Primjer 3- Sinteza ibuprofena

Homogeno katalitiCki proces- katalizator i reaktant su u
istoj fazi, npr. kapljevita reakcijska smjesa sadrzi topljiv
metaloorganski kompleks koji djeluje kao katalizator

Modeliranje procesa u kotlastom reaktoru s idealnim
mijeSanjem koji ukljucuje slozeni mehanizam
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Slika 1. Shematski prikaz sinteze ibuprofena polazeci od 1-(4-izobutilfenil)
etanola; katalizator prolazi transformaciju iz L,PdClI, (L= trifenilfosfin) do anionskog
oblika L,PdCI; aktivirani katalizator sudjeluje u karbonilaciji i hidrolizi 1-(4-
izobutilfenil) etil klorida pri Cemu nastaje ibuprofen



Ukupan proces ukljucuje niz reakcija:

OH k. _
,J@) boHY — f{;;:) ¢ HY 4 H0 (1)

) ]
ff‘i:}‘) ¢ H'+ OF — f@’l 2)

Cl b

/L@";._ + R _.l." J'ﬁ"'f— * H* + Cl + B (3

: : ky e | :
LaPdCly, + CO + HO —= L,PaCl + CI + 2H' + CO, (4)

1- dehidratacija alkohola u odgovarajuci alken

2- hidrokloriranje alkena

3- dehidrokloriranje aktivne supstance uz djelovanje baze B

4- transformacija polaznog oblika katalizatora u aktivan aninonski tip katalizatora
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5- aktivan supstrat sudjeluje u oksidativnoj adiciji na L,PdClI
6- karbonilacija

7- hidroliza organometalnog spoja, nastajanje ifuprofena i
regeneracija katalizatora



Spojevi i pripadaju¢e oznake- pojednostavljenje
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KineticCki izrazi kojima se opisuju reakcije 1-7

r1 = R1Cronh (&)

Fg = Rol o n€hCy (9
ry = R3CopneiCh (10
Fy = RyCoqi€, Cha, (111)
rg = RgCpaatenel (12)
re = kgCoasteq (13)
re = .i:-lcpmrhh (141
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Slika 2. Shematski prikaz kotlastog reaktora s idealnim
mijeSanjem u kojem se reaktant (alkohol) karbonilira do

ibuprofena pomocu paladijevog katalizatora; pretpostavke:
idealno mijesanje, izotermni uvjeti



Jednadzbe modela -1
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Jednadzbe modela -2
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Jednadzbe modela -3
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Ispitana su dva slucCaja:
slucaj 1 - ukljuCuje rjesavanje diferencijalnih jednadzbi 15-25

sluc¢aj 2 — modifikacija pretpostavljenog mehanizma uvodenjem
dodatnih reakcija: pretpostavka da reaktant (alkohol) i produkt
ibuprofen (karboksilna kiselina) reagiraju reverzibilno pri Cemu

nastaje odgovarajuci ester
Jﬂhg

“{}5'

H | | i
OH COOH | 1

HO— + A n ——

Fy

={)
¢ H o+ HsD)



Rezultatl

Sluc€aj 1- Koncentracijski profili izabranih reaktanata i
produkata s vremenom
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Slika 3. Koncentracije izabranih komponenata (mol/m?) kao funkcija
vremena (s)



Rezultatl

Slucaj 2- Koncentracijski profili ibuprofena i estera s
vremenom
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Slika 4. Koncentracije izabranih komponenata (mol/m?) kao funkcija
vremena (s)



