Abstrakt:

Pomoci vypocetnich metod byly zkoumdny mechanismy tfi chemickych reakei:
Friedldnderovy a Knoevenagelovy reakce katalyzované organokovovym materialem (tzv. ,,metal-
organic framework®) CuzBTC; a intramolekularni cyklizace nesaturovanych alkoholt
katalyzovana zeolitem H-ZSM-5. Bylo zjisténo, Zze reakéni mechanismus vSech tii reakci je
ovlivitovan vysokou koncentraci aktivnich mist v pouzitych katalyzatorech. Vysoka koncentrace
adsorp¢nich mist dovoluje interakci reakcénich intermediati s vice aktivnimi misty zaroven. V
piipad¢ Friedlinderovy a Knoevenagelovy reakce dochdzi ke snizeni aktivacnich bariér v
dasledku interakce reak¢nich intermediatd se dvéma katalyticky aktivnimi misty soucasné.
Opacny efekt byl nalezen pro cyklizaci alkohold v zeolitu, pro kterou bylo zjisténo, Ze soucasna
interakce s dvéma aktivnimi misty zvedne aktivacni bariéru reakce a zaroven omezi diftizi uvnitf
zeolitu. Studie reakéniho mechanismu Knoevenagelovy reakce odhalila (doposud nepopsanou)
dynamickou tvorbu defektli v mfizi organokovového materidlu. Tento defekt nasledné katalyzuje
Knoevenagelovu reakci. Oba nové popsané efekty nabizi interpretaci dalSich vlastnosti
mikroporéznich katalyzatora s vysokou koncentraci aktivnich mist.



