Vypocty z VSCHT podporily studii svétlem
rizené niklove katalyzy v Nature Catalysis
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Vyzkumnici z Institute of Science and Technology Austria (ISTA) predstavili novy zpusob
niklové katalyzy aktivované svétlem, ktery umoznuje provadét synteticky vyznamné
chemické reakce s vyrazné nizS§im mnozstvim niklu nez dosavadni metody. Na studii
publikované v ¢asopise Nature Catalysis se podilel také Daniel Bim z VSCHT Praha, ktery k
objasnéni fungovani katalytického systému prispél pomoci kvantové-chemickych vypoctu.

Vytvareni vazeb mezi uhlikem a dusikem, kyslikem, sirou ¢i fosforem patri k zakladnim krokim pri
syntéze 1é¢iv a dalsich komplexnich molekul. V radé téchto reakci se tradicné uplatiiuje palladium.
Nikl nabizi levnéjsi a dostupnéjsi alternativu, ale jeho reaktivita byva obtiznéji kontrolovatelna a
nékteré aktivni formy katalyzatoru mohou podléhat nezddoucim reakcim vedoucim ke ztraté
ucinnosti. Jeho vyuziti ve svétlem rizenych reakcich dosud navic ¢asto omezovala potreba relativné
vysokého mnozstvi katalyzatoru, uzky rozsah pouzitelnych latek a deaktivace reaktivnich forem
niklu. Vyzkumny tym Bartholomause Piebera z ISTA nyni ukazal, Ze tato omezeni Ize prekonat
vhodnym navrhem ligandu, ktery upravuje elektronové vlastnosti niklu.

Novy systém pracuje pod viditelnym svétlem a na rozdil od mnoha pribuznych metod nevyzaduje
samostatny fotokatalyzator. Nova metoda umoznuje provadét Siroké spektrum reakci a funguje také
s nékterymi substraty, které byly pro podobné niklové katalyzy dosud obtizné pouzitelné. V
nékterych reakcich pritom stacilo pouze 100 ppm niklového katalyzatoru, coz odpovida jedné jeho
molekule na 10 000 molekul substratu.

Vyzkum byl mimo jiné podpoien také projektem Junior STAR (GACR), v jehoZ rdmci se Daniel
Bim na VSCHT Praha vénuje pravé vztahtim mezi strukturou niklovych komplext, jejich
stabilitou a reaktivitou. Cilem tohoto vyzkumu je vyuzit poznatky o vlivu ligandu k racionalnimu
navrhu u¢inngjsich niklovych katalyzatoru pro fotochemicky a elektrochemicky rizené reakce. Studie
tak zapada do $irsiho Gsili o vyvoj efektivnéjsich a udrzitelnéjsich postupl pro syntetickou
organickou chemii.

Jde jiz o druhou letosni publikaci Daniela Bima v ¢asopise Nature Catalysis. V ¢ervnu se
podilel na mezinarodni praci vedené laboratori Joshuy Barhama, na niz spolupracoval také s
ToméaSem Slaninou a kolegy z UOCHB. Studie predstavila novy pristup k funkcionalizaci alifatickych
vazeb C-H pomoci organickych fotokatalyzatord, mimo jiné v kombinaci praveé s niklovou katalyzou.

Odkaz na clanek: https://www.nature.com/articles/s41929-026-01616-6
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