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Brgnstedova-Lowryho teorie kyselin a zdsad

Kyselina je zdrojem HT Baze je akceptorem HT.

V acidobazické reakci mizeme identifikovat dva konjugované pary
kyselina-baze.

€) O
H3C_O_H + NH2 H3C_O + NH3
kyselina baze baze kyselina

| . | |

Pro kvantifikaci sily kyseliny (ve vodném) prostredi slouzi
rovnovadznd konstanta reakce:

® O
HX + HO =——= Hz0 + X

K. — a(H30%) - a(X™)
? 7 a(HX) - a(H,0)




Brgnstedova-Lowryho teorie kyselin a zdsad

Aktivita vody a(H»0) = 1:
H30™) - a(X")
a(HX)
Kyselina je tim siln&jsi, ¢im je jeji konjugovana baze stabilnéjsi.
Pro bazi analogicky:

K, =

x© + H,0 =——= HX + OH




Brgnstedova-Lowryho teorie kyselin a zdsad

Plati:

~a(H30")-a(X™) a(HX)-a(OH™) _
Koko = =miky s 2(Hs07)-a(0RT)

lontovy souéin vody: K, = a(H30")-a(OH™) = 10~* mol® dm~°
Prakticky se Castéji setkdvame s pK; a pKp:
pK; = —log K, pKp = —log K
Cim silnéjsi kyselina (baze), tim men$i hodnota pK, (pKj).
Vztah mezi pK, kyseliny a pKj, konjugované baze ve vodé:
pKs + pKp = 14

Konjugovana baze silné kyseliny je slaba baze.



Brgnstedova-Lowryho teorie kyselin a zdsad

Zakladni faktory ovliviiujici kyselost (podle dileZitosti):
1. Elektronegativita a velikost deprotonovaného atomu —
funguje dobre pfi srovnani atomi ve stejné periodé.

roste elektronegativita

(2)(e)()(e)(¢)
(s)()(s](e]

H3zC—-CHo—-H H3C-O-H
pK, =50 pK;=15,5
HoN—-H HO-H

pK, =38 pK,=14



Brgnstedova-Lowryho teorie kyselin a zdsad

1. Elektronegativita a velikost deprotonovaného atomu

FENE)E
@ roste velikost
atomu

HaC-O-H HaC-S—H
pKa=155 PKa=10,3
H—F H—I

pK, = 3,18 pK, = -9



Brgnstedova-Lowryho teorie kyselin a zdsad

2. Konjugace (uplatnéni M— efektu)

®
. — O
CHyCHp0-H ———~  CHaCH,-t
pK, =159
o ( . (e
—H
HeC— HaC?/{e = HO—(
:Q-H £ey @
pK, = 476
.. .. e
j): ® (O: Ko
B L H H
HeC ‘}<H H Hst\‘@ — Hac)\(
H H H
pKa = 20,0
.o .o .e .o .o O O e
BB B0, By 05 RoHE)
- H® ) ) % X
HsC CHy HeC™ 5 “CHs <—= HaC CHy ~—= HeC CHs
H H H H H
pK, = 8,84

Konjugace elektronového paru s elektronakceptorni skupinou zvysuje
kyselost.



Brgnstedova-Lowryho teorie kyselin a zdsad

3. Indukéni efekt

O O O O
H Cl Cl Cl
HH)J\O’H H})J\O/H C‘YJ\O,H Cl%O/H
H H H cl
pK,=4,76 pK,y=2,87 pKy=1,25 pKy=0,70

Skupiny s |— efektem kyselost zvysuji, skupiny s |4 efektem
kyselost snizuji.
4. Typ orbitalu/hybridizace

sp? sp? sp
N H N H N
HaC~C-H HoC=C, HC=C-H
H H
pK, = 50 pK, = 44 pK, = 25

Vétsi podil s orbitalu zvysSuje kyselost.



Brgnstedova-Lowryho teorie kyselin a zdsad

5. Vliv solvatace

.. RRRC
CH;—Q HsC—C—Q¢
CHs
pKa= 15,5 pKy=19,2
H CH,CHg CH,CHg CH,CHg
N. N. N. N.
H*H H*H H " >CHyCHz  HgCHoC™** *CH,CHj
pK, = 4,75 pK, = 3,4 pKp = 3,02 pKp, = 3,25

Uéinnéjéi solvatace konjugované baze zvysuje jeji stabilitu a zvysuje
tak kyselost konjugované kyseliny.



Brgnstedova-Lowryho teorie kyselin a zdsad

Odhad pozice acidobazické rovnovahy:

O O
H Q
H + OH ——— My Hoon
H H
pK,= 15,8 pK, =14
O O o O
S - . ) -
H3C CH3 + OH -~ Hsc > CH3 + H OH
H H
pK,=8,84 pKy=14
O o}
H LS Q -
HSC)J\’<H + NH2 - H3C)kij + H NH2
H H

pKa=20 pK, =38



Brgnstedova-Lowryho teorie kyselin a zdsad

H2SO04

H,O

CH4OH

4,76

8,84

14,0

15,5

CH3CH,0H

HqC
HaC——OH
HC

O

PKa

15,9

19,2

25

38

45

50



Lewisova teorie kyselin a zasad

Kyselina — akceptor elektronového paru

Baze — donor elektronového paru

HC, R HiC, of
077 B-F === -B-F
H5C F HsC
baze kyselina
.. CIéI,CI
O @O
HC™ "CHz ¢~ al HsC” “CHs

baze kyselina



Priklad ¢. 1

Najdéte v molekule biuretu nejkyselejsi atom.

H..,.C.,-C...H



Priklad ¢. 1

Najdéte v molekule biuretu nejkyselejsi atom.

H..,.C.,-C...H



Priklad €. 2
Vyberte kyselejsi slouceninu:

™ o



Priklad ¢. 2

Vyberte kyselejsi slouceninu:

™ o

™ o

PKa 9,95 16



Priklad ¢. 3
Vyberte kyselejsi slouceninu:

o o



Priklad €. 3

Vyberte kyselejsi slouceninu:

o o

™ o

PKa 9,95 6,62



Priklad ¢. 4

Vyberte kyselejsi slouceninu:

/O /,
HgC~CH-C/ H2G-CHz~C

Cl OH cl OH



Priklad ¢. 4

Vyberte kyselejsi slouceninu:

HaC-CH-C/ HoC-CHp—C,
Reseni
HSC—QH—C'\’ HaC-CHp-C
¢l OH Al OH

PKa 2,83 3,98



Uvod do stereochemie

HO

0

HO

HyG O

]

HO

N_CH3
=
morfin
N-CHs
/

kodein

oH
N
H3C,
o o N-CHz
H3C
(O CHg3
CHgz O O
pethidin metadon



Konformace

Klinkové vzorce

N

Z
Z
Z
%
”,

Konformace — jakékoliv prostorové usporadani molekuly odvozené
otdcenim kolem o vazby.

Konformadni pohyb je umoznén symetrickym rozlozenim
elektronové hustoty o vazby kolem spojnice jader.

Dihedralni (torzni) Ghel — Ghel mezi rovinami ABC a BCD.

D
\C/
/|
PN




Konformace ethanu

Stfidava konformace Zakrytova konformace
H H
HHI H H
H ’_'I'H I> H‘H'H €Z>
H H
Ho_H H
H
\N N\
H™H H™OH
H

Newmanova H H
rojekce
proj H H
H HH



nformace ethanu

t H el H Hy H Hy
TESYRNAS WYL AN A NI 4N g AN
HA_AHH H H HAIK_AH  H H H W H H  HIS_ARH
H H H

E/
(k) mol™)

+10.0

03 +2n3 +n +4n/3 +5m/3 +6.3

Velikost bariery u ethanu je 12 kJ mol~!.
Konformer (konformaéni isomer) — lokaIni minimum (stf¥idava
konformace u ethanu).



Konformace ethanu

Puavod bariery:

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

H H

» Interakce zaplnéného orbitalu o vazby C—H s prazdnym
protivazebnym o* orbitalem ve stfidavé konformaci.
U ethanu cca 90 % velikosti bariery.

Q-



Konformace butanu

HaCony CH Hon, CHy Hew, CHy HaCopy,
HA H H H HA &, H H HsCI -] H H  HT H
H CHg H
+30
E/
(kJ mol™)
+20
+10
+3 +2n/3 +n +4nf3 +513

Butan ma t¥i konformery odvozené rotaci C>—C3.



Konformace butanu

penplanarm

/ . \ klinalni
antl
klinalni

penplanaml
HaCop, CHs Heh, CHs CHa
H CHs /@ H H HsC H
HA FH H H HA ¢, H H H H
H CH, H

synperiplanarni synklinalni antiklinalni antiperiplanarni synklinaini
konformace konformace konformace konformace konformace

(konformer) (konformer) (konformer)

Gauche — synklindlni konformace



Konformace

Velikost bariéry rotace kolem jednoduché vazby.

WL " A —
W ey 74

12 kJ mol™! 30 kJ mol™

HsC
o )O]\ CHg HiG CHg
o=t O — OO
H CHs; HiC CHs
CHg HaC
85 kJ mol™ 109 kJ mol™

Za laboratorni teploty je uz mozné zachytit konformery amidu
nebo 2,2'-diisopropylbifenylu.



Konformace cykloalkan

Puavod vnitfniho napéti cykloalkani:
» Torzni pnuti

» Uhlové pnuti (nesoulad vnitiniho thlu n-thelniku a

vazebnych @hli)
a3 >
N

» Transanularni pnuti



Konformace

150

100

kJ/mol

50

cykloalkant

Velikost vnitfniho napéti v cykloalkanech

~
r
~

~
N

velikost kruhu

15 16

17



Konformace cykloalkan

Cyklopropan — planérni

H H
H

H H
H

Cyklobutan

Cyklopentan

V Obalka I>q Poloidiitka



Konformace cyklohexanu

Dva konformery — Zidlicka a zkfizena vanicka.

43 KJ/mol

zkfizend vanicka

Zidlicka

zkiizend vanictka

Zidlicka

Za laboratorni teploty obsahuje cyklohexan cca 0,1 % zkfiZzené

vanicky, zbytek je tvoren zidli¢kou.



Konformace cyklohexanu

V Zidlickové konformaci cyklohexanu existuji dva druhy C-H vazeb —
axialni a ekvatorialni.

iy BB e

axialni ekvatorialni

PFi prechodu jedné zidlicky na druhou konformaénim pohybem dochazi
k rychlé vyméné axialnich a ekvatoridlnich pozic.

H
H _
— stejné
H\H &S H <:>< >skupiny
rychle H
H

Proto mizeme nahradit redlnou zidlicku cyklohexanu planarnim
Sestithelnikem.



Konformace cyklohexanu

Monosubstituovany cyklohexan — u naprosté vétsiny substituent(
pozorujeme preferenci pro ekvatorialni pozici.

Hﬂiﬁﬁ

1,3-diaxialni interakce

Za laboratorni teploty:

CHg

— U=\ cHy  AG=7,6kImol!

Substituent | A/(kJ mol~!) | ekvatoridlni/axialni |

-Cl 2,0 70:30
-OH 4,2 83:17
-CH; 7,6 95:5
-CH,CH3 8,0 96:4
-CH(CH3), 9,2 97:3
“C(CH3)s 22,8 999:1




Konformace dekalinu

Dekalin — dekahydronaftalen

PP e

I~ s

cis-Dekalin je konformacné pohyblivy, dochazi k soucasnému
preklapéni obou Zidlicek.
trans-Dekalin ma mnohem mensi konformacni pohyblivost.

HsC,

CHs

testosteron estradiol cholesterol



Isomerie

Isomery — rizné molekuly, které maji stejny sumarni vzorec.

rozdilné molekuly

(izomery)
prostorové izomery konstituéni
(stereocizomery) izomery

|
' '

enantiomery diastereomery




Isomerie

Zdrojem rozdilného prostorového usporadani mize byt:

» konformace — prostorové usporadani odvoditelné otacenim
kolem o-vazeb.

» konfigurace — prostorové usporadani, které odliSuje prostorové
isomery a které nelze odvodit konformacnim pohybem.

Stereogenni centrum — ¢ast molekuly, kterd podminiuje existenci
stereoisomerli. Vyména dvou substituent(i na stereogennim centru
vede ke vzniku druhého stereoisomeru.

H  CHg H_H
HaC H HsC CH3
trans-but-2-en cis-but-2-en
(E)-but-2-en (2)-but-2-en

diastereomery




»,Objekt neztotoznitelny se svym zrcadlovym obrazem”

xeLp — ruka

Fenomén projevujici se na mnoha Grovnich — od chirality
makroskopickych objektl (enantiomorfy), pres chiralitu molekul
(enantiomery) po chiralitu matematickych objektu.

COOH ! Hooc
H")\ : )\H
NH ! HN
gy 2 ) 2 \

(8)-alanin (R)-alanin







1783 — Immanuel Kant diskutuje pfedméty, které zrcadlenim
poskytuji neztotoZnitelné obrazy.

poc. 19. stoleti — francouzsti fyzici Arago a Biot popisuji staceni
roviny polarizovaného svétla pfi prichodu krystalem kfemene a
nékterymi kapalinami organického pivodu.

1848 — Louis Pasteur rozdélil mechanicky krystaly vinanu
sodno-amonného na enantiomery. Ukazal na spojitost chirality
(dissymetrie) a optické aktivity, které byly do té doby spojeny
s krystaly, s vlastnostmi jednotlivych molekul.

COO'Na'
HO-C-H
H-C-OH
COO'NH,*




1874 - J. H. van 't Hoff a J. Le Bel: tetraedrické usporadani
vazeb vychazejicich z atomu uhliku, chiralita spojena se Ctyfmi
riznymi substituenty atomu uhliku.

1884 — lord Kelvin zavadi pojem chiralita, jak jej dnes zname.

WAtribut jakéhokoliv geometrického dtvaru nebo mnoziny bodd,
jehoZ obraz v idealnim zrcadle s nim nelze ztotoZnit."

1891 az 1894 — Hermann Emil Fischer urcil konfiguraci vSech
znamych cukr( a predpovédél existenci dalSich moznych isomerd.

H——OH
CHzOH




1951 — poprvé urcena absolutni konfigurace chirdlni molekuly
vinanu sodno-rubidného (Johannes Martin Bijvoet).

» The result is that Emil Fisher's convention, which assigned the
configuration of FIG. 2 to the dextrorotatory acid appears to
answer the reality."

1956 — predpovéd (Lee a Yang) a experimentalni prokazani (Wu)
poruseni parity slabé interakce.



Centralni chiralita

Centrum chirality — stereogennim centrem je nejcastéji atom uhliku
nesouci Ctyfi rozdilné substituenty.
Kyselina mlécna:

— €D
L8]]

Reprezentace konfigurace na centru chirality Fischerovou projekci:

NPT HO H
e Lo
_Y/;\wi 1>/’/’C‘OOH

CH3
1

I COOH
HO! |
e 74 & 37<H
> CH3




Centralni chiralita

Uziti Fischerovy projekce

L-(+)-Kyselina mlééna — (S)-kyselina mlééna:

HOOC H COOH COOH
oy T > = HO{—H = HO===H
HsC CHs CHj

CHO
H——OH
H——OH

HO——H

CH,0OH



Deskriptory absolutni konfigurace

Algoritmus pro popis konfigurace centra chirality deskriptorem R
nebo S.

Serazeni substituent( na centru chirality — Cahnovy, Ingoldovy a
Prelogovy pravidla (CIP):

Postupné posuzujeme skupiny atomil vzdalenych od centra chirality
stejnym poctem vazeb, rozhodujeme podle protonového cisla.

(N) (€
—C=N  jako —C-N
(N) (©)
Srovnani skupin:
H 1 (€ 1 (C)
| |
CHs ¢ HH
—CH  jako —C-H 2 (CCH) —C=CHy jako —C-C—(C) 2 (CCH)
CH
3 eN i H (C)H l
H
3 (HHHHHH) 3 (CHH)



Deskriptory absolutni konfigurace

Podivdme se na centrum chirality tak, aby skupina s nejnizsi
prioritou byla v zakrytu.

Urcime, zda pii pohyby 1 — 2 — 3 tocime po nebo proti smyslu
pohybu hodinovych rucicek.

1

1
Br. 1
ZC|\\2*H4 — 4 - 2.2_4 2@3
3

S (lat. sinister)

"By
1 1
5 = A 3,
F 2
2Cl

R (lat. rectus)



Centralni chiralita

Kyselina vinnd — existuje ve formé tfi stereoisomert

HO HO H

e 'j:COOH . 'j:COOH HO. 'j:COOH

H: HO", H:

Hg COOH H' COOH ng’ COOCH

meso-vinna L-(+)-vinna D-(-)-vinna
kyselina kyselina kyselina
(RS (R R (8.9
COOH COOH COOH

H OH H OH HO——H

H OH HO H H——OH
COOH COOH COOH

L J
enantiomery

diastereomery

Pokud najdeme v molekule rovinu symetrie, neni chiralni (napf.
meso-vinna kyselina).



Axialni chiralita

Stereogennim centrem je osa chirality — deskriptory R, a S..

So —

Cl Br

Br Cl
HiC, CHs
c=C=C
/ AN
H H

Sa

Ra

1212




Homochiralita Zivota

H._O
H——OH HO. O
HO——H HzNj\EH
H——OH R
H——OH
CH,0H

p-cukry L-aminokyseliny



Vlastnosti prostorovych isomerti

Enantiomery jsou prakticky energeticky degenerované, rozdil zplisobeny
porusenim parity slabé interakce je zanedbatelny.

Cl Cl

)\wH — H)\ AE=-2,3 107" J mol™
F Br Br F

Enantiomery se v achirdlnim prostredi nelisi svymi vlastnostmi.
Diastereomery obecné nemaji stejnou energii a lisi se svymi vlastnostmi.
Enantiomery staceji rovinu planarné polarizovaného svétla, kazdy stejnou
mérou ale opaénym smérem.




Vlastnosti prostorovych isomerti

Planarné polarizované svétlo je superpozici levotoclivé a pravotoclivé
polarizovaného svétla.

S /
N~y i\ /
m hva cirkulami polarizace
NN
T 2\

_/Kﬁ//T7\

\ S\ N

lineami polarizace
Y
Racemat — smés obsahujici stejnd mnoZzstvi jednoho a druhého

enantiomeru.
Pokud pri reakci z achiralnich latek vznika chirdlni produkt, vznika

racemickd smés:
s Neoliee
—_— +
“Br Br”

50 % 50 %



Vlastnosti prostorovych isomerti

Enantiomery se lisi pfi interakci s biomolekulami, které jsou chiralni
— vznikd diastereomerni vztah.

CH3 CH3
Ox ; ; .0
C CH3 HzC™ ~C

Ho Ho

e o= (R)-karvon (S)-karvon
Mentha spicata mata kmin
CH3 CH3
Hoocmg CHy (7 "COOH
CHsy HqC X
(S)-ibuprofen (R)-ibuprofen

analgetikum neaktivni



Vlastnosti prostorovych isomerti

Déleni enantiomerd, napt. uziti chirdlnich amind k oddéleni
enantiomer( kyselin, kdy vzniklé soli jsou ve vztahu diastereomert

a lisi se rozpustnosti.
®
C HaC L KH,
™
HaC L NH co®
Yy HaCOOC
Haco0c™ - COOH ’ - diastereomery
3

/

\ .
Haoooc/\/COO



Isomerie na dvojné vazbé a na cyklu

Popis konfigurace:
Dvojna vazba nesouci dvé stejné referencni skupiny koncich dvojné
vazby — deskriptory cis a trans:

H>_(CH3 HsC ~ COOH

HsC H H H
trans-pent-2-en cis-but-2-enova kyselina

Univerzaln€jsi deskriptory E a Z — priority substituenti urcime

pomoci CIP.
Cl CH3 CIP 1 1 N 2
>:( — ) _ : (2)-2-chlorpent-2-en
HsC H o > (Z - zusammen)
H3C COOH clP 2 1 3 2. 4 i
. : _ ( (E)-3-methylpent-2-enova kyselina

HsC H 1 2 (E — entgegen)



Iso

ie na dvojné vazbé a na cyklu

U disubstituovanych cykl(i uZivdme pouze deskriptory cis a trans.

H H
H3C H Cl
\>—OH @
H
c
cis-2-methylcyklopropan-1-ol trans-1,3-dichlorcyklopentan
H3C H Ph Ph H Cl
H CH3 H H HsC H
trans-but-2-en cis-stilben trans-1-chlorprop-1-en
(E)-but-2-en (2)-stilben (E)-1-chlorprop-1-en
ale
pouze

oo

cis-cyklohexan-1,4-diol



Priklad ¢. 5

V jakém vztahu jsou nasledujici dvojice molekul?

CHs CHy
CHs CH3
CHs CHs
(+)-a-pinen (+)-B-pinen

Identické
Konstituéni izomery
Enantiomery
Diastereomery

B W N =



Priklad ¢. 5

V jakém vztahu jsou nasledujici dvojice molekul?

CHs CHy
CHs CH3
CHs CHs
(+)-a-pinen (+)-B-pinen

Identické
Konstituéni izomery
Enantiomery
Diastereomery

AW N =



Priklad ¢. 6

V jakém vztahu jsou nasledujici dvojice molekul?

CH3 CH3
Hsc)\/CHg ch)\
CHs

Identické
Konstituéni izomery
Enantiomery
Diastereomery

B W N =



Priklad ¢. 6

V jakém vztahu jsou nasledujici dvojice molekul?

CH3 CH3
Hsc)\/CHg ch)\
CHs

Identické
Konstituéni izomery
Enantiomery
Diastereomery

BN =



Priklad €. 7

V jakém vztahu jsou nasledujici dvojice molekul?

OH OH

Identické
Konstituéni izomery
Enantiomery
Diastereomery

BN =



Priklad €. 7

V jakém vztahu jsou nasledujici dvojice molekul?

OH OH

Identické
Konstituéni izomery
Enantiomery
Diastereomery

B W N =



Priklad ¢. 8

V jakém vztahu jsou nasledujici dvojice molekul?

H

N CHs CHs
NS
¢ (1

Identické
Konstituéni izomery
Enantiomery
Diastereomery

B W N =



Priklad ¢. 8

V jakém vztahu jsou nasledujici dvojice molekul?

H

N CHs CHs
NS
¢ (1

Identické
Konstituéni izomery
Enantiomery
Diastereomery

B wWw N



Priklad ¢. 9

V jakém vztahu jsou nasledujici dvojice molekul?

Identické
Konstituéni izomery
Enantiomery
Diastereomery

B W N =



Priklad ¢. 9

V jakém vztahu jsou nasledujici dvojice molekul?

Identické
Konstituéni izomery
Enantiomery
Diastereomery

B WOw N =



Priklad ¢. 10

V jakém vztahu jsou nasledujici dvojice molekul?

OH OH
CH
Hsc/'\( ° H3c/'ﬁ/OH
OH CHg

Identické
Konstituéni izomery
Enantiomery
Diastereomery

B W N =



Priklad ¢. 10

V jakém vztahu jsou nasledujici dvojice molekul?

OH OH
CH
Hsc/'\( ° H3c/'ﬁ/OH
OH CHg

Identické
Konstituéni izomery
Enantiomery
Diastereomery

B wWw N



Priklad ¢. 11

Prevedte nasledujici molekulu alaninu do Fischerovy projekce.

HOOC NH, COOH

HsC H CHs



Priklad ¢. 11

Prevedte nasledujici molekulu alaninu do Fischerovy projekce.

HOOC NHp COOH
HsC H CHs
Reseni
HOOC NHs COOH

H+NH2
HyC H CHs



Priklad ¢. 12

Prevedte molekulu sacharidu z Fischerovy projekce do klinkového

VZorce.
0o Os_H
OH
HO——H
H——OH
H——OH

CH,OH



Priklad ¢. 12

Prevedte molekulu sacharidu z Fischerovy projekce do klinkového

vzorce.
0o Os_H
OH
HO——H
H——OH
H——OH
CH,0OH
Reseni
O, H
H——OH
HO H
H OH
H OH

CH,0OH



Priklad €. 13

Najdéte v molekule centra chirality a urcete jejich absolutni
konfiguraci.




Priklad €. 13

Najdéte v molekule centra chirality a urcete jejich absolutni
konfiguraci.




Priklad €. 13




Priklad ¢. 14

Klinkovy vzorec nasledujici aminokyseliny prevedte do Fischerovy
projekce a urcete deskriptor absolutni konfigurace centra chirality.

COOH Ox,-OH

HS\/&"NHQ
H CH,SH



Priklad ¢. 14

Klinkovy vzorec nasledujici aminokyseliny prevedte do Fischerovy
projekce a urcete deskriptor absolutni konfigurace centra chirality.

COOH Ox,-OH
HS\/&"NHQ
H CH,SH
Reseni
COOH O -OH
HS 'NH, H NH»
H X CH,SH

%Q D-cystein



Priklad ¢. 14

Klinkovy vzorec nasledujici aminokyseliny prevedte do Fischerovy
projekce a urcete deskriptor absolutni konfigurace centra chirality.

COOH Ox-OH
HS\/&"NHQ
H CH,SH
Reseni
COOH Ox-OH
HS 'NH, H NH»
H \ CH,SH
%Q D-cystein
3
VCKOOH (©)-0 (3 /Zk (9
HS2 A ""NH; (0)=C-O-H 1 4
H | 2 Y



Funkéni skupiny

alkan —C-0-C—
| |
A
alken
|
—C-SH
alkyn |
| |
—C-S-C—
aren | |
| H
—GC-N
alkylhalogenid I H
lo 9
alkohol —fNo
| O
—C-C
fenol | H

ether

epoxid

thiol

sulfid

(primarni) amin

nitroderivat

aldehyd



Funkéni skupiny

1 Q1 | 9
—C-C-C—  keton —c-C amid
P e
\
C=C=0 keten o
! _é_él acylhalogenid
I (halogenid kyseliny)
| 9
—C-S-OH sulfonova kyselina
e} 10 0
—C-G-0-C-C— anhydrid karboxylové
| [ I kyseliny
—C—C\/ karboxylova kyselina
I oH I
e —?—CEN nitril
—(|3—C/ ester



Nazvoslovi organickych sloucenin

Diky velké strukturni variabilité organickych sloucenin je obtiZzné najit
jeden univerzalni nazvoslovny princip.

O CHs
S
HoN OH
e HyC—OH L Z JN)Y
2 N
H O
2-aminoethan-1-ol methylalkohol azan glycylalanin
methanol pyridin
Nézev musi byt vzdy jednoznacny!
Radikalové (skupinové) funkéni nazvoslovi
CH3
HgC—O+CH3 methyl(terc-butyl)ether H3C—-Br methylbromid
CH3
0 HsC
C dimethylketon }OH isopropylalkohol
HaC”™ "CHs
HsC
CHoCH3
H3C-N ethyl(methyl)propylamin

CH,CH,CHj



Substituc¢ni nazvoslovi podle IUPAC

Slouéeninu odvodime ndhradou (substituci) atomd vodiku v zgkladni
strukture.

Predpony a pfipony vyjadfuji modifikaci zdkladni struktury.

Morfemy nazvu: kmen, pfipony, predpony, rozsifena zakondeni, lokanty a
nasobici predpony.

predpona lokant

.

lokanty —— 3,4-dihydroxypentan-2-on <—— pfipona

OH O T T
5 4 1
HaC CHs nasobici kmen
OH predpona

SMILES: CC(C(C(C)=0)O[H])O[H]

Pozor, ¢eské nazvoslovi nereflektuje novéjsi anglické nazvoslovi!



Nazvoslovi uhlovodiki

Alkany:
Sumarni  Nazev Sumarni  Nazev
vzorec vzorec
CH,4 Methan Ci3Hog Tridekan
CoHg Ethan CooHaz Ikosan (eikosan)
CsHsg Propan Cy1Has Henikosan (heneikosan)
C4Hyo Butan CooHae Dokosan
CsHqo Pentan CoszHag Trikosan
CeH1a Hexan CosHsg Tetrakosan
C7H16 Heptan CsoHso Triakontan
CgH1s Oktan C31Hga Hentriakontan
CoHoo Nonan CsoHge Dotriakontan
CioHao Dekan Ca3Hes Tritriakontan
Ci11Hog Undekan CaoHso Tetrakontan
CioHog Dodekan CsoHso Pentakontan




Nazvoslovi uhlovodiki

Cykloalkany a nenasycené uhlovodiky:

H3C/\/\/CH3

H C/\NCHZ
3

O
H>C

H3C/\/\
HZCA/\

H

H

hexan O cyklohexan

hex-1-en
hexa-1,3,5-trien
hex-1-yn

hex-1-en-5-yn



Tvorba nazvu

Hlavni skupina — skupina s nejvyssi ndzvoslovnou prioritou, je
vyjadrfena pfiponou nebo na konci nazvu.

Skupiny sefazené podle priority:

1. Radikaly 11.
2. Anionty 12.
3. Kationty 13.
4. Zwitteriontové slouceniny 14,
5. Kyseliny 15.
6. Anhydridy kyselin 16.
7. Estery kyselin 17.
8. Halogenidy kyselin 18.
9. Amidy 19.
10. Hydrazidy kyselin 20.

Substituent — atom nebo skupina,
atom0 vodiku zdkladniho hydridu.

Imidy kyselin

Nitrily

Aldehydy

Ketony

Alkoholy a fenoly nasledované thioly
Hydroperoxidy

Aminy

Iminy

Ethery nasledované sulfidy

Peroxidy nasledované disulfidy

ktera nahrazuje jeden nebo vice



Tvorba nazvu

Lokanty — Cisla nebo pismena latinské nebo recké abecedy.
S vyjimkou nazvi trividlniho plvodu se lokanty umistuji pred
prislusny morfem.

HaC/\/CHS but-2-en 2><en

Lokanty se oddéluji spojovnikem (-), ne poml¢kou (-).
Nasobici predpony:

1 mono- 5 penta- 9  nona-
2 di- 6 hexa- 10 deka-
3 tri- 7 hepta- 11  undeka-
4 tetra- 8 okta- 12 dodeka-

Pocty substituovanych skupin:

2 bis- 3 tris- 4  tetrakis-



Pripony a predpony pro vybrané skupiny

| Skupina | Vzorec | Pfedpona | Pfipona \
Karboxylova -COOH karboxy- -karboxylova kys.
kyselina -(C)OOH - -ova kyselina
Sulfonova kys. | -SOsH sulfo- -sulfonova kyselina
Ester karbox. -COOR (R)oxykarbonyl- | (R)-...-karboxylat
kyseliny -(C)OOR - (R)-...-oat
. -CO-halogen halogenkarbonyl- | -karbonylhalogenid
Acylhalogenid -(C)O-halogen | — -oylhalogenid
. -CO-NH, karbamoyl- -karboxamid
Amid -(C)O-NH, - -amid
. -C=N kyan- -karbonitril
Nitril J(C)=N = “nitei
-CHO formyl- -karbaldehyd
Aldehyd -(C)HO oxo- -al
Keton >C=0 OXO- -on
Alkohol / fenol | -OH hydroxy- -ol
Thiol -SH sulfanyl- -thiol
Amin -NH, amino- -amin

Imin =NH imino- -imin




Pripony a predpony pro vybrané skupiny

Nékteré skupiny jsou vyjadiené pouze predponou.

’ Skupina \ Vzorec Prfedpona
Bromderivaty -Br brom-
Chlorderivaty -Cl chlor-
Fluorderivaty -F fluor-
Jodderivaty -1 jod-
Diazoslouceniny =N, diazo-
Azidy -N3 azido-
Nitrososlouceniny | -NO nitroso-
Nitroslouceniny -NO> nitro-
Ethery -OR (R)oxy-
Sulfidy -SR (R)sulfanyl-




Tvorba nazvu

Nazvoslovi substituentti odvozenych od uhlovodik:

HszC-H methan HzC— methyl
CH3CH,CHoCHo—H  butan CH3CHCH,CHy— butyl

H

HsC-C-H ethan HsC-C= ethyliden
H H
H

HsC-C-H ethan H3C-C= ethylidyn
H

substituovany substituent:

3 2 1 QHg 3 s
HeG=n-Che” HoG-CH-CH A —CH,CHZ0H
3

2-methylpropyl 4-(2-methylpropyl)fenyl 2-hydroxyethyl
(isobutyl) 4-isobutylfenyl

Uhlovodikové zbytky €islujeme od atomu s volnou valenci.



Tvorba nazvu

Povolené trivialni a semitrivialni nazvy:

CHs CHs
—CH —Cl)—CHg —CH=CH, —CH,CH=CH,
CHs CHs
isopropy! terc-butyl vinyl allyl
@ —CHaCHaCeHs ~ —CHyCeHs ~ —CH(CeHs)z
fenyl fenethyl benzyl benzhydryl
B [
—C(CeHs)3 —CH=CHCgHs LN/ =
trityl cinnamyl 3-pyridyl 2-naftyl

Nazvy acyli — zbytkd karboxylovych kyselin:

[0}

—C-H —C-CHg —C

formyl acetyl benzoyl



Tvorba nazvu

Zkratky pro nékteré substituenty: Et (ethyl), Me (methyl), Pr (propyl),
i-Pr (isopropyl), Ph (fenyl), Bu nebo n-Bu (butyl), Ar (aryl — zbytek
aromatického uhlovodiku), Bn (benzyl), t-Bu (terc-butyl).

Hledani zakladniho uhlovodiku:
U cyklickych derivatu je zdkladem obvykle cyklus.
U acyklickych derivati:

1. Nejdelsi nevétveny acyklicky retézec nesouci maximum skupin
vyjadrenych priponou.

2. Retézec s maximem ndsobnych vazeb.
3. Retézec s maximem dvojnych vazeb.

4. Absolutné nejdelSi retézec.



Tvorba nazvu

Pravidla pro cislovani zakladni struktury:

Pri Cislovani zdkladni struktury se snazime dosdhnout nejnizsi sady
lokanta.

Postupujeme podle téchto bodl az do jednoznacného rozhodnuti:

» Stanovené Cislovani (polycyklické aromatické uhlovodiky,

heterocykly).
42
6 3 6 3 710
5 4 5 10 4 8 9
naftalen anthracen fenanthren

» Nejnizsi lokanty pro heteroatomy v heterocyklech.
H

N 8 ! 1
6-Neoo 7 N2 N!
L OO oy
563 o A3 A

4 5 4

pyridin chinolin pyrrol



Tvorba nazvu

Pravidla pro cislovani zakladni struktury (pokracovani):

Vv

3
H ]

3Cjz/\OH propan-1,2-diol propan-<2,3-diol
OH

Vv

hept-4-en-2-yn hept-3-e0-5-yn

Vv



Tvorba nazvu

Casto pouzivané trivialni nazvy:

0] [0} 0]
I N NH OH @)J\ H “/\HLOH ©5]\OH
& i ~F OH

anilin fenol benzaldehyd benzoova salicylova
kyselina kyselina
o (o] (o] (e]
. X . X Ay
H” "H HsC” "H H”™ "OH H3;C™ "OH o
formaldehyd acetaldehyd kyselina kyselina kyselina

mravendi octova akrylova



Priklad ¢. 14

Identifikujte v molekule funkéni skupiny a urlete, ktera z téchto skupin
by méla nejvyssi prioritu v substitu¢nim nazvoslovi.

HoN o

OH
Cl

baklofen



Priklad ¢. 14

Identifikujte v molekule funkéni skupiny a urlete, ktera z téchto skupin
by méla nejvyssi prioritu v substitu¢nim nazvoslovi.

HoN o

OH
Cl

baklofen

amin

HaN o / karboxylové kyselina

OH
Cl

T

halogenderivat



Identifikujte v molekule funkéni skupiny a urlete, ktera z téchto skupin
by méla nejvyssi prioritu v substitu¢nim nazvoslovi.

F

citalopram



Identifikujte v molekule funkéni skupiny a urlete, ktera z téchto skupin
by méla nejvyssi prioritu v substitu¢nim nazvoslovi.

F

citalopram

F < halogenderivat

N,CH3
N IR e
-C \

nitril



Priklad €.

Identifikujte v molekule funkéni skupiny a urdete, ktera z téchto skupin
by méla nejvyssi prioritu v substitu¢nim nazvoslovi.

o rCH3

N/\/NW
H CH
HoN 3

prokainamid



Priklad €.

Identifikujte v molekule funkéni skupiny a urdete, ktera z téchto skupin
by méla nejvyssi prioritu v substitu¢nim nazvoslovi.

o rCH3

N/\/NW
H CH
HoN 3

prokainamid
Reseni
amid
o CH3
amin X N7 N_=<——amin
|

HoN



Priklad ¢. 17

Identifikujte v molekule funkéni skupiny a urlete, ktera z téchto skupin
by méla nejvyssi prioritu v substitu¢nim nazvoslovi.

HO Oo

SAPEYS

pitofenon



Priklad ¢. 17

Identifikujte v molekule funkéni skupiny a urlete, ktera z téchto skupin
by méla nejvyssi prioritu v substitu¢nim nazvoslovi.

HO.___O
O
)
pitofenon
Reseni
karboxylova
kyselina

HO\ 0 /
O O O/\/O

/ \amin

ether



Priklad ¢. 18

Napiste strukturni vzorec 2-amino-3-methylpentanové kyseliny.

Reseni:



Priklad ¢. 18

Napiste strukturni vzorec 2-amino-3-methylpentanové kyseliny.

Reseni:

O CHs

Ny OMCHS

NH;



Priklad ¢. 19

Systematicky pojmenujte kyselinu levulovou:

O

Mo )WOH

(0]



Priklad ¢. 19

Systematicky pojmenujte kyselinu levulovou:

()
2
H38)4J\3/\h/OH 4-oxopentan-1-ova kyselina



Priklad ¢. 20

Systematicky pojmenujte akrylamid:

NNHZ




Priklad ¢. 20

Systematicky pojmenujte akrylamid:

NNHZ

2
1-NH2 rop-2-en-1-amid



Priklad ¢. 21

Systematicky pojmenujte kyselinu anthranilovou:

@COOH
Z>NH,



Priklad ¢. 21

Systematicky pojmenujte kyselinu anthranilovou:

@COOH
Z>NH,

5| RN COOH 2-aminobenzen-1-karboxylova kyselina
4 3/2 NH, 2-aminobenzoova kyselina



Priklad ¢. 22

Systematicky pojmenujte cinnamaldehyd:




Priklad ¢. 22

Systematicky pojmenujte cinnamaldehyd:

S 71H 3-fenylprop-2-en-1-al



