A biralébizottsag értékelése

Kégl Tamas doktori munkéjanak célja karbonilezési reakcidokhoz hasznalhaté hatékony
katalizatorok hatasmechanizmusanak megértése, és 0j katalizatorok tervezése, melyhez jelent6s
mértékben alkalmazta a szamitogépes kémiat.

Kisérleti munkakkal j6 6sszhangban 1évé eredményei az alabbiak szerint foglalhatok Gssze:

(A) A dikobalt-oktakarbonil katalizalta diazokarbonilezés mechanizmusat vizsgalva elGallitotta
és jellemezte a reakcid koztitermékeit, és vizsgalta kilonboz6 szubsztratok, tovabba karbonil
ligandumok cseréjének hatasat. A reakciok kinetikai lefrasa mellett feltérképezte azok
mechanizmusat, valamint Osszehasonlitotta a nikkel-tetrakarbonil 4ltal katalizalt reakciok
mechanizmusaval.

(B) Jellemezte kumulalt kettés kotéstu ligandumokat tartalmazé atmenetifém-komplexek
koordinaciéjat. Igazolta, hogy a karbén hidas kobalt-komplexek fluxionalis viselkedést
mutatnak.

(C) Kimutatta, hogy a platina-katalizalt hidroformilezés sebességmeghatarozo 1épése az olefin
beékelédése. Megallapitotta, hogy a szamitott és a kisérleti regio- és enantioszelektivitas jo
egyezést mutat, valamint, hogy az abszolat konfiguracié6 megvaltozasanak hémérséklete a 4-
szubsztitualt sztirol szubsztituensének Hammett-konstans értékétdl fiige és a korrelacié linearis
a platina korili atomok elektronsiriségével. Bemutatta, hogy a platina és a triklorosztannat
ligandumok kozott szigma-donor kélesénhatas valdszinGsithetd, valamint hogy a ligandum a
transz-helyzetd csoportok aktivalasaban gyengébb hatasa a ciano ligandumnal.

(D) A palladium-katalizalt karbonilativ kapcsolasi reakciokban igazolta, hogy a cserereakcidokban
a legstabilabb az egyetlen PPh; ligandumot tartalmazé szarmazék. Megallapitotta, hogy a 4-
szubsztitualt jédbenzolok aminokarbonilezésének sebessége az elektronvonzé szubsztituens
hatdsara megnd.

(E) A foszfor-donor ligandumok elektronikus hatasait tanulmanyozva megallapitotta, hogy
kilonb6z6  karbonil-komplexekben a karbonilcsoport vegyértékrezgése linearisan korrelal
szamos molekularis paraméterrel.

A biralébizottsag Kégl Tamas valamennyi tézisét elfogadta és az azokban lefektetett
tudomanyos eredményeket eredetinek és értékesnek itélte. Eredményei koztl kiemelendé az
acetoxi szubsztituensre eddig hibas Hammett konstans korrekcidja, valamint a foszfor-donor
ligandumok elektronikus hatasai soran kapott linearis korrelaciok.



