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Organische/Metall-

organische Synthese

NMR-Spektroskopie

UV/Vis-Spektroskopie

…

Massenselektion −

Ionenmobilitäts-MS Tandem-MS Ionenfallen-MS
Substrat-

Molekül
T

Struktur
Unimolekulare 

Reaktivität

Bimolekulare 

Reaktivität

Theoretische Methoden



[1] Putau et al., J. Am. Chem. Soc. 2012, 134, 613. [2] Deuker et al., Organometallics 2021, 40, 2354.
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Reduktive Eliminierung aus Au(III)-Komplexen 

Bisher untersucht:[1,2] 
 

Forschungsthema:

▪ Synthese von Tetraalkylaurat(III)-Spezies

▪ Charakterisierung mit MS

▪ Mikroskopische Reaktivität anhand von 

Gasphasendissoziation

▪ Optional: Quantenchemische Rechnungen

Methoden:

▪ Metallorganische Synthese

▪ Massenspektrometrie, MSn-Experimente

▪ Optional: Ergänzende DFT-Rechnungen

−
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Aluminium-vermittelte Hydrierungsreaktionen

Bisher untersucht: 

Alkylaluminatkomplexe reagieren in einer beta-H 
Eliminierung unter CID-Bedingungen in der Gasphase. 

Forschungsthema:

▪ Ionen-Molekül-Reaktion (IMR, in der Gasphase) von 
Aluminiumhydriden mit verschiedenen Alkenen

▪ Reaktionskinetik
▪ Sterische und elektronische Einflüsse verschiedener

Liganden und Alkene
▪ Bei Interesse: Einsatz von theoretischen Methoden



[1] Rahrt & Koszinowski, J. Phys. Chem. A 2021, 125, 1411. 5 

Aluminium-vermittelte Hydrierungsreaktionen

Bisher untersucht: 

Alkylaluminatkomplexe reagieren in einer beta-H 
Eliminierung unter CID-Bedingungen in der Gasphase. 

Forschungsthema:

▪ Ionen-Molekül-Reaktion (IMR, in der Gasphase) von 
Aluminiumhydriden mit verschiedenen Alkenen

▪ Reaktionskinetik 
▪ Sterische und elektronische Einflüsse verschiedener 

Liganden und Alkene
▪ Bei Interesse: Einsatz von theoretischen Methoden 

Beispiel: Kinetisches Profil einer IMR.[1]



Metall-vermittelte Spaltung von Cellulose und Lignin 

Untersuchung von Trends und Reaktionsmechanismen anhand von Modellsystemen 

[M(Cellobiose)]+

M+-Addukt

Lignin-

Modell-

system

T

T

Fragmentierungs-

verhalten bei

thermischer

Aktivierung ?

• Cellulose & Lignin stellen reichlich

verfügbare Rohstoffe dar

• Effektive Nutzung erfordert effiziente

Spaltung in kleine Bausteine

• Metall-vermittelte Spaltung als viel-

versprechender Ansatz

ESI-MS2
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Temperatur-Analyse von MS-Methoden mittels Thermometer-Ionen 

[1] M. Kolter et al., Angew. Chem. Int. Ed. 2017, 56, 13244. [2] Rahrt et al., Anal. Chem. 2019, 91, 11703.

Benzhydrylpyridinium-Ionen zur Charakterisierung von Ionenmobilitäts-MS

ESI-MS ESI-IM-MS

≠

[1] ESI-IM-MS

Synapt

[2]

[2]
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Themen-Übersicht Bachelorarbeiten

Methodische Vielfalt, MS- & quantenchemische Expertise, eigene Schwerpunktsetzung 

Reduktive Eliminierung aus Au(III)-Komplexen

• Metallorganischer Schwerpunkt

• Tandem-MS, quantenchemische Rechnungen

• Unimolekulare Reaktivität

Metall-vermittelte Cellulose- & Lignin-Spaltung 

• Biomolekularer Schwerpunkt, org. Synthese

• Tandem-MS, quantenchemische Rechnungen

• Unimolekulare Reaktivität

Aluminium-vermittelte Hydrierungsreaktionen

• Metallorganischer Schwerpunkt

• Tandem-MS, quantenchemische Rechnungen

• Bimolekulare Reaktivität

Temperatur-Analyse von Ionenmobilitäts-MS

• Analytischer Schwerpunkt, org. Synthese

• IM-MS, quantenchemische Rechnungen

• Thermometer-Ionen
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Der Arbeitskreis
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