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A Lewis-féle sav-bázis elmélet értelmében elektrondonor és -akceptor molekulák datív kötés kialakításával semlegesítődnek. Ez a folyamat nagy térkitöltésű szubsztituensek alkalmazásával gátolható, sőt adott esetben meg is akadályozható. Az ilyen ún. frusztrált Lewis párok különleges reakcióképességgel rendelkeznek, melynek gyakorlati jelentőségére csak nemrég derült fény. 

Alig két éve annak, hogy Stephan és munkatársai olyan foszfin-borán vegyületek előállításáról számoltak be, melyek enyhe körülmények között képesek a molekuláris hidrogén heterolitikus bontására és újraegyesítésére [1]. Az új vegyületekről hamarosan bebizonyosodott, hogy hidrogénezési reakciókban sikeres katalizátorként használhatók [2]. Mindez azért meglepő, mert korábbi ismereteink szerint hatékony hidrogénaktiválási folyamatok csak átmenetifémek jelenlétében valósíthatók meg. 

De vajon miben rejlik a frusztrált Lewis párok rendkívüli reaktivitása? Minek tulajdonítható az, hogy az új vegyületek fématomok segítsége nélkül is könnyen felhasítják az erős H(H kötést? Milyen mechanizmus szerint történik  a frusztrált rendszerekben a heterolitikus hidrogénbontás? Ezekre a kérdésekre elméleti tanulmányok segítségével kerestük a választ [3]. Előadásomban az ide kapcsolódó új eredményeinkről kívánok beszámolni.
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H2 bontás frusztrált Lewis párokkal
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