Mechanismus C-C spojeni dvou molekul naftolu katalyzovany médi

Pomoci hmotnostni spektrometrie, infracervené spektroskopie isolovanych iontt a teo-
retickych vypocti jsme ukazali, ze jeden atom médi nestaci na aktivaci naftolu pro kapling
s druhou molekulou naftolu. Ke spojeni naftoli dochazi v ad hoc vytvofenych binuklearnich
klastrech se dvéma atomy médi, kde kazdy atom médi aktivuje jednu molekulu naftolu. Klast-
ry lze prenést z reakéni smési do plynné faze pomoci elektrosprejové ionizace. Isolované ion-
ty jsme charakterizovali pomoci infradervenych spekter a ukazali jsme, Ze po ,zahiati IC
fotony dochazi k C-C spojeni obou naftolii. Reakce je fizena néslednou keto-enol tautomerii
produktu. Alternativni produkty O-O spojeni nebo O-C spojeni jsou energeticky nevyhodné.
Prace ,,Naphthol Coupling Monitored by Infrared Spectroscopy in the Gas Phase* je publiko-
vana v ¢asopisu Journal of the American Chemical Society (2010, 132, 281).
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Obr. 1. a) Mechanismus C-C spojeni dvou molekul naftolu (pro reakci byl pouzity methyl ester 3-
hydroxy-2-naftoové kyseliny a katalyzator Cu(OH)CI*'TMEDA); vypocty byly provedeny pomoci metody
DFT. b) Nejstabilngjsi struktura reaktivniho klastru (vodikové atomy jsou vymazany); Sipky naznacuji,
jak dochazi k reakci. c) porovnani experimentalniho a teoretického IC spektra reaktivniho klastru.



