F3C/\OH = ROH )
> AH Elimination [PhsZn] > [ROZnPhy)
-PhsH
Alkylaluminatkomplexe reagieren in einer beta-H \am}
Eliminierung unter CID-Bedingungen in der Gasphase. z g
- ROZnPh,”
Forschungsthema: 3 500
— H _‘ - % ]
_‘ i -"ﬁl{' - [
RyAI—=H Hydrierung RB’E‘*'\/J\H- ; |
0 500 1000 1500 2000

= |Jonen-Molekil-Reaktion (IMR, in der Gasphase) von .

Aluminiumhydriden mit verschiedenen Alkenen o I ™7 )
= Reaktionskinetik 5 ¢ ¥ it

. . . . . 2 50 \ ~
= Sterische und elektronische Einflisse verschiedener : z-o_cr, | Db
) < -100
Liganden und Alkene
-150 4 wB97X-D3/def2-TZVP (-109)

= BeiInteresse: Einsatz von theoretischen Methoden el o i e s s

DLPNO-CCSD(T)/cc-pV[T;Q]Z//wB97X-D3/def2-TZVP 3
[1] Rahrt & Koszinowski, J. Phys. Chem. A 2021, 125, 1411. 5
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Untersuchung von Trends und Reaktionsmechanismen anhand von Modellsystemen

e
m w T_’I‘> Fragmentierungs-

» Cellulose & Lignin stellen reichlich
verfligbare Rohstoffe dar

- Effektive Nutzung erfordert effiziente [l\/I(CeII<JbI086)]+ verhalten bei
Spaltung in kleine Bausteine u*-Adduk on i thermischer
« Metall-vermittelte Spaltung als viel- | k/‘lgn'”' B O T Aktivierung
L odell- \© LN
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Benzhydrylpyridinium-lonen zur Charakterisierung von lonenmobilitats-MS

100 100
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[1] M. Kolter et al., Angew. Chem. Int. Ed. 2017, 56, 13244. [2] Rahrt et al., Anal. Chem. 2019, 91, 11703. 7
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Themen-Ubersicht Bachelorarbeiten

Reduktive Eliminierung aus Au(lll)-Komplexen Aluminium-vermittelte Hydrierungsreaktionen

« Metallorganischer Schwerpunkt Metallorganischer Schwerpunkt

« Tandem-MS, quantenchemische Rechnungen Tandem-MS, quantenchemische Rechnungen

 Unimolekulare Reaktivitat Bimolekulare Reaktivitat

Metall-vermittelte Cellulose- & Lignin-Spaltung Temperatur-Analyse von lonenmobilitats-MS

« Biomolekularer Schwerpunkt, org. Synthese Analytischer Schwerpunkt, org. Synthese

« Tandem-MS, quantenchemische Rechnungen IM-MS, quantenchemische Rechnungen

 Unimolekulare Reaktivitat Thermometer-lonen

Methodische Vielfalt, MS- & quantenchemische Expertise, eigene Schwerpunktsetzung
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Der Arbeitskrels
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