Konformacni analyza

Konformace — jakékoliv prostorové usporadani odvozené rotaci kolem c-vazby.

Dihedralni (torzni) uhel — dhel mezi rovinami ABC a BCD
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Konformacni analyza
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Konformacni analyza

Ethan
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Konformacni analyza

Plivod bariery konformacniho pohybu

Stericka repulze substituentd v zakrytové konformaci. U ethanu cca 10 % velikosti bariery.

Interakce zaplnéného orbitalu c-vazby C—H s prazdnym protivazebnym c*-orbitalem ve stridavé konformaci. U ethanu
cca 90 % velikosti bariery.

O 4
G* C \ z’
%%




Konformacni analyza

Priklad ¢. 1
Nacrtnéete zavislost vnitrni energie molekuly na torznim uhlu pri rotaci kolem vazby C,-C;
v molekule butanu.




Priklad €. 1

v molekule butanu.
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Nacrtnéte zavislost vnitfni energie molekuly na torznim uhlu pri rotaci kolem vazby C,-C,
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Priklad €. 1
Nacrtnéte zavislost vnitfni energie molekuly na torznim uhlu pfi rotaci kolem vazby C2-C3
v molekule butanu.
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Oznaceni orientace referencnich skupin v konformacich
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Priklad €. 2

Nazvete nasledujici konformace butanu
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Priklad €. 2

Nazvete nasledujici konformace butanu
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NejstabilnéjSi konformace dlouhych n-alkanu

Antiperiplanarni usporadani




Zdroje vnitrniho napéti v cykloalkanech

Uhlové pnuti - nesoulad vnitfniho dhlu n-Ghelniku a vazebnych Ghld
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Cyklohexan




Cyklohexan

V zidlickové konformaci cyklohexanu existuji dva druhy C-H vazeb axialni a ekvatorialni
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Priklad ¢. 3
Nakreslete projekéni vzorec cyklohexanu a doplnte na vSechny atomy uhliku spravné
orientované axialni a ekvatorialni vazby.




Priklad ¢. 3
Nakreslete projekéni vzorec cyklohexanu a doplnte na vSechny atomy uhliku spravné
orientované axialni a ekvatorialni vazby.




Priklad ¢. 4
Energeticky rozdil mezi Zidlickou a zkfiZzenou vanickou je cca 21 kJ/mol. Pokuste se
odhadnout, jaky je pomér zastoupeni jednoho a druhého konformeru za teploty 25 °C.

Rovnovaha:
Zidlicka ==———= zkriZzena vanicka
Pro vypocCet mUzeme pouzit vztah:

AG =—R - T - In([zkFizend vanicka]/[zidlicka])




Priklad ¢. 4
Energeticky rozdil mezi Zidlickou a zkfiZzenou vanickou je cca 21 kJ/mol. Pokuste se
odhadnout, jaky je pomér zastoupeni jednoho a druhého konformeru za teploty 25 °C.

Rovnhovaha:
Zidlicka ==———= zkriZzena vanicka

Vysledek:

[zktizena vanicka]/[zidlicka] je pfiblizné 1:4800




Monosubstituovany cyklohexan

H
H CH3
m < m/CH3 AG® = —7,6 kJ mol™

1,3-diaxialni interakce

Substituent | A/(kJ mol=1)
-Cl 2,0
-OH 4.2
-CH3 7.6
-CH>CH3 8,0
“CH(CHa), 0.2
“C(CH,)s 228




Priklad €. 5

Pokuste se odhadnout, zastoupeni zidlicky se substituentem v axialni pozici v
chlorcyklohexanu, methylcyklohexanu a terc-butylcyklohexanu za teploty 25 °C.

Rovnovaha:

axialni ==————= ekvatorialni

Substituent | A/(kJ mol™) Pro vypolet mlZeme pouZit vztah:

-Cl 2,0

_OH 4.2 AG =—R - T - In([axialni]/[ekvatorialni])

-CH3 7,6

-CH>CH3 8,0

“CH(CHs)> 0,2 .
_C(CH3); 22,8




Priklad €. 5

Pokuste se odhadnout, zastoupeni zidlicky se substituentem v axialni pozici v
chlorcyklohexanu, methylcyklohexanu a terc-butylcyklohexanu za teploty 25 °C.

Rovnhovaha:

axialni === ekvatorialni

Substituent | A/(kJ mol™1)
-Cl 2,0
-OH 4,2
-CHs3 7,6
-CH>CHs3 8,0
-CH(CH3)> 9,2
-C(CH3)3 22,8

Vysledek:
-Cl zastoupeni axialni zidlicky je priblizné 31 %

-CH; zastoupeni axialni zidlicky je priblizné 4 %
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-C(CH,;), zastoupeni axialni Zidlicky je pfiblizne 0,01




Kresleni projekcnich vzorcu derivatu cyklohexanu




Priklad €. 6
Nakreslete projekcni vzorec nejstabilnéjsiho konformeru cis-1,2-dimethylcyklohexanu.

CHj
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Postup:

1. Nakreslit projekcni vzorec zidlicky cyklohexanu.
2. Doplnit substituenty do odpovidajicich pozic.
3. Odvodit projekcni vzorec druhé zidlicky.

4. Rozhodnout, ktera zidlicka je stabilni




Priklad €. 6
Nakreslete projekcni vzorec nejstabilnéjsiho konformeru cis-1,2-dimethylcyklohexanu.
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POZOR!

Pri odvozovani druhé zidlicky neprovadime jen vymeénu dvou substituentl na atomu
uhliku, v pfipadé chiralnich derivatu ziskame druhy enantiomer, neztotoznitelny zrcadlovy
obraz.
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Priklad €. 7
Nakreslete projekéni vzorec nejstabilnéjsiho konformeru cis-1,3-dichlorcyklohexanu.
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Priklad €. 7
Nakreslete projekéni vzorec nejstabilnéjsiho konformeru cis-1,3-dichlorcyklohexanu.
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Priklad €. 8
Nakreslete projekéni vzorec nejstabilnéjsiho konformeru trans-1-terc-butyl-3-
methylcyklohexanu.
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Priklad €. 8
Nakreslete projekéni vzorec nejstabilnéjsiho konformeru trans-1-terc-butyl-3-
methylcyklohexanu.
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Priklad €. 9
Nakreslete projekcni vzorec nejstabilnéjsiho konformeru lindanu.
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Lindan je klasicky organochlorovy pesticid, kromé zemeédélstvi se drive pouzival napf. v Samponech proti vSim. 2,
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Priklad €. 9
Nakreslete projekcni vzorec nejstabilnéjsiho konformeru lindanu.
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Priklad €. 10
Prekreslete do klinkového vzorce nasledujici slouceninu. Dbejte na to, aby se jednalo o stejny
enantiomer.
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Priklad €. 10
Prekreslete do klinkového vzorce nasledujici slouceninu. Dbejte na to, aby se jednalo o stejny
enantiomer.
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Priklad €. 11
Kolik Sestic¢lennych cykll obsahuje nasledujici molekula? Jaké je prostorové usporadani tohoto
Sesti¢lenného cyklu (zidlicka/vanicka)?




Priklad €. 11
Kolik Sestic¢lennych cykll obsahuje nasledujici molekula? Jaké je prostorové usporadani tohoto
Sesti¢lenného cyklu (zidlicka/vanicka)?

Molekula obsahuje 1 sesticlenny kruh.

Sesti¢lenny kruh je uzaméeny ve vani¢kovém usporadani.
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Priklad €. 12
Kolik Sestic¢lennych cykll obsahuje nasledujici molekula? Jaké je prostorové usporadani tohoto
Sesti¢lenného cyklu (zidlicka/vanicka)?




Priklad €. 12
Kolik Sestic¢lennych cykll obsahuje nasledujici molekula? Jaké je prostorové usporadani tohoto
Sesti¢lenného cyklu (zidlicka/vanicka)?

Molekula obsahuje 2 sesticlenny kruh.

Oba sesticlenné kruhy jsou uzamceny ve vanickovem usporadani.
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Priklad €. 13
Kolik Sestic¢lennych cykli obsahuje molekula adamantanu? Jaké je prostorové usporadani
tohoto Sesticlenného cyklu (zidlicka/vanicka)?




Priklad ¢. 13
Kolik Sesti¢lennych cykli obsahuje molekula adamantanu? Jaké je prostorové usporadani
tohoto Sesticlenného cyklu (zidlicka/vanicka)?

Molekula obsahuje 3 Sesti¢lenné kruhy.
Vsechny sSesticlenné kruhy jsou uzamceny v zidlickovém usporadani.

Adamantan je naprosto nejstabilnejsim isomerem o sumarnim vzorci C;,H,
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