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Temata prednasky

Nomenklatura organickych slou€enin, historie, pouzivané nazvoslovné normy
a jejich specifika (IUPAC, CAS, Beilstein), principy a typickée piiklady,
moderni ptistupy k zapisu chemickych struktur a jejich ptevodu na
,,Jednozna¢né* nazvy a naopak, WLN, fetézce SMILES, CAS RN, ACX,

nazvoslovné programy

Uhlikaté slou¢eniny a chemickd vazba, hybridizace sp sp? a sp?, druhy vazeb
(o, ™), popis kovalentni vazby, polarni vazba, aromaticita, induktivni,
mezomerni a stericky efekt, struktura organické slouceniny jako jeji prvorady
atribut pro interakce s biologickymi systémy



Nazvoslovi organickych sloucenin
ptvodni ndzvy slou€enin (kdy nebyla znama jejich struktura) velmi ¢asto odrazely
vlastnosti ¢1 vyskyt takové nazvy nékdy dodnes pouzivame a nazyvame je nazvy

trivialnimi

kyselina pikrova (pikros - hotky)

o} mocovina
. N™O" NH,
- HoN—(
5 O
HO  N*O
O O..__OH
citronova kyselina HO
HO OH
O
O
cholesterol nékdy tyto nazvy slouZzi jako zaklad
nazvoslovi systematického
HO
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Nazvoslovi organickych sloucenin

béhem vyvoje chemie se hodné pouzivalo nazvi

feckych ¢i z fe€tiny odvozenych pikrova kyselina

dokosan
latinskych ¢i z latiny odvozenych acidum formicum formiat
arabskych Ci z arabStiny odvozenych alkohol

vcetné vlivii némeckych, francouzskych aj.
atd. atd.

ve vzniklém zmatku byla na konferenci v Zenevé v r. 1892 polozen zéklad
systematického nazvoslovi tzv. Zenevskym nazvoslovim, ze kterého se pod patronaci
ITUPAC vyvinulo dne$ni rigorosni systematicke a vzhledem k pomalé praci komisi
[TUPAC pak i normy systémii CAS a Beilstein

na zpusobu jednozna¢ného pievodu zapisu trojrozmérné struktury na pojmovy ¢i
znakovy fetézec se stale pracuje
zadny ze stavajicich systéml neumoznuje 100% pievod struktura-“ndzev*-struktura
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Systematické nazvoslovi organickych sloucenin

zékladni struktura - nejbéznéji je to zakladni hydrid

nevétvend acyklickd cyklicka ¢i kombinovana struktura, ktera méa k atomim
fetézce vazany pouze vodiky

k t¢ mliZze byt vazan jeden jiny atom, fada atomil, fada atomi spojenych do cyklu

operace nazvoslovi

substitu¢ni nahradime vodik ¢i jiny atom na zakl. hydridu
[-23-ethoxypropan
skupinové funk¢éni pojmenujeme skupiny a ndzvoslovnou funkci
ethyl(propyl)ether
konjunktivni spojuje ¢asti do celku
1 H-indol-I-23-octova kyselina
zaménna zameénuje atom zakl. hydridu
[-23-azabicyklo[2.2.2]oktan
subtraktivni odejme atom zakl. hydridu
10-norbornan
aditivni ptida k zakl. hydridu
styrenoxid
koordinac¢ni vychazi z ndzvii koordina¢nich sloucenin

dichlorbis(triethylfosfan)platina
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vazebné Cislo prvku
v zasad¢ jde o teoretickou moznost pfipojeni vodiku k jednoduchym vazbam

standardni vazebné Cislo je urceno definici

3 B

4 C Si1 Ge Sn Pb
3 N P As Sb Bi
2 O S Se Te Po
1 F Cl Br1I At

nestandardni vazebné Cislo

muze byt libovolné a znaci se symbolem AD

CH;-SH; methyl-A%-sulfan

formalné kumulované dvojné vazby

-CH=C=CH- oznaci se symbolem O°
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vznik cyklu a jeho zmény

cyklo- uzavieni cyklu
hexan -> cyklohexan
56,9 f-androstan -> 9,19-cyklo- 54,9 f/~androstan

seko- rozStépeni cyklu s ptidanim ,,vodik(*
5f-androstan  ->2,3-seko-5/-androstan

abeo- pfesmyknuti zikladni struktury
Sa~androstan  -> 10(5->6)abeo-6 o(H)-androstan

retro- posun vSech dvojnych a jednoduchych vazeb v konjugovaném
polyenu

%z

II
IIIII
qu




vyznaceny vodik

pomuze specifikovat polohy dvojnych vazeb, piSe se kursivou

1
3H-pyrrol N=
A

takovy vodik vyznacuje stav, kdy oproti tomu, kdy dvojna vazba by byla v
dotené poloze ,,ptidavame jeden nadbytecny** vodik

tak specifikujeme, ktery tautomer (v tomto ptipadé pyrrolu) mame na mysli

vyznaceny vodik uvadime obvykle pfed nazvem zakladniho hydridu
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zékladni hydridy

diive se oznaCoval jako ,,mate¢na sloucenina“
acyklické zakladni hydridy jsou vZzdy nevétvené (vyjimkou je nékolik povolenych
nazvil ,,trividlnich® (napf. isobutan, isopentan, neopentan)

CH
CHs 3
H
HaG y 0%03 H3C——CHs
CHg 3 CHj CHs
isobutan isopentan neopentan

tyto struktury se nedoporucuji pouzivat pro odvozeni substitu¢nich derivati

jednojaderné hydridy - ptiklady

BH, boran CH, methan

SiH, silan NH, azan (amoniak)

OH, oxidan (voda) CIH chloran (chlorovodik)
SH, sulfan
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acyklické vicejaderné hydridy

CH,-CH,-CH,-CH,-CH,-CH,-CHj, heptan
CH;-[CH,],,3.CH;4 trikosan

NH,-NH, diazan
SiH;-SiH,-S1H,-SiH,-S1H, pentasilan

heterogenni hydridy

CH;-O-CH,-0O-CH,-0-CH,-O-CHj, 2,4,8,10-tetraoxaundekan
SiH,;-NH-SiH, disilazan
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/ _C-

uhlovodiky HZISZC CHC?\HQ
> O H,C CH,
HoC. CH»
H,C-c-CH>

cyklopropan cyklohexan Hy cyklotetradekan
cyklodekapentaen cyklonona-1,3,5,8-tetraen
[10]annulen 1 H-[9]annulen

nesubstituované monocyklické polyeny s maximalnim poctem nekumulovanych
dvojnych vazeb o vice neZ 6 uhlicich jsou [n]annuleny

cyklické neuhlovodikové hydridy

HpSi—SiH, H H H(‘;éH H

2Sis SiHa , g :

H,Si—Si HN- 1 SGee,
H; H H H

cyklooktasilan  cyklopentaazan cyklohexagerman
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heterocykly, Hantzschiiv-Widmanilv systéem

velikost | nenasyc. nasyc. velikost | nenasyc. nasyc.
3 iren /irin | iran /iridin 7 epin epan
4 et etan / etidin 8 ocin okan
5 ol olan / olidin 9 onin onan
6 1n / inin an / inan 10 ecin ekan
kyslik oxa sira thia
dusik aza fosfor fosfa
kiemik sila bor bora

NH

aziridin

N

NH

NQ}N [z/> B

S

C)

1,3-diazetidin 1,2,5-oxadiazol 1,3-oxazol 1,3-dithiolan 1,4-thizaepin
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Cislovani heterocykl

je-li jeden heteroatom maé nejnizsi Cislo (lokant)

A4

Vw7

tabulce nejvyse (pomtcka OSN)

1 1
N N

azocin 1,2,4-triazin 6H-1,2,5-thiadiazin
nikoli
2,1,4-¢11,3,6-
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zameénny zpusob

H

\

H

silacyklopentan
silolan

Si

silabenzen
silin

S o
HQSi/ SIH2

Irz

[-23-thia-4-aza-2,6-sisilacyklohexan
[1,4,2,6]thiazadisilinan
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kondenzované kruhy

2 spole¢né atomy ortho-kondenzované
hlavni sloZka je takova pro kterou existuje trividlni nebo polosystematicky nazev
pirednost ma heterocyklus a vétsi kruh

ortho ortho,peri

(s

benzo[8]annulen 4H-[1,3]oxathiolo[5,4-b]pyrrol

benzocyklookten
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mostované cykly

6 ’ o@o

5
bicyklo[3.2.1]oktan 3,6,8-trioxa-bicyklo[3.2.2]nonan

polycyklické systémy s mustky spiroslou¢eniny
. 2
S X0
O
6 5
tricyklo[4.2.2.225]dodekan [-23-oxa-spiro[4.5]dekan

Cislovani za¢ina na mens$im kruhu atomem
vedle spiroatomu
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zékladni hydridy ptirodnich latek

terpen K .
PEY abietan
7-isopropyl-1,1,4a-trimethyl-tetradekahydro-fenanthren
steroidy
alkaloid
Y Sa-cholestan
17-(1,5-dimethyl-hexyl)-10,13-dimethyl-
hexadekahydro-cyklopenta[a]fenanthren
morfinan
cukry
D-glukosa

6-hydroxymethyl-tetrahydro-pyran-2,3,4,5-tetraol
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piredponové nazvy odvozené ze zékladnich hydrida

pentyl- H 3 C SN
: =
propan-I1-23-yliden- H, c
H
cyklohexyl-

H
folin-2-yl
morfolin-2-y %O
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charakteristické (funkcni) skupiny

nenasycenost

zadna -an

dvojna vazba -en -adien, -atrien, -atetraen ...
trojnéd vazba -yn (dfive -in) -adiyn ...

nasyceni (stav hydrogenace, zavedeni dvou vodiki)

dihydro-
naftalen 1,4-dihydronaftalen

zavedeni dvojne€ vazby (formalné odstranéni dvou vodik)
didehydro-

7,8-didehydrocholesterol
(cholesta-5,7-dien-33-ol)
HO HO
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charakteristické (funkcni) skupiny

acylhalogenidy

aldehydy

alkoholy, fenoly
alkoholaty a fenolaty

amidy
amidiny

aminy

estery (karbox. kys.)

ethery
hydroperoxidy
iminy

_CO-Hal

-(C)O-Hal

_CHO

((C)HO

_OH

-O

-CO-NH,
-(C)O-NH,

-C(=N)-NH,
-(C)(-N)-NH,

‘NH,

_COOR
-(C)OOR

_OR

_0-OH

—NH

~NR

halogenkarbonyl-

formyl-
0XO0-
hydroxy-
oxido-
karbamolyl-

karbamimidoyl-

amino-
R-oxykarbonyl-

R-oxy-
hydroperoxy-
imino-
R-imino-

-oylhalogenid
-karbonylhalogenid
-karbaldehyd

-al

-ol

-olat
-karboxamid
-amid
-karboximidamid
-imidamid

-amin
R..-karboxylat
R...-oat

-imin
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charakteristické (funkcni) skupiny

karboxylové kyseliny -COOH karboxy-
-(C)OH

karboxylaty -COOr karboxylato-
(OO

ketony >C=0 0XO-

nitrily -C= kyan-
-(O)=

peroxidy -O-OR R-peroxy-

soli (karbox. kyselin) -COO-M* -
-(C)OOM*

sulfidy -SR R-sulfanyl-

sulfonové kyseliny  -SO,-OH sulfo-

sulfonaty -SO,-Or sulfonato-

thioly -SH sulfanyl-

thiolaty -S sulfido-

atom uhliku (C) v zavorce nepatii do skupiny

-karboxylova kyselina
-ova kyselina
-karboxylat

-oat

-on

-karbonitril

-nitril

(kation) ... -karboxylas
(kation) ... -at
-sulfonova kyselina
-sulfonat

-thiol

-thiolat
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funk¢éni zaména

zaménu hydroxyskupiny €1 atomu kysliku jinymi atomy lze popsat predponami
nebo infixy

CH;-COOH octova kyselina CH;-COSH thiooctova S-kyselina

CH;-CSOH thiooctova O-kyselina
CH;-CH,-CH,-CH,-COOH CH;-CH,-CH,-CH,-COSH
pentanova kyselina pentanthiova kyselina

CH;-CH,-CH,-CH,-C(=N)-OH
pentanimidova kyselina

<:><COOH <:><CO-OOH
H H
cyklohexankarboxylova kyselina cyklohexanperoxykarboxylova kyselina
O3
H
cyklohexankarbodithiova kyselina
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dalezitost funk¢nich skupin dle definice

smi byt vyjadiena ptiponou)

radikaly,

anionty, kationty, zwitteriontové slouceniny

kyseliny, peroxo-, S, Se, ....
anhydridy

estery

halogenidy kyselin

amidy

hydrazidy

imidy

nitrily

aldehydy, thio-, seleno- ...
ketony, S, Se, Te ...

alkoholy, fenoly, thioly, selenoly ...

hydroperoxidy

aminy

iminy

hydraziny, faosfany,
ethery, sulfidy, selenidy ...

peroxidy, sidulfidy, diselenidy ...
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@u
A Divearon of 1 ST i an D & So oy

The Latest CAS Registry Number® and Substance Count

Date Sun Feb 3 05:09:09 EST 2002

Count 19,251,195 organic and inorganic substances
16,894,487 sequences

Total 36,145,682 chemical substance registrations

CAS RN  389104-08-9 is the most recent CAS Registry Number
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A Oiveaon of a0 an O ime? & Soosa iy

Jak se CAS Registry Numbers pridéluji?

CAS RN je pridéleno kazdé¢ latce kdyzZ je zatazena do databdze CAS REGISTRY.
Cisla se ptidéluji v potadi pro kazdou novou latku, kterou pracovnik CAS zatadi do
databaze.

Co je to CAS Registry Number
Kazde CAS Registry Number
* je jednoznacny Ciselny identifikator,
* oznacuje pouze jedinou slouceninu,
* nema zadny chemicky vyznam,
* je pro danou slouceninu ,,propustkou‘ do informacnich bank.

Jak CAS RN vypada?
CAS RN je numericky identifikator skladajici se z max. 9 €islic, rozdéleny
pomlckami na 3 ¢asti:

» Cislice vpravo je kontrolni znak ovétujici pravost CAS RN

* jako ptiklad uved'me 58-08-2, coz je CAS RN pro kofein.
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A Oiveaon of a0 an O ime? & Soosa iy

Databaze CAS obsahuje nejraznéjsi entity, jako

» organické slouceniny

» anorganické slouceniny

* kovy

* slitiny

 mineraly

* koordinacni slou¢eniny

* organokovove slouceniny

* prvky

* isotopey

* jadern¢ Castice

» proteiny a nukleove kyseliny
* polymery

* nestrukturované latky (Nonstructurable materials - UVCBs)
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A Oiveaon of a0 an O ime? & Soosa iy

ProtoZze CAS RN nejsou zavislé na jakémkoliv systému chemického nazvoslovi
mohou

» poskytovat spojnici pies tyto systémy

* slouzit jako mezinarodni systém identifikatorti chemickych latek pouzivanych védci,
prumyslem i regulacnimi organy

Chemické slouCeniny mohou byt popsany rozlicnym zplisobem:

* molekularnim vzorcem,

* strukturnim vzorcem

* systematickym nazvem

* generickym jménem, vlastnim nazvem c¢i chranénym nazvem a trivialnim nazvem
CAS Registry Number, je unikatni a specifické pouze pro jednu jedinou latku bez
ohledu na to jakym jinym zplisobem mitize byt identifikovana

Pravni normy (m.j.) pouzivaji CAS RN pro sledovani ¢i definici latel neb:
* jsou jedinecné

» mohou byt snadno ovéfeny

* jsou mezinarodn¢ uznané
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ChemFinder.Com

Database and Internet Searching

ACX Number

Cislo ACX N je unikétni idenitifikator a registraéni &islo pro slouéeniny v
databazi ChemACX, ChemFinder.Com

Cisla ACX N mohou byt rozsifena tak, ze udavaji fyzikalni vlastnosti a mohou
byt dale rozSifena napt. o vyrobce, kvalitu a velikost baleni. V zasadé mohou
odkazovat na libovoly Uidaj, napt. na citaci v literatufe.

Databaze ChemFinder.Com zobrazuje ¢ast definujici vlastnosti slou€eniny pro

Cislo ACX, kter¢ je abstraktni representaci této slouceniny.

www.chemfinder.com
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DOT Number
U.S. Department of Transportation. A single substance may have multiple codes,
depending on its concentration, physical state, etc.

EPA Code

U.S. Environmental Protection Agency to designate regulated contaminants in waste.
A single substance may have multiple codes, depending on its concentration,
physical state, etc.

RTECS
U.S. Registry of Toxic Effects of Chemical Substances, a database compiled,

maintained, and updated by the National Institute for Occupational Safety and Health
(NIOSH).

EINECS
European Inventory of Existing Commercial Chemical Substances by Official
Journal of the European Communities

ELINCS
European List of Notified Chemical Substances. Substances entering commerce in
the European Economic Community
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CAS Registry Number

2-acetylthiazolidin 67399-73-9
WLN - Wieswesseruv fadkovy zapis

5-chlor-2-methylfenol QRCGFO1
EINECS/ELINCS

N-ethyl-N'-isopropyl-6-methylthio-

1,3,5-triazin-2,4-diyldiamin 212-634-7
ACX

chlorbenzen X1001545-9
SMILES

benzen C1=CC=CC=C1

glukosa

[HI[C@](C(H)(CO)O[C@@]([HNO)C@@]1(O)HNO)C@@]1(O)[H]
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[HI[C@)(C(H)(CO)O[C@@]([HNO)C@@]1(0O)HNO)C@@]1(O)[H]

Simplified Molecular Input Line Entry Specification

SMILES
je fadkovy zapis valencniho modelu molekuly
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Nazvoslovné programy

ACD Name
ACD

ACD INDEX Name
ACD

I-Lab
ACD

AutoNom
Beilstein Institut

AutoNomStandard
Beilstein Institut

Nomenclator / NamExpert
ChemlInnovation

IUPAC Namelt / Drawlt
Bio-Rad Laboratories

podle nazvoslovi [IUPAC

podle nazvoslovi CAS

internetova verze ACD Name

podle nazvoslovi Beilstein (prvy program na svete)

internetova verze AutoNom

podle nazvoslovi IUPAC

podle nazvoslovi IUPAC
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*(R)-5-((S)-1,2-dihydroxy-ethyl)-3,4-dihydroxy-5H-furan-2-one
(Beilstein Chemical Name)
*5-(1,2-dihydroxy-ethyl)-3,4-dihydroxy-5H-furan-2-one (Beilstein Autonom)
*L-Ascorbic acid (Official Chemical Abstracts indexing name)
*Ascorbic Acid
*Vitamin C
*C6H806
*3-keto-L-Gulofuranolactone

*3-Oxo-L-gulofuranolactone
*50-81-23-7 (CAS Registry Number)

kyselina askorbova
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Uhlikaté slouc¢eniny a chemicka vazba

hlavnim projevem slou¢enin uhliku je jejich fetézeni
obvykle je spojeni uhlikli mezi sebou a mezi uhliky a dalSimi atomy realizovan
vazbou kovalentni

kovalentni vazba jednoducha znamena sdileni dvojice elektronti
dvojita sdileni dvou dvojic H
trojita sdileni dvojic tti CY )
HeCSH
o0

H

protoZe zndzornovani dvojic elektronti mezi atomy je nepraktické vzilo se
zndzornovani téchto vazeb zjednodusené
C-C C=C C=C

a to 1 ptesto, ze fyzikalni 1 chemicky podtext téchto spojnic neni ve vSech Sesti
piipadech stejny
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elektronu hovorime o
vaznosti atomu

bor ma tfi elektrony  2s?
2p! muze tudiz vstupovat //7 \\~
4 r z

hd hd v
? o £
i N ]
W v _ 7 Bt i _q,"ﬂ-.-.'-\"" ‘_\‘1“"—--\_--)}_ * i .r.-—li ] * l.’l h *
podle poétu valenénich : / £ / \
& ]

do tfi kovalentnich ;
,,sdileni* g
uhlik / E; /: ‘

z jednoho s orbitalu a 3
orbitall p vznikne hybrid

sp’

tetrahedralni
109.5°

2p

[l p?
2s IR

T l [-23-35




+ I —_—

F« T

- | 4 orbitaly sp uhliku 4 s orbitaly vodiku METHAN
-'_' .
2P
2

2
e T . :'f

! ] [-23-36
ﬁf' i



"

ze dvou p orbitalti p a jednoho s
vznikne hybrid sp?

sp? se vazi ¢ vazbou

zbyly p orbital utvoii vazbu nt
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hybridizace sp vznika z 1 s a 1p orbitalu - spolu pak vytvoti o vazbu

zbyl¢ orbitaly p utvoii dvé m vazby

<l
piiklady ,,vySSich*
hybridizaci
a .
P——== 1
<
= |

sp3d
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piipad NH;

T
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popis kovalentni vazby
kovalentni vazba se vyznacuje znacnou pevnosti

tato pevnost je rizna u spojeni riznych atomi a je modifikovana i okolim
pevnost stoupa od jednoduché vazby k trojné

C-O0 < C=0 C-C < (C=C < C=C

pi1 vzniku vazby se uvoliiuje energie, pii jejim rozstépeni se naopak spotrebovava
takova energie potfebna na ,,rozpojeni“ vazby se nazyva disociacni energie

srovnani disociacni energie vazeb a jejiho fadu s délkou vazby

vazba energie [k mol-'']  fad vazby délka [pm]
C-H 414 1 109
C-O0 439 1 143
C=0 732 2 123
C-C 347 1 154
C=C 611 2 134
Cc=C 837 3 120
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popis kovalentni vazby

sdileni elektront v jednoduché kovalentni vazbé si miizeme popsat na vzniku
molekuly vodiku

dva atomy H | | Y

436 kJ mol-! spotfebovanych na tvorbu vazby
uvolnénych pii rozpadu vazby

molekula H, l T v
o HH moc blizko
"2h
5)
5

H---H moc daleko
75

vzdalenost jader [pm]
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polarni vazba
jednoduché vazby miizeme v ptipad¢, Ze spojuji dva rozdilné atomy, které svou
rozdilnou elektronegativitou zplisobi posun symetrického sdileni elektronii od

uréité ,,rovnovazné“ polohy jinam jako POLARNI

takova vazba se ,,polarizuje* tj. dostava na jednom konci ¢astecny kladny naboj
a na konci druhém stejné velky naboj zaporny

caste¢né naboje oznacujeme symbolem o+ aod-
polarita (nebo indukovana polarizace) vazeb hraje v chemii velkou ulohu, nebot’
diky tomuto jevu se lokalizuji v molekulach riizné (¢aste¢né) nabita centra, ktera

jsou pak jinymi nabitymi ¢asticemi napadana a dochdzi k chemickym reakcim

polarizovat se mohou 1 vazby nasobng¢, typickym ptikladem je karbonyl C=0O

Cot=0°" Cl 5.
—_—
dipolmoment p=Q *r S+
Q je naboj na konci molekuly HY
r  vzdalenost naboji H H
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Cela tada struktur se popisuje velmi obtizné, pokud nevezmeme v uvahu, Ze se
jednak strukturni prvky ovliviuji a jednak, Ze mezni struktury nasich modelt
piechazeji jedna na druhou

takovy jev nazyvame rezonance a struktury resonan¢nimi

podobné v nékterych piipadech dochazi nejenom k vyskytu riiznych rezonan¢nich
struktur, ale fakt, ze tyto struktury dohromady ma;ji podstatné nizsi energii byl u
vybranych cyklickych uhlovodikli nazvan aromaticita

pozdéji byly zjiStény fyzikalni diivody vzniku tohoto jevu

jde o ploché cyklické systémy s rezonan¢nimi strukturami jejichz vnitini energie
je niz8i nez ocekavana (cyklohexatrien vs. benzen je vySe o 150 kJ mol!)
Hiickel formuloval poZadavek na vznik aromatického systému tak, ze jde o
systém s 4n+2 w elektrony (t]. 2, 6, 10, 14, 18 ...)

benzen je typickym piikladem takového systému
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resonancni struktury benzenu:

OO

hydrogenacni energie:

A

A

@ -356 kJ mol-! o¢ekavana hodnota

-230 kJ mol!

A

O-l 18 kJ mol-!

-

-206 kJ mol! namérena

rozdil 150 kJ mol! je vlastné zvySena

stabilita benzenového jadra
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LUMO+2

HomoO -2 1-23-45



piiklady aromatickych sloucenin: @

I o O
% systém s 4n+2 1 elektrony (t]. 2, 6, 10, 14, 18 ...)
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induktivni (induk¢ni), mezomerni efekt
(bude nutno probrat podrobnéji u chemickych reakci )

a/ hovotime li o schopnosti atomu polarizovat vazbu, hovofime o induktivnim
efektu

6—‘ odtahovani elektronu ze struktury
N negativni induk¢ni efekt, -I efekt
+
0 CHs
/ 14 o] A
poskytnuti elektronti struktute

pozitivni induktivni efekt, +I efekt

b/ mesomerni (rezonancni) efekt podobné poskytuje prostiednictvim r elektronti
struktuie elektrony nebo je odebira (+M efekt a -M efekt)
0% oH H
I OH l 08
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struktura organické slouceniny jako jeji prvorady atribut pro interakce
s biologickymi systémy

vodikova
vazba interakce s bo¢nim fetézcem se dvéma pravdé-
cukern€ho podobnymi vazebnymi misty s polarni interakci
zbytku elektron deficientniho beta uhliku a vodikovou
vazbou dvojné vazaného heteroatomu
l vodikova vazba na beta

stranu skeletu (14 OH)

Q_ 0o
.\Q

hydrofobni hydrofobni interakce se
interakce C5° steroidnim skeletem 1-23-48
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