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. Bevezetés és célkitiuzések

A kornyezetvédelmi torekvések megvalositasa tarsadalmunk egyre inkabb
kiemelt feladatava valt. A korszerl ipari technoldgiakban egyre nagyobb
igény mutatkozik az olcs6 fémkatalizatorok hasznalatara. Tehat sziikség
van uj, hatékony fémkomplexek fejlesztésére, hiszen altaluk iparilag
jelentds alapanyagokat lehet eldallitani és a folyamatokat egyszeriibbé és
fenntarthatobba tehetjiik.

Az N202 tipust ligandumok fontos szerepet jatszanak a modern
koordinacios kémia fejlodésében, ) fémkomplex katalizatorok
eldallatasaban. Gyodgyszerkémiai vonatkozast alkalmazasuk is jelentds,
hiszen az Osszetett gyogyszermolekuldk el6allitdsat is nagyban
megkonnyiti  egy megfeleléen kivalasztott katalizator.  Egyre
elterjedtebben hasznaljak szarmazékaikat az orvosi vegytanban is, mivel
anti-tumor és citotoxikus hatasukrol is beszamoltak, igy potencialisan
hasznalhatoak in vitro és in vivo vizsgalatokban is. Sokféleségiik és konnyii
moédosithatosaguk miatt fémkomplexeik katalitikus alkalmazasa jelent0s,
mivel szamos részfolyamatban hasznalhatoak.

A fentiek érdekében terveztem 1j vizoldhato N202 donor ligandumok
(szulfoszalanok), valamint palladium és mas, olcsobb atmenetifém
komplexeik el6allitasat, és ezek oldategyensulyi vizsgalatat.

A szulfoszalan ligandumok és fémkomplexeik igen valtozatos
koordinacios kémiaval jellemezhetoek, hiszen a kialakuld komplexek
szerkezetét a fémion mindsége jelentdsen befolyasolja.

Fontos a parhuzamosan végzett komplexképzddési és katalitikus
vizsgalat, hiszen az 0 katalizatorok el6allitasa Osszetett megkozelitést
igényel. Tehat munkam legfontosabb ujdonsaga a fémkomplexek
stabilitisanak pH-potenciometrias meghatarozasa, a vizes oldatok pH-
értékeinek fliggvényében mutatott eloszlasuk szamitasa, és a katalitikus
aktivitasuk pH-fiiggésének Osszevetése — roviden: a koordinacios kémia és
a homogén katalizis 6sszekapcsolasa.
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Ebbdl kifolyolag célul tiztiikk ki a kérnyezetre kevésbé artalmas, uj,
hatékony katalitikus reakciok és a hozzajuk alkalmazhato ligandumok és
katalizatorok tervezését és szintézisét. Célunk volt tovabbd a
komplexképzodeés és katalitikus tulajdonsagok vizsgalatanak kiterjesztése
a Pd(I1) mellett mds olcsobb fémionokra is, elsésorban a Ni(1l)- és Cu(Il)-
esetekre.

Célul tiztiik Ki az eléallitott szulfondlt szaldan ligandumok és azok
dtmenetifém-komplexeinek oldategyensulyi jellemzését (pH-
potenciometria, 'H-NMR és *C-NMR-titralas, UV-Vis ¢és ESR
spektroszkopia). Ezen vizsgalatok nagyban eldsegithetik a kiilonb6z6
atmenetifém-komplexek eldallitasat és  katalitikus  tulajdonsagaik
megértését, valamint az egyes reakciok mechanizmusanak vizsgalatat is.

Az eléallitott Pd(Il), Ni(Il) és Cu(ll)-szulfoszalan katalizatorok
optimalis alkalmazasi koriilményeit néhany specialisan kivalasztott
homogén katalitikus reakcidban (hidrogénezés, C-C keresztkapcsolas,
Henry-reakcio) kivantam meghatarozni: megvizsgalni az egyes oldoszerek
és bazisok hatasat a reakciokra, vagy Osszehasonlitani a kiilonb6z6
nyomason és homérsékleten végrehajtott kisérleteket.

A katalitikus reakciok feldolgozasanal, beleértve a termékanalizist is,
gyakran elkeriilhetetlen a szerves olddszerek alkalmazédsa. Azonban a zold
kémia alapelveit figyelembe véve, ki kell valtanunk a szerves oldoszerek
hasznalatat. Ezért is volt célunk olyan modszer fejlesztése, mely a Suzuki-
Miyaura kapcsolas soran kivalé hozammal keletkezé biaril-szarmazékok
eldallitasat és tisztitasat szerves oldoszer alkalmazasa nélkiil is lehetévé
teszi.

A fenntarthato fejlédés egyik alappillére a hasznalt katalizatorok
ujrafelhasznalasa vagy ujrafeldolgozasa. Gazdasagi vonatkozasa is
jelentds a draga nemesfémtartalmu katalizatorok minél nagyobb mértékii
visszanyerésének €s ismételt felhasznalasanak. Kutatasaim tovdabbi célja
volt emiatt az uj Pd(I1)-komplexek ismételt felhaszndlasdnak vizsgdlata
tobb egymast koveto reakcioban.



Bunda Szilvia doktori (PhD) értekezés tézisei

I1. Alkalmazott vizsgalati modszerek

A vizsgalt ligandumok és Pd(I1)-komplexeik jellemzéséhez H- és 3C-
NMR spektroszkopiat, ESI-TOF-MS tomegspektrometriat, infravords
spektroszkopiat és elemanalizist is hasznaltunk.

A paramagneses sajatsaga Cu(ll)-komplexek jellemzéséhez hazai és
nemzetkdzi  egylittmiikodés  keretében lehetdségiink volt ESR
spektroszkopias méréseket végezni.

Az eléallitott szulfonalt szalan ligandumok és egyes fémkomplexeik
molekulaszerkezetét egykristaly rontgendiffrakcios (SC-XRD) mérésekkel
is alatamasztottuk.

A kiilonb6z0 szulfonalt tetrahidroszalén ligandumok és fémkomplexeik
esetében ezen mérések kiegésziiltek még pH-potenciometrids titralassal.
Ezzel a moddszerrel nem csak a komplexképzOdést vizsgaltuk, de a
ligandumok tisztasagat is ellendriztiik. Meghataroztuk tovabba a
fémkomplexek (Pd(II)-, Cu(ll)-, Ni(ll)-komplexek) 0Osszetételét és
stabilitasi allandoit is. A ligandumok mikro- és makroallanddinak
meghatarozasahoz NMR-pH titralasokat is végeztiink.

UV ¢és UV-lathaté spektrofotometrias modszerrel vizsgaltuk az
eléallitott Cu(ll)- és a Ni(ll)-komplexek oldatait.

A Suzuki-Miyaura reakciokhoz Schlenk technikat alkalmaztam, a
hidrogénezési reakciokat pedig erre a célra kialakitott nyomasalld
iivegreaktorban végeztem.

A Suzuki-Miyaura kapcsolas soran eléallitott bifenilek tisztasagat
gazkromatografidsan és H- és *C-NMR spektroszkopias modszerrel is
ellendriztem. A Suzuki-Miyaura reakcié soran C-C kapcsolt termékek
palladium-tartalmat ICP-OES moédszerrel hataroztam meg.

A hidrogénezési reakcioknal a termékek analizisét szintén
gazkromatografiasan allapitottam meg. A nitroaldol reakciok esetében *H-
NMR spektroszkdpids modszert hasznaltam a konverzié meghatarozasara.
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I11. Uj tudomanyos eredmények

Doktori kutatasaimat a vizes kozegli fémorganikus katalizis terén
végeztem, két 6 célkitlizéssel. Egyrészt jelentosen boviteni kivantam a
szalén tipusu ligandumok vizoldhato és vizben stabilis valtozatainak, a
szulfondlt és hidrogénezett szaléneknek, azaz a szulfoszalanoknak a
korét, valamint a komplexképzo tulajdonsdgaikra vonatkozo
ismereteinket. Masrészt az uj ligandumokkal kialakitott Pd(Il)-, Ni(l1)-
és Cu(ll)-komplexek katalitikus alkalmazdsdt terveztem szintetikusan
hasznos reakciokban. Torekedtem arra — és ez kapcsolja 6ssze a két nagy
vizsgalati iranyt — hogy a katalitikus reakciok koriilményeinek
megvalasztasiban és optimaldsdban felhaszndljam a fémkomplexek
képzddésre ¢€s stabilitisara meghatarozott adatokat, az eredmények
értelmezésében pedig figyelembe vegyem a fémkomplex katalizatorok
molekulaszerkezeti jellemzdit.

1. Uj szulfonadlt szaldn tipusii ligandumok szintézise és jellemzése

1.1 Ot az irodalomban még le nem irt szulfonalt szalan tipust
ligandumot, valamint tovabbi hét vegyiiletet Gsszehasonlitd vizsgalatok
céljabol allitottam el6 (1. dbra).

e

W O
mmmmm

PrHSS BuHSS PenHSS HexHSS dPhHSS
CyHSS  cisz-CyHSS transszHSS o-PhHSS m-PhHSS p-PhHSS

HSS = Hidrogénezet Szuifonalt Szalén

1. abra: A vizsgalt ligandumok szerkezeti képletei
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Az 1) szulfonalt szalanok szerkezetét és Osszetételét miiszeres
spektroszkopiai mérésekkel (*H- és *C-NMR, IR, ESI-TOF-MS, ESR),
valamint elemanalizissel jellemeztem.

Hét — irodalomban még nem ismert — ligandum szilard fazist
molekulaszerkezetét egykristaly rontgendiffrakcioval is igazoltuk.

2. Szulfonalt szaldn tipusu ligandumot tartalmazo Pd(Il)-, Ni(11)-
és Cu(ll)-komplexek szintézise és jellemzése

21 Uj eljarast dolgoztam ki a Pd(I)-szulfoszaldan komplexek
mechanokémiai eldallitasara. A megfelelé szulfonalt szalant, Na>[PdCls]
és NaHCO3 jelenlétében achat mozsarban alaposan eldorzsoltem.

Eléallitottam  Osszesen  nyolc  Pd(Il)-szulfoszalan  komplexet
(NH4)2[PdCls] és a megfelel6 ligandum enyhén lagos vizes oldatban
torténd reakciojaval (jellemzden 80-90% koriili kitermeléssel) is.

Munkam soran harom 1 Pd(ll)-komplexb6l (Naz[Pd(PrHSS)];
Naz[Pd(BuHSS)]; Naz[Pd(dPhHSS)]) sikeriilt rontgendiffrakcios mérésre
alkalmas egykristalyt noveszteni (2. dbra). Ezek az els6 szulfonalt szalant
tartalmazo Pd(II)-komplexek az irodalomban. Vizsgalatuk kivaloan
Kiegésziti a komplexek spektroszkopias jellemzését.

2. dabra: A Nay[Pd(dPhHSS)] komplex molekulaszerkezete
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2.2 Elséként allitottam el6 a K3[Ni(HSS)], K:[Ni(CyHSS)] és
K>[Ni(dPhHSS)] komplexeket: a megfeleld szulfoszalan ligandum és
Ni(CH3COOQ), reakciodjaval (kitermelés 83-90%).

2.3  Eldallitottam és jellemeztem 6t 1j Cu(Il)-szulfoszalan komplexet a
Cu(CHsCOO), és a megfeleld ligandum enyhén lugos vizes oldatban
végrehajtott reakciojaval (kitermelés: 59-92%). A Ko[Cu(PrHSS)] komplex
szilard fazist molekulaszerkezetét rontgendiffrakcios méréssel is
bizonyitottuk.

2.4 Megallapitottuk, hogy a szerkezeti vizsgalatok valamennyi
fémkomplex esetében a ligandum O,N,N,O négyfogii koordinaciojat
erésitették meg, a diamin egység nitrogénjeit 6sszekotd hid (diamin hid)
méretétdl és szerkezetétdl fiiggden, torzult siknégyzetes geometriaval.

3. Tanulmanyoztuk a szulfondlt szalan tipusu ligandumok
protondlodasi egyensulyainak vizsgalatat vizes oldatokban

3.1 Megallapitottuk a teljesen protonalt HSS, PrHSS ¢és a BuHSS, cisz-
CyHSS, transz-CyHSS, és a dPhHSS szulfoszalan ligandumok
deprotonalodasi  allandéit  (pKa)  pH-potenciometrias  titralassal
(1. tabldazatr). Tlyen tipusi méréseket, melyek az N202 ligandumu,
potencialisan katalitikus aktivitasu fémkomplexek oldatbeli egyensulyait
és valoszini szerkezetét irjak le, korabban még nem kozoltek az
irodalomban.

1. tablazat: A vizsgalt szulfonalt szalan tipusu ligandumok
deprotondlodasi dallandoi ® (pKa). (1 = 0,2 M KCI, T = 298 K)
cisz- transz-
HSS PrHSS  BuHSS CyHSS CyHSS dPhHSS
HaL 6,00(8)  6,93(8) 6,94(4) 4,32(5) 4,45(4) 6,13(6)
HsL 7,44(7)  7,82(8) 7,81(4) 7,71(4) 7,65(4) 6,68(7)
HaL 8,75(6)  9,57(7)  10,08(3) 9,10(4) 9,13(4) 9,33(6)
HL 10,64(4) 11,28(4) 11,47(2) 11,42(2) 11,37(2) 9,86(6)
YHiL 32,83 35,60 36,30 32,55 32,60 32,00

? A 3o standard szoras a zardjelben talalhato.
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32 A pH-fiiggd H- és BC-NMR spektrumok elemzésével
megmutattam, hogy a legkisebb mérheté6 pKas-érték a szekunder
ammoniumion deprotonalasahoz tartozik. Ilyenkor a kialakulo amino- és a
protondlt fenolos hidroxilcsoport kdzott molekulan beliili hidrogénkotés
alakul ki. A pH no6velésekor el6szér a fenolos hidroxilcsoportok
deprotonalasa kovetkezik be, mig a legnagyobb pKa (pl. HSS esetében
pKa(HL) = 10,64) a masik ammoniumion deprotonalddasahoz tartozik.

4. Jellemeztiik a szulfondlt szaldn ligandumot tartalmazo Pd(Il)-,
Ni(Il)- és Cu(Il)-komplexek képzddését vizes oldatokban

4.1 Meghataroztam pH-potenciometrids titralassal a Pd(Il) és Ni(Il)
HSS, PrHSS és BuHSS szulfonalt szalanokkal képzett komplexeinek a
stabilitasi allandoit, valamint a Cu(ll) esetében még elvégeztem a cisz-
CyHSS, transz-CyHSS és dPhHSS ligandumokkal kialakuldo komplexek
pH-potenciometrids vizsgalatat.

4.2 Kimutattam, hogy a szulfoszaldin ligandumok  kivalo
komplexképzdk az emlitett fémionok esetén, és képesek megakadalyozni
a hidroxo-komplexek képz6dését lugos oldatokban is. Mindharom fémion
esetétn O,N,N,O csatolt keldtrendszerek alakulnak ki, és a létrejovo
komplexek altalaban axialisan torzult siknégyzetes geometriaval
jellemezhetok. E megallapitast a Ni(II)-és Cu(Il)-komplexeknél az UV-
lathatd spektroszkopias, a Cu(ll) esetében pedig az ESR spektroszkopias
adatok meghatarozasaval is alatimasztottam.

4.3 Megallapitottam, hogy a komplexképzédés [Pd(HL)CI], ill.
[Ni(HL)], [Cu(HL)] részecske kialakulasaval kezddédik, atfedésben az
[ML] részecske képzodésével (3.dbra). A stabilitasi allandok ismeretében
szerkesztett eloszlasi gorbékbdl lathatd, hogy a Pd(II)- és Ni(Il)-
komplexek vizes oldataban pH > 8 kémhatasnal kizardlag az [ML]
Osszetételll komplexek vannak jelen, ami a katalitikus tulajdonsagok pH-
fliggésének értelmezéséhez nytjt tampontokat.
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3. dbra: A Pd(I]):HSS = 1:1 rendszerben képzddott komplexek eloszldasa
a pH fiiggvényében (c. = 2,0 mM)

5.  Tanulmdnyoztuk a Pd(ll)-szulfoszaldan  katalizdatorok
alkalmazdasat vizes kozegii Suzuki-Miyaura C-C keresztkapcsoldsi
reakciokban

5.1 Valamennyi vizsgalt Pd(Il)-szulfoszalan komplexet igen hatékony
katalizatornak talaltam az un. Suzuki-Miyaura C-C keresztkapcsolasi
reakcidban. Az 0j Pd(IT)-katalizatorok a legkiilonfélébb aril-halogenidek
és fenilboronsavak reakcidjaban is jol hasznalhatok.

5.2  Megallapitottam, hogy a Pd(ll)-szulfoszalan komplexek katalitikus
aktivitasa fiigg a diamin hid méretét6l és szerkezetétl. A legnagyobb
katalitikus aktivitast (TOF = 23000 h!) a Nay[Pd(dPhHSS)] komplex
esetében tapasztaltam, mig a legkisebbet a Na [Pd(HSS)] mutatta (TOF =
3250 hY).

5.3 Kidolgoztam egy modszert mely lehetdvé teszi a biarilok gyors és
egyszerll szintézisét szerves oldoszer felhasznalasa nélkil, igy ez egy
“fenntarthatobb” eljaras. Kiemelendd, hogy vizes kdzegben a kapcsolt
bifenilek a reakciok végén egyszerii szliréssel izolalhatok és hig sdsavas
vizes mosas utan tisztin Kinyerhet6k (4. dbra). Palladium tartalmuk az
altalam szintetizalt 20 bifenil szarmazék koziil 14 esetében nem haladta
meg a gydgyszeriparban elfogadhatonak mindsitett 5 ppm értéket.
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4. abra: Kornyezetbarat szintézismodszer és wjrafelhasznalhatosag

5.4 Kihasznaltam, hogy a vizes fazisban oldott katalizatorok tobb
egymast kovetd reakcioban is felhasznalhatonak bizonyultak (4. dbra).
Azt tapasztaltam, hogy a Na;[Pd(BuHSS)] katalizator akar harom egymast
kovetd ciklusban is felhasznalhatd a kitermelés lényeges csokkenése
nélkdil.

6. Tanulmanyoztuk a Pd(11)- és Ni(ll)-szulfoszalan katalizdtorok
alkalmazdsat vizes kozegii redox izomerizdcios és hidrogénezési
reakciokban

6.1 lgazoltuk, hogy katalizis szempontjabol a reakcidelegy pH-janak
valtozasai (3. dbra) erbteljesen befolyasoljak a kialakuld fémkomplexeket
(mind Osszetételilket, mind koncentraciojukat), és ez tikrozodik a
katalitikus reakciok eredményeiben, mivel befolyasolja a termék(ek)
hozamat és a szelektivitast is.

Megvizsgaltam a Nap[Pd(HSS)] komplex pH-fiiggé katalitikus
aktivitasat az okt-1-én-3-ol hidrogénezésében és redox izomerizacidjaban
(5. dbra).

Megallapithatd, hogy a Nay[Pd(HSS)] kivalo aktivitast mutatott, és a
reakcid nagyon szelektiv volt az oktan-3-ol képzddésére nézve.

Ez a megkozelités segiti a vizes oldatokban zajlé homogén katalizis
soran a katalitikusan aktiv komplexféleségek tényleges azonositasat.
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5. dbra: Az okt-1-én-3-0l (A ) dtalakuldsa, az oktan-3-0l (m) és az oktdan-3-on (e)

hozama a pH fiiggvényében: az okt-1-én-3-0l a Nay/Pd(HSS)] dltal katalizalt pH-

fliggd hidrogénezési és redox izomerizdacios reakcidja sordn.
Reakcidkoriilmények: 2,5-107 mol Nao/Pd(HSS)], 2,510 mol okt-1-én-3-ol;
V = 3 ml acetat puffer; 1 = 0,2 M KCI; p(Hz) = 1 bar; t =30 perc; T = 40 °C.

6.2 Megallapitottam, hogy az K;[Ni(HSS)] katalizalja okt-1-én-3-ol
vizes kozegii redox izomerizaciojat €s hidrogénezését. A reakcid csak Ho
jelenlétében jatszodott le, amikor viszont a f6 termék a telitett alkohol,
oktan-3-ol volt, a redox izomerizacioban képz6dott oktan-3-on hozama
nem haladta meg a 6%-ot.

Hasonlé szelektivitast tapasztaltam az esztragol (4-allil-anizol) vizes
kozegben, enyhe koriilmények kozott végzett, Ko[Ni(HSS)]-katalizalt
hidrogénezésében is: a termék nagy része a hidrogénezett esztragol, vagyis
a p-metoxi-propilbenzol. Az izomerizalt termékeket, a transz-illetve cisz-
anetolt, a reakcidelegyek csak kis mennyiségben (2-5%) tartalmaztak.

Legjobb tudasom szerint a Ko[Ni(HSS)] az els6 Ni(ll)-alapu,
hidrolitikusan stabilis, vizben o0ld6do, szulfonalt szalant tartalmazo
hidrogénezo katalizator.
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7. Tanulmanyoztuk a  Cu(ll)-szulfoszalin  katalizdtorok
alkalmazadsat vizes kozegii Henry-reakcioban

7.1  Kimutattam, hogy az altalam elséként eléallitott Cu(ll)-szulfoszalan
komplexek alkalmasak a nitrometan valamint a benzaldehid és
szarmazékai nitroaldol reakcidjanak (Henry-reakcio) katalizisére vizes,
vagy viz-metanolos kozegben, aerob koriilmények kozott. Legaktivabbnak
a Naz[Cu(dPhHSS)] bizonyult.

7.2 Megallapitottam a Na[Cu(dPhHSS)] katalizatorral a reakcid
sebességének pH-fiiggését (6. dbra). Osszevetve a Cu(ll)/dPhHSS
rendszerben a pH-potenciometrias mérésekkel meghatarozott részecske-
eloszlassal egyértelmiien megallapithatd, hogy a katalizis jelensége az
altalam a szintetikus reakcidokhoz hasznalt pH-értéken egyértelmiien a
[CuL] 6sszetételii Cu(Il)-szulfoszalan komplexhez kothetd, nem pedig a
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6. abra: A Cu(ll)/dPhHSS = 1/1 rendszerben jelenlévé komplexek eloszlasa a pH
fliggvényében és az UV-Vis spektroszkopiaval kapott Jmax értékek a d-d savban (m)
(c.=2mM, I =02MKCIL T =298 K). A nyitott szimbolumok (0 és o) a
benzaldehid és a nitrometan Henry-reakciojaban 19 ora, illetve 36 ora utdin
keletkezd nitroaldol termék hozamat jelolik.
A katalitikus reakciékériilmények: 5 mol% Naz[Cu(dPhHSS)]; 5,0-:10* mol
benzaldehid; 2,5-10* mol nitrometdn; V.= 2 ml; T=75°C, t = 19 és 36 ora.
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IV. Az eredmények hasznositasi lehetoségei

Eredményeim igazoljak, hogy a szulfonalt szalan ligandumok vizes
oldatban szamos fémionnal stabilis komplexet képeznek. Az igy kialakulo
komplexek hatékony katalizatornak bizonyultak kiilonféle vizes kozegl
reakciokban (C-C keresztkapcsolas, hidrogénezés, Henry-reakcid) és a
reakciok koriilményei kozott is megdrzik stabilitasukat. A vizes kozeg
alkalmazasa lehetdséget ad vizben nem oldodo reakcidtermékek egyszerii
izolalasara, és/vagy a vizes fazisban oldott katalizator visszanyerésére és
ismételt felhasznalasara.

Az elért eddigi eredmények alapjan érdemesnek latszik a vizsgalatok
kiterjesztése toObb mas, a homogén katalizisben kiemelkedd szerepet jatszo,
vagy éppen az utébbi idoben egyre inkabb eldtérbe keriilé fémion, mint pl.
a Ru(II), Ir(I1T), Co(IT) vagy Mn(II) szulfoszalan-komplexeire is.

V. Koszonetnyilvanitas

A dolgozat az Innovéciés és Technologiai Minisztérium UNKP-19-3
kodszamu Uj Nemzeti Kivalosag Programjanak szakmai tamogatasaval
késziilt.

A kutatds a GINOP-2.3.2-15-2016-00008 ¢és a GINOP-2.3.3-15-2016-
00004 szamu projekt keretében, az Europai Unid tamogatasaval, az
Eurdpai Regionalis Fejlesztési Alap tarsfinanszirozasaval valosult meg.

Ko6szondm a tdmogatast a Technologiai Minisztérium ED 18-1-2019-
0028 Jarmiiipari fejlesztési programjanak is.

13



Bunda Szilvia doktori (PhD) értekezés tézisei

V1. Tudomanyos kozlemények

Az értekezés alapjaul szolgal6 kézlemények

[1] Szilvia Bunda, Antal Udvardy, Krisztina Voronova, Ferenc Joo: Organic
Solvent-Free, Pd(l1)-Salan Complex-Catalyzed Synthesis of Biaryls via
Suzuki-Miyaura Cross-Coupling in Water and Air.

J. Org. Chem. 2018, 83, 15486-15492

DOI: 10.1021/acs.joc.8b02340

IF: 4.805, Q1

[2] Norbert Lihi, Szilvia Bunda, Antal Udvardy, Ferenc
Joo: Coordination chemistry and catalytic applications of Pd(I1)-, and
Ni(ll)-sulfosalan complexes in aqueous media.

J. Inorg. Biochem. 2020, 203 1-7

DOI: 10.1016/j.jinorghio.2019.110945

IF: 3.224, Q2

[3] Szilvia Bunda, Krisztina Voronova, Agnes Kathé, Antal Udvardy, Ferenc
Joo: Palladium (11)-Salan Complexes as Catalysts for Suzuki-Miyaura
C-C Cross-Coupling in Water and Air. Effect of the Various Bridging
Units within the Diamine Moieties on the Catalytic Performance.
Molecules, 2020, 25, 3993.

DOI: 10.3390/molecules25173993

IF: 3.267, Q1

[4] Szilvia Bunda, Nora Veronika May, Déra Bonczidai-Kelemen, Antal
Udvardy, H. Y. Vincent Ching, Kevin Nys, Mohammad Samanipour,
Sabine Van Doorslaer, Ferenc Jo6, Norbert Lihi: Copper(11) Complexes
of Sulfonated Salan Ligands: Thermodynamic and Spectroscopic
Features and Applications for Catalysis of the Henry Reaction.

Inorg. Chem. 2021, 60, 11259—-11272
DOI:10.1021/acs.inorgchem.1c01264

IF: 5.165, Q1

14


http://ebib.lib.unideb.hu/ebib/CorvinaWeb?action=cclfind&resultview=longlong&ccltext=idno+BIBFORM082432
http://ebib.lib.unideb.hu/ebib/CorvinaWeb?action=cclfind&resultview=longlong&ccltext=idno+BIBFORM082432
https://doi.org/10.1016%2Fj.jinorgbio.2019.110945
https://doi.org/10.1021/acs.inorgchem.1c01264

Vizoldhato tetrahidroszalén komplexek eléallitisa és egyes katalitikus sajatsagaik

Tovabbi kozlemények

[5] Réka Gombos, Szilvia Bunda, Brigitta Nagyhazi, Ferenc Joo:
Homogeneous catalytic hydrogenation of lipids in agueous dispersions
and bacterial cell membranes with an efficient water-soluble Pd(11)-
sulfosalan catalyst, Na[Pd(HSS)].

Catal. Commun., 2020, 147, 106153.
DOI:10.10.16/j.catcom.2020.106153

IF: 3.612, Q1

[6] Mihaly Purgel, Péter Pal Fehér, Alex Kalman Balogh, Szilvia Bunda,
Ferenc Joo: Water-mediated formation of hydride derivates from
flexible Pd-salan complexes: A DFT study.

Mol. Catal., 2021, 500, 111331.

DOI: 10.1016/j.mcat.2020.111331

IF: 3.387, Q1

15



Bunda Szilvia doktori (PhD) értekezés tézisei

DEBRECENI EGYETEM
D E B RE CE N I EGYETEMI ES NEMZETI KONYVTAR

EGYETEM T 52410-443, &l publkaciok Bl e

Nyilvantartasi szam: ~ DEENK/122/2022.PL
Targy: PhD Publikacids Lista

Jeldlt: Bunda Szilvia
Doktori Iskola: Kémiai Tudomanyok Doktori Iskola
MTMT azonosité: 10066108

A PhD értekezés alapjaul szolgalé kdzlemények

Idegen nyelvii tudomanyos kézleménvyek kiilféldi folydiratban (4)

1. Bunda, S., May, N. V., Bonczidai-Kelemen, D., Udvardy, A., Ching, H. Y. V., Nys, K., Samanipour,
M., Van Doorslaer, S., Jod, F., Lihi, N.: Copper(ll) Complexes of Sulfonated Salan Ligands:
Thermodynamic and Spectroscopic Features and Applications for Catalysis of the Henry
Reaction
Inorg. Chem. 60 (15), 11259-11272, 2021. ISSN: 0020-1669.

DOI: http://dx.doi.org/10.1021/acs.inorgchem. 1c01264
IF: 5.165 (2020)

2. Lihi, N., Bunda, 8., Udvardy, A., Jod, F.: Coordination chemistry and catalytic applications of
Pd(ll}-, and Ni(ll}-sulfosalan complexes in aqueous media.
J. Inorg. Biochem. 203, 1-7, 2020. ISSN: 0162-0134.
DOI: http://dx.doi.org/10.1016/j.jinorgbio.2019.110945
IF:4.155

3. Bunda, S., Voronova, K., Katho, A., Udvardy, A., Joé, F.: Palladium (Il)-Salan Complexes as
Catalysts for Suzuki-Miyaura C-C Cross-Coupling in Water and Air. Effect of the Various
Bridging Units within the Diamine Moieties on the Catalytic Performance.

Molecules. 25, 1-21, 2020. EISSN: 1420-3049
DOI: https://doi.org/10.3390/molecules25173993
IF: 4.411

4. Bunda, S., Udvardy, A., Voronova, K., Joo, F.: Organic Solvent-Free, Pd(ll)-Salan Complex-

J. Org. Chem. 83 (24), 15486-15492, 2018. ISSN: 0022-3263.
DOI: https://doi.org/10.1021/acs.joc.8b02340
IF:4.745

16



Vizoldhato tetrahidroszalén komplexek eléallitasa és egyes katalitikus sajatsagaik

DEBRECENI EGYETEM
D E B R Ec E N I EGYETEMI ES NEMZETI KONYVTAR

H-4002 Deb , Egyetemn tér 1, Pf.: 400
EGYETEM Tel.: 52/410-443, e-mail rziabr:ikacio:g\ib,rumdeb,hu

Tovabbi kdzlemények

Idegen nyelvi tudoméanyos kézlemények klfdldi folydiratban (2)
5. Purgel, M., Fehér, P. P., Balogh, A. K., Bunda, 8., Jod, F.: Water-mediated formation of hydride
derivates from flexible Pd-salan complexes: A DFT study.
Molecular Catalysis. 500, 1-9, 2021. ISSN: 2468-8231.
DOI: https://doi.org/10.1016/j.mcat.2020.111331
IF: 5.062 (2020)

6. Gombos, R., Bunda, S., Nagyhazi, B., Joo, F.: Homogeneous catalytic hydrogenation of lipids in
aqueous dispersions and bacterial cell nembranes with an efficient water-soluble Pd(ll)-
sulfosalan catalyst, Na2[Pd(HSS))].

Catal. Commun. 147, 1-5, 2020. ISSN: 1566-7367.
DOQI: https://doi.org/10.1016/j.catcom.2020.106153
IF: 3.626

A kozl6 folyodiratok dsszesitett impakt faktora: 27,164

A kozl6 folydiratok dsszesitett impakt faktora (az értekezés alapjaul szolgalé kézlemeényekre):
18,476

A DEENK a Jeldlt altal az iDEa Tuddstérbe feltoltétt adatok bibliografiai és tudomanymetriai
ellenérzését a tudomanyos adatbazisok és a Journal Citation Reports Impact Factor lista alapjan

elvégezte.

Debrecen, 2022.03.24.

- )

17



