Organicka chemie pro biochemiky I

c¢ast 12
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Vztah mezi strukturou, vlastnostmi, reaktivitou a biologickou u¢innosti
(interakcemi),

vazebné faktory, stericke faktory,

vliv dihedralniho Ghlu na vnitini energii a fyzikalni vlastnosti, rota¢ni bariéra,
Karplusova rovnice,

moznosti pfedpovédi vlastnosti slouc¢enin z podrobné znalosti struktury,
moznosti a ucel vypoctu energie molekul,

moznosti studia vlastnosti molekul
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Vztah mezi strukturou, vlastnostmi, reaktivitou a biologickou u¢innosti
(interakcemi),

H—(—)OH L-kyselina vinna (+) t.t. 168-170°C [a]p +12
Ho—Ph rozpustnost 139 g/100 ml H,0, d=1,7598
ggg: D/L-kyselina vinnd (+/-)  tt. 206°C  [a]y O
(S) rozpustnost 20 g/100 ml H,O, d=1,7880
HO—EH
H—=OH  p_kyselina vinna () tt. 168-170°C [a]p -12
COOH rozpustnost 139 g/100 ml H,0, d=1,7598
coor
H_(_S)OH meso-kyselina vinna t.t. 146-148°C [a]p O
H——OH rozpustnost 125 g/100 ml H,O, d=1,6660
COOH
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vazebné faktory, sterické faktory,
popisuji vlastné konstituci latek

vazebné faktory rozliSuji fad vazby, vazbu 6 a &, jejich reaktivitu a polaritu
schopnost reagovat nukleofilnim ¢1 elektrofilnim atakem
ale 1 uplatnéni elektronovych efektl (I-efekt a M-efekt)

stericke faktory popisuji kromé& konstituce 1 konfiguraci a konformaci
umoziuji uvahy o pfistupnosti reakéniho centra, o Waldenové€ zvratu pii Sy2
substituci, o retenci konfigurace ale 1 o chirdlnim priibéhu reakci a indukci
chirality a chiralni katalyze
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polarni faktory

dasledek polarizace vazeb

jsou slouceniny, které mohou mit tendenci ,,piijcovat* elektron a jin¢ jej
,,pfijimat® - dostanou se pak do stavu, ktery ma vyhodny pomér
entropie/enthalpie; ptibuzny pochod je vlastné stabilizace stavu molekuly
pfijetim vodikového kationtu H" a jeho odevzdani

ty, které vodikovy kation H* pfijimaji nazyva teorie Bronsteda a Lowryho
bazemi, ty, kter¢ jej pfijimaji, nazyva tato teorie kyselinami

proces, ktery je obecnéjsi nazyva Lewisovskou kyselinou latku, kterd miize
piiymout elektronovy par a Lewisovskou bazi takovou latku, ktera jej poskytne
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O
H O—0 H H
H H H
>{ %J\O/ >HJ\K
H H H
H H b b

pK,= 15,54 pK,=4,76 pK,=19,3

Dusledkem ochoty ¢i neochoty organickych latek poskytovat H jsou vlastnosti
organickych kyselin

:O:\H H OZ  anion se stabilizuje po odevzdani
>{ - >{ H* negativnim nabojem na jiz tak
H H elektronegativnim atomu, coz
H

neni vyhodné

0 O l0:
H H H .. H
/ ° Q: O
H H
"H H H
anion se stabilizuje tim, Ze na kyslik pfesune zaporny naboj a dale [-12-6

rezonanci nékolika moznych ,,meznich struktur*



Ionizované struktury se Casto stabilizuji interakci s molekulami rozpoustédla
jimZ nemusi byt vZdy jen voda

CH,COOH + H,0 CH,COO" + H,0*

proton Brenstedovskeé kyseliny je bud’ pfenesen na molekulu rozpoustédla
nebo odtrZzen (a stabilizovan jinak)

Cc.H;OH + CH,;C=N: CH;C=N"H + CHO"

baze se v nevodném rozpoustédle projevi podobné

CH;-NH-CH, + C,H,OH CH;-N"H,-CH; + C,H O

takove jevy se projevuji v organické chemii a rozsifuji ,,klasické chapani

,.kyseleho* a ,,basického* projevu na nevodna prostiedi ale 1 na vzajemneé
ovlivnéni organickych latek
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Zajimavy je napft. vliv vlastnosti rozpoustédla na disociaci, napft. kyseliny

octove pii 25 °C
voda

20 % dioxanu
45 % dioxanu
70 % dioxanu
82 % dioxanu

10 % methanolu
20 % methanolu

benzen

80 % vody
55 % vody
30 % vody
18 % vody

90 % vody
80 % vody

1,75 x 107
511 x10°
4,93 x 107
4,78 x 107
7.24 x 1011

1,25 x 107
8,34 x 106

nezméritelné mala

[-12-8



Rozpoustédla se podileji na formovani kyselosti latek

a/ protoze se ucastni vymeény zasobarny (poolu) protont (H"); v souhlase s tim
jsou konstanty kyselosti (ale 1 basicity) zavisle na acidité ¢i basicité
rozpoustédla

b/ vSechny 1onty v roztoku siln€ polarizuji molekuly ve svém okoli; velikost
téchto interakci v polarnich protickych rozpoustédlech (voda) je obrovska,
naopak je velmi maléd v nepolarnich a obtiZzné polarizovatelnych
rozpoustédlech jako uhlovodiky

c/ elektrostaticka energie nabité ¢astice klesa se stoupajici dielektrickou
konstantou prostiedi (¢); dielektricka konstanta je vliv na silu, kterou se v
daném prostiedi dvé opacné nabiteé desky pritahuji; dielektrickd konstanta pro
kapaliny a roztoky se da urCit ze zmény kapacitance kondenzatoru prazdného a
naplnéného kapalinou

voda e = &0
acetonitril =139
aceton e=21

benzen e= 2,3 1-12-9



Zajimavy je 1 vliv zmény struktury na kyselost (K,) organickych kyselin

octova CH,COOH 1,75 x 10
propionova CH;CH,COOH 1,40 x 10°

dekanova CH,(CH,){COOH 1,50 x 10
chloroctova CI-CH,COOH 1,55 x 1073
jodoctova [-CH,COOH 7,50 x 104
trichloroctova C1,C-COOH 3,00 x 107!
methoxyoctova CH;-O-CH,COOH 3,30 x 104
malonova HOOC-CH,-COOH 1,4x102a22x 10
methylamin CH;NH, K, 4,38 x 10
p-nitroanilin p-NO,C¢H;-NH, K, 1,00 x 1013

Struktura molekuly (pfitomnost elektrony dodavajicich ¢i elektrony odebirajicich
skupin) siln€ ovlivni polarizovatelnost vazeb v okoli ale 1 stabilitu
polarizovanych ttvart a tak i napt. kyselost organickych kyselin
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induktivni (induk¢ni)

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

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

pozitivni induktivni efekt, +I efekt

Elektrony od¢erpavajici vliv (-I efekt) ma;i
-N'R;, -NO,, -ONO,, -CN, -COOH, -COOR, >C=0, -F, -Cl, -Br, -1, -NO, -ONO

Elektrony poskytujici vliv (+1 efekt)
-CH;, -alkyl, -MgBr, -NH,, -NR, -Or, -S,

efekt se samoziejmé snizuje se vzdalenosti [-12-11



mezomerni efekt

mesomerni (rezonanc¢ni) efekt podobné poskytuje prostfednictvim w elektronii
struktufe elektrony nebo je odebird (+M efekt a -M efekt)

OH 020 5+0H

(j

1 zde dojde k ovlivnéni sily kyselin (jde vSak pouze o prakticky ptiklad, efekty
jsou obecného charakteru) dodanim ¢i od€erpanim elektronii, kromé stabilizace
,,JozloZenim ndboje* do mezomernich struktur

+M efekt maji (,,odpuzovani elektronll spojené se zvySenim vaznosti®)
-0, -S-, -OR, -O'R,, -SR, -S'R,, -NR,, -F, -Cl, -Br, -I

-M efekt maji (,,odpuzovani elektrond spojené se snizenim vaznosti*)
=N"R,, =NR, =0, =CR,, =S, =N, =CR
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Pti hodnoceni vlivli na vazbu musime vzdy zvazovat
a/ tvorbu urcitého utvaru a
b/ jeho stabilitu

tak napt. u chloroctové kyseliny chlor odcerpa elektrony ze sousedniho uhliku
podobné jako karboxyl oba uhliky maji kladny ndboj a budou pfispivat k vétsi
nestabilité kyseliny a tim k jeji vEétsi kyselosti

aniont je charakterizovan negativnim nabojem karboxylatu a dipolem chlor-
uhlik a je tudiz stabilni, ptitomnost dvou kladnych sousednich atomil je
dokonce eliminovana a stabilita zvySena

o
|
ci—c— - 7
h OH _ i o
H oOH - + O/ Cl—C
| - -
c—c—4 _ | Ci—CH,~4 oo - 0
i O OH H o Cl—CH,—( -
H o | o)
O Cl—C
c—Cc— |'4J<o
i OH -
+ — —
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obrazek elektrostatickych potenciali vypocteny programem MOPAC
PM3 pro methanol

modré znamena negativni naboj, ¢ervena pozitivni

polarizace je zfejma
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,;nabita* rezonan¢ni struktura
nitrobenzenu

NH»

elektrostaticke potencialové
plochy anilinu
modré je zapornéjsi nez Cervena
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ptiklady Lewisovych kyselin

— N H,0, HCI, HBr, HNO,, R-COOH, R-OH,
o oF
H piiklady Lewisovych basi
HCl voda R-CH2-6H, CH3-§:)-CH3, ester, amid, sulfid ....
_ Lewisova

Lew1gova béze
kyselina

" F

D, CHs

e e

| | «— F—B—O0—CH;

F CHj | |

F  CHs

fluorid dlmethyl
bority ether.
Lewisova Lewisova
kyselina baze
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vliv dihedralniho thlu na vnitini energii a fyzikalni vlastnosti, rotacni bariéra,

konformacni analyza
konformace ethanu

0,8185 kcal/mol
3,4 kJ/mol

A

cca 13 kJ/mol

A 4

3,902 kcal/mol
16,4 kJ/mol
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S0 Ss b0 o

16

14

12

10

zakrytova




3,4 kJ/mol

13 kJ/mol je energie, kterad
odpovida pnuti v konformeru
o nevyhodné&;$i konformaci

16,4 kJ/mol
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1,5067 kcal/mol
6,3 kJ/mol

rozdil energii cca 14 kJ/mol

4,762 kcal/mol

19,92 kJ/mol
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2,175 kcal/mol
9,1 kJ/mol

rozdil je 30 kJ/mol

10,359 kcal/mol

43,37 kJ/mol

(vypocty provedeny MM2)
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konformacni energeticke ptispévky konformera alkanti

kJ/mol kcal/mol

H-H zakryt torzni pnuti 4,0 1,0
H-CH; zakryt torzni pnuti 6,0 1,4
CH, - CH; zékryt stericke a torzni

pnuti 11 2,6
CH; - CH; gauche (sc) sterické pnuti 3,8 0,9
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konformacni anayza cykloalkanti - pnuti

109° Adolf von Baeyer piedpoveédél v r. 1885,
ze vzhledem k Uthlu mezi vazbami uhliku
109° budou kruhy kromé 5ti a 6ti-¢lennych
tak ,,napnuté®, Ze nebudou syntetizovatelne

Baeyerovo pnuti

1ze piipravit kruhy od 3 1 ptes 30 uhliki
velke
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27 kcal/mol
115 kJ/mol

3x zakrytova konformace

63,36 kcal/mol
110,4 kJ/mol

4x gauche
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11,424 kcal/mol
47,830 kJ/mol

6,562 kcal/mol
27,473 kJ/mol
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torzni energie sepnutého kruhu

energie kcal/mol

120 -

100

80-

60 -

40-

20

3 4 5 6 7 8

pocet uhlika

9

10

11

12

13
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povaha energetického rozdilu cyklickych uhlovodikl od linearnich

a/ thlové napéti (pnuti)
94 kcal/mol
394 kJ/mol

b/ torzni napéti

c/ sterické napéti

27 kcal/mol
113 kJ/mol

25 kcal/mol
104 kJ/mol
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energeticky ptispévek k 1,3-diaxidlnimu interakénimu napéti cyklohexanu

piispévek vici vodiku

-CH,
-CH,CH,
-CH(CH,),
-CH(CH,),
-C¢H,
-COOH
-CN

H-X
kJ/mol
0,5
1,0
1,0
2,1
3,8
4,0
4,6
11,4
6,3
2.9
0,4

kcal/mol
0,12
0,25
0,25
0,5
0,9
0,95
1,1
2.7
1,5
0,7
0,1
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22,59 kcal/mol
94,6 kJ/mol

6,9 kcal/mol
28,8 kJ/mol

molekula zaujima konformaci s minimem vnitini energie

14,07 kcal/mol
58,9 kJ/mol
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t-butyl je tak veliky,
Ze si vynuti
ckvatoridlni plohu

13,35 kcal/mol
55,9 kJ/mol
t-Bu ekvatorialni

405 kcal/mol
1695,6 kJ/mol
t-Bu axialni
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13,96 kcal/mol
58,5 kJ/mol

14,3 kcal/mol
59,9 kJ/mol

18,9 kcal/mol
79 kJ/mol

129,5 kcal/mol
542 kJ/mol



trans a cis-dekalin



Karplusova rovnice,

jde o zvlastni ptipad konformacni analyzy, kdy je jako pozorovatelna veliCina
pouzit velikost interakéni konstanty (vzajemného ovlivnéni jader v magnetickém
poli, studované v oblasti absorpci AM radiofrekvencniho elekromagnetickeho
zafeni); sledovana je tzv vicinalni interak¢ni konstanta 3J

[Hz]
15-

10 1

TN
=

180

Hodnoty interak¢énich konstant
jsou pro 0° a 180° nejvetsi,
zatimco pro 90° nejmensi.

Pro zkiizené konformace jsou

interak¢ni konstanty u ethanu
kolem 7 Hz.
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Pro zkiizené konformace jsou interak¢ni konstanty u ethanu kolem 7 Hz,
dihedralni thel 30 °.

H H

I

—>
«—

tfi zastoupenych energeticky
nejvyhodnéjsSich zkiiZenych
konformaci

3] =10-16 Hz

H
| ]
3] m J=7 Hz je i primérna hodnota vSech

— .3
gauche_3 -5 Hz; Jtrans

31=1/3(2%) . .t 3T ) =cca7 Hz

gauche trans
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OH OH

~0 . -0
HO

OH OH
H OH

NMR spektrum D-glukosy ve vodé (D,0) ukazuje a-D-glukosu s dihedralnim tthlem

1-H a 2-H 180° s °J, ,=7,9 Hz a B-D-glukosu s dihedralnim tthlem 1-H a 2-H 60 ° a
3J,,= 3,7 Hz

J"HEO
i) ﬁlll"H
o= F(- O- 3J,=3,7Hz — .
form g
HO c/
oH %
~—f 3,,=7,9 Hz J J
Eﬁ 0 6.0 5.0 4.0 3.0 2.0 1
cl PPM
/ Dowwniield r:j:'{.'.r: Upfield Region
He=p 1-12-35
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Moznosti ptfedpovédi vlastnosti sloucenin z podrobné znalosti struktury

ChemDraw
ze sady ChemOffice
fy CambridgeSoftware

/

C27H460

Exact Mass: 386,35

Mol. Wt.: 386,65

m/e: 386.35 (100.0%), 387.36 (30.8%), 388.36 (4.8%)
C, 83,87; H, 11,99; O, 4,14
Boiling Point: 947,58 [K]
Melting Point: 526,89 [K]
Critical Temp: 870,50 [K]
Critical Pres: 10,79 [Bar]
Critical Vol: 1321,50 [cm3/mol]
Gibbs Energy: 203,48 [kJ/mol]
Log P: 7,39

MR: 120,83 [cm3/mol]

Henry's Law: 2,16

Heat of Form: -487,23 [kJ/mol]
CLogP: 9.52

CMR: 11.8691
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& CP2 tmp - Poznamkov§ blok _[O) =

Soubor  Upravy  Hledat  Méapovéda

=x* Physical Property Report Generated By CS ChemProp = o

3636 36363 3636 3636 363636 363636 336 3636 36363 33636 33636 363636 33636 3636336 262 3363 3636 I 336 3636 36363 32636 I3 3 I N KHN

Estimation of logarithm of Partition Coefficient [n-Octanol/Water] Log{p)

3636 3636 3E 336363 336 I 363 I I IE-IE I I I 3636 I 336 I I I I HE I3 I 36 I I I I I IEIE I IE I 336 I I IE I I3 I 336 I I IE-IE I I3 I

Log{p)...-.... : 7.39
St..deviation.: a.47

by Crippen’s fragmentation: J._Chem.Inf_Comput._Sci.,27,21(1987).

Log{pY........ : 7.17 |
St..deviation.: a_u9

by Uiswanadhan's fragmentation: J._.Chem._Inf_Comput_Sci.,29,163(1989)._

Estimation using Broto's fragmentation method

Log{p)..-..--. = 7.39

St..deviation.: a.78

by Broto's method: Eur.J_Hed.Chem.- Chim.Theor . ,19,71{1984).

3636 36363 3636 3636 363636 363636 336 3636 36363 33636 33636 363636 33636 3636336 262 3363 3636 I 336 3636 36363 32636 I3 3 I N KHN

Estimation of HMolar Refractivity
3E 3E JE IE € 36 36 363 I IEIE IEIE I 336 I I I IE I I 36 3 IE I I IEIE I 36 I I IEIE 6 IE I IEIE I I IEIE I IE I3 IEIEIE I IEIE I I IEIE I IIEI K

HR. ... 2 128.83 [cm.cm.cm/mol ]

St..deviation.: 1.27

by Crippen’s fragmentation: J._Chem.Inf_Comput._Sci.,27,21(1987).
FIR FErENey=r=y=y=y=yepeyeys : 128,62 [cm.cm.cm/mol]

St..deviation.: a_77

by Uiswanadhan's fragmentation: J._.Chem._Inf_Comput_Sci.,29,163(1989)._
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Protocol of the H-1 NMR Prediction:

1.06

Node Shift Base + Inc. Comment (ppm rel. to

TMS)
1.25
CH2 144 1.37  methylene
129 0.15 1beta-O
-0.04 1 beta-C
-0.04 1 beta-C

101 CH 3.25 1.50  methine
1.73 1 alpha-O
-0.01 1 beta-C
0.03 1 beta-C=C
CH2 2.11 1.37  methylene

Estimation Quality: blue = good, magenta = medium, red = rough 0.63 1 alpha -C=C
0.15 1beta-O
| o
6 5 4 3 2 1 0 TheT




ChemNMR C-13 Estimation Protocol of the C-13 NMR Prediction:

18.5 Node Shift Base +Inc. Comment (ppm rel. to TM

CH2 358 -2.3  cyclohexane like
18.2 2 alpha -C from aliphatic
18.8 2 beta -C from aliphatic
10.1 1 beta -O from aliphatic
-2.1 1 gamma -C=C from aliphatic
-5.0 2 gamma -C from aliphatic
0.6 2 delta -C from aliphatic
-2.5  steric corrections from aliphatic
CH 722 -2.3  cyclohexane like
Estimation Quality: blue = good, magenta = medium, red = rough 18.2 2 alpha -C from aliphatic

[-12-39
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moZnosti a ucel vypoctu vnitini energie molekul
Vypocet energie daného modelu molekuly (Single Point Energy Calculations)

Vypocet energie daneho modelu molekuly se pouziva pro vypocet vlastnosti
molekuly jejiz geometricky model mame k dispozici. Hodnoty téchto vlastnosti
zavisi na tom, kde se model nachazi na potencialove hyperplose:

* Vypocet energie daného modelu molekuly v globalnim minimu poskytne
informaci o nejstabilnéjsi konformaci molekuly.

* Vypocet energie daného modelu molekuly v lokalnim minimu poskytuje
informace o naSem modelu v fad¢ stabilnich konformacich.

* Vypocet energie dane¢ho modelu molekuly v sedlovém bodu poskytne informaci o
transitnim stavu modelu.

 Vypocet energie daného modelu molekuly v kterémkoliv jiném bodé€ na
potencidlové energoploSe poskytne informaci o dan¢ geometrii, nestabilni
konformaci nebo transitnim stavu.

Vypocet okamzité energie daneho modelu molekuly miize byt proveden pied
optimalizaci anebo po ni..

Pozndamka: Nelze srovndvat energie vypoctené riiznymi metodami nebot kazda
zvazuje jiné predpoklady a vychozi podminky. Do jisté miry Ize srovnavat pouze
zmeny a rozdily téchto energii pro srovnatelné modely. 1.12-40



Optimalizace geometrie molekuly

Geometrické optimalizace se pouzivaji k nalezeni stabilnich (nejstabilngjSich)
konformaci daného modelu molekuly. Takova optimalizace miize byt provedena
pied tim, nez zaéneme s vypocCty vlastnosti nebo analyzou nasi molekuly.

Nalezeni globalnich a lokalnich energetickych minim je velmi Casto provedeno
prostfednictvim minimalizace (vnitini) energie molekuly. Nalezeni sedlového
bodu vede k optimalizaci transitniho stavu.

Moznost geometrické optimalizace a jeji konvergence k minimu zavisi na vychozi
geometrii, pouzitych potencidlovych energetickych funkcich a ustanoveni
minimalniho ptijatelného gradientu mezi optimalizacnimi kroky (kritéria
konvergence).
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Optimalizace geometrie jsou v nejjednodussim ptipad¢ iterativni a zacinaji tim, Ze v
urcité vychozi geometrii:

1. provedeme vypocet energie daného modelu molekuly pro tuto vychozi geometrii;
koordinaty pro ur¢itou podmnoZinu atomt jsou zménény a je znovu vypoctena
okamzita energie dan¢ho modelu molekuly pro onu zménénou konformaci;

3. prva ¢i druha derivace energie (podle metody) podle atomickych koordinat urci
dal$i umélou zménu geometrie molekuly.

4.  Pro provedené zmén¢ jsou energie a jeji derivace vypocteny znovu a cyklus se
opakuje tak dlouho, pokud neni dosazeno konvergence.

5. Proces je ukoncen. Je znazornéna dana geometrie a je ozndmena jeji energie.

Obrazek pro jednoduchost ukazuje nalezeni
minima na dvourozmérném grafu. DosaZeni optima si ukaZzeme.

potencialni energie

[-12-42
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potencialni energie

proménna

Vychozi geometrie molekuly urci, které minimum je vypoctem dosazeno. Pokud
zatneme v geometrii (b) je vysledek minimalizace geometrie (a), ktera je
globalnim minimem. Pokud za¢neme v bod¢ (d) ziskame nejspiSe geometrii (),
ktera je lokalnim minimem. PfibliZeni se minimu je uréeno definovanim
minimem gradientu, ktery musi byt dosazen. Geometrie (f), namisto (e), mize
byt dosaZena zmenSenim poZadovaného gradient.
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§ -|I._-|- |.

Abychom zajistili, Ze nebylo dosaZeno sedlového bodu zménime molekulu manualné

a znovu provedeme minimalizaci.

Mizeme vidét snadno diivod: cyklohexan velmi Casto pi1 optimalizaci vklouzne do
lok4lniho maxima zktiZen¢ vaniC¢ky a nedobéhne az do Zidlicky.

11,92 kcal/mol
50 kJ/mol

6,55 kcal/mol
27,42 kJ/mol 1-12-44



Pomoci relativné béznych metod, z nichZ jsou nékteré k dispozici i zdarma miizeme

pocitat nasledujici parametry:

» Stericka energie

» Slucovaci teplo

» Dipolmoment

» Hustota naboju

» Solvatace ve vodé

» Elektrostaticky potencial

» Elektronova spinova hustota

» Jemna struktura interakcnich konstant v NMR
» Atomové naboje

» Polarizabilita molekuly ¢i jeji ¢asti
> Vibraéni frekvence (IC spekter)

» a mnoho jiné¢ho
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moznosti studia vlastnosti molekul

spektrum elektromagnetickych vin

viditelné )
rentgenovo k=1 mikroviny
| : UV IC : |
gama I { | i radiové
-g—] >
i metry 1 I 1 1 1 1 1 1 1 1 I 1 1 I I
10713 1011 107? 1077 107 103 101 10
Cim L | 1 1 1 1 1 1 1 1 | 1 1 | 1
nova délka 1+ 10711 10 107 1078 103 101 10 103
nm | | | | | | | | | | | | | | |
9 10 1072 10° 10? 104 10° 107 10
frekvence Hz ! ! ! I I ! ! |
1p<t 10t® 107 10i= 10t= 1ot! 107 107
energie kcal ! ! ! ! ! ! | |
108 10% 104 102 109 1072 107 10
difrakce UV-VIS IC-Raman mikrovinna HMR
“—— AS—
interakce s atomy elektrony  vibra¢nimi a rotaCnimi stavy spinem
molekul jader
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moznosti studia vlastnosti molekul

hmotova spektrometrie
meti hmotu 1ontii/Castic vzniklych v energetickém poli ze vzorku jemuz je dodana
energie a které jsou pak analyzovany podle poméru hmota/naboj

analyza

chiroptické metody

termin chiropticky oznacuje opticke méftici techniky (pouzivajici refrakce, absorpce €1
emise anisotropniho zafeni) pro vyzkum chiralnich latek

[tj. méfeni optické rotace pii stalé vinové délce, optickd rotacni disperse (ORD),
cirkularni dichroismus (CD), a cirkularni polarizace luminescence (CPL)]

délici metody, chromatografie a urcovani logP a logD
déleni latek a urcovani jejich lipofility a biodostupnosti

elektroanalytické metody, pH, redox

zkoumani biologické a farmakologické aktivity
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Konec

v Iv , Vv

nashledanou priste
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