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Kresleni chemickych strukturnich vzorci

Redakce ¢asopisi Chemické listy a Czech Chemical Society Symposium Series (CCSSS) se stfetavaji velmi ¢asto s vyplody
chemické tvofivosti, které maji daleko do splnéni pozadavki na zasilané rukopisy. Z nepozornosti a ¢asto i ignorance autort a (bohuzel)
vycerpani dusevnich sil redaktori vznikaji bud’ nehezké ale i nespravné verze strukturnich vzorci. Piikladem budiz

Z ¢lanku na strané Chem. Listy 112, 161 (2018). Zndzornéna katenanova stuktura, kde ve vzorci je pomalu kazda vazba jinak dlouha
je pregnantnim piikladem takového samokutilstvi a bezbifehého chemického nesmyslu.

Redakce se proto rozhodla poohlédnout se po svém vlastnim asopise Chemické listy a zvefejnit v malém balicku ¢lanky, které
0 znazorfiovani trojrozmérnych molekul na dvourozmérném papite pojednavaji.

Vysledkem budiz toto ¢islo CCSSS.

redakéni kolektiv
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Zakladni pravidla kresleni strukturnich vzorcii prodé-
lala svébytny vyvoj'? dnes je udavaji pravidla IUPAC
(cit.*) ,,Graphical Representation Standards for Chemical
Structure Diagrams (IUPAC Recommendations 2008)”.
Protoze se zda, ze se spravnym uchopenim tohoto tématu
maji autofi ¢lankd v Chemickych listech potize, usoudila
redakce, Ze bude uzitecné se k tématu vratit. Na prikladu
¢lankl z minulého roéniku ukazeme na nejcastéjsi chyby.
Mnoho uzite¢ného zajemci naleznou také ve velmi kvalitni
ptiruéee dr. Julakové®.

Strukturni vzorec ma byt jednoznacny, thledny, ma
obsahovat homogenni prvky (¢ary, pismo, symboly...).
Casopis Collection of Czechoslovak Chemical Communi-
cations pouZzival pro kresleni strukturnich vzorci normu
pro &asopisy Americké chemické spole¢nosti’ (obr. 1) s
tim, Ze nakresleny vzorec zmens§il na 75 %. Chemické listy
se drzi této uzance. V nasich ,,doporu¢enych* chemic-kych
editorech (napt. ACD/ChemSketch (v ,plné“ verzi
zdarma®) a CS/ChemDraw) jsou kresleny vzorce jako
smysluplné uzlové grafy (kde uzly a jejich spojnice maji
dany smysl a fad) s tim, ze software ,,rozumi® stereoche-
mii. Navic technickd redakce je mwe oteviit a upravit,
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Obr. 1. Definice zakladnich parametri podle cit.’
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a uSetfit tak mnoho korespondence mezi redaktorem
a autory. Opakem jsou kreslice, které kresli chemické
struktury jako pouhé obrazky bez jakéhokoliv vnitiniho
smyslu. Takovy graficky program pak klidn¢ zamifi ¢aru,
kterd méla znamenat vazbu, mimo stied symbolu prvku ¢i
nakresli kazdy symbol a ¢4ru jinak daleko od sebe ¢i jinak
veliké — a to potom s chemii pramalo souvisi.

Nékomu se mtize zdat, ze program ACD/ChemSketch
tim, Ze je poskytovan v akademické verzi zdarma, je n€¢im
podfadnym. Neni tomu tak”®: jak jeho schopnosti kreslit
a editovat chemické struktury (mod ,,Structure®), tak mod
umoziujici kresleni vektorovych obrazl (,,Draw*, kterému
lze z legrace fikat ,,maly Corel Draw®) jsou v plné verzi.
Do plné verze celého programu chybi encyklopedie biolo-
gicky aktivnich latek (témét 170 tisic poloZek), prohleda-
vani souborll v pocitaci pfes struktury, a tém, ktefi maji
i dal8i moduly programi ACD/Labs, bude chybét jeden
z nejkvalitnéjSich nomenklaturnich programti na zemékou-
li pro vétsi molekuly (vice nez 50 ,,té¢zkych® atomu a 3
kruhy, pro které funguje zdarma). Pro tento program exis-
tuje i Gesky preklad firemniho manualu pro star$i verzi’.

Pokud to lze ucinit, je vhodné ,,zamknout™ délku va-
zeb a vazebné uhly (mdd fixed), protoze rizné dlouhé
vazby a pokroucené vzorce nepusobi esteticky a zhorSuji
Citelnost. Také rizn¢ velké vzorce nepridaji dilu na uhled-
nosti.

Kvalitni editory dodrzuji uzanci i v tom, ze napf. zna-
zoriuji ve vzorci symbolem atomu pouze heteroatomy
a uhliky kresli jako uzlovy bod naseho grafu. Cini tak ho-
mogenn¢ a ne ,,jak se jim zlibi“, ¢ehoZ miize autor dosah-
nout, pokud bud’ znasilni vnitini definici ,,stylu®, anebo
pouzije cokoli jiného nez kvalitni strukturni editor. Nase
doporucené chemické editory jsou vybaveny procedurou,
kterad na pozadani zadana pravidla (styl) pouzije (obr. 2).
Ne vzdy vSak dojdeme k ustdlenému zplsobu kresleni
vzorct (steroidy, cukry aj.) a n€kdy k dosazeni ,hezkého
vzorce musime tlacitko ,,clean-up* pouzit n€kolikrat (obr. 3).

Navic je uZitecné, ze programy ACD/ChemSketch
a CS/ChemDraw umoziuji otevieni souboru nakresleného
v jednom z nich i v tom druhém, a co vic, umoziuji i kopi-
rovani struktur z jednoho do druhého (cut/paste).

Pro ziskani hezkych vzorci mizeme Casto (ne vzdy!)
pouzit i nepfeberné mnozstvi ptedpfipravenych Sablon
(templates), které jsou k dispozici ve vétSiné
,prvoligovych® programt, a co vic, v naSich programech
ACD/ChemSketch a CS/ChemDraw mizeme sami takové
Sablony i vytvofit. Jsou k dispozici i Sablony pro bunécné
organely, orbitaly, ale i laboratorni vybaveni a sklo. Jen si
musime dat napf. pozor, aby nam do Liebigova chladice
netekla chladici kapalina do olivky, kter je nahote.

Nevyhodou  strukturnich  vzorci  pievzatych
(ukradenych) je to, ze jiz maji zacasté bodovou tiskovou
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ChemSketch a CS/ChemDraw

strukturu (nejsou vektorové) a po dal$im tisku vypadaji
Sikmé cary jako zubaté. Stézi se da doporucit, kde by méli
autofi  ziskdvat jiz nakreslené vzorce, protoze
i v recenzované chemické literatufe se nachdzeji chyby
a nedostatky vétsi ¢i mensi. K ziskani strukturniho vzorce
muze autor, ktery neovlada chemicky editor, pouZit vzorec
z Wikipedie ¢i z katalogu renomované firmy a opatfit jej
nalezitou citaci. Velmi elegantni je nalezeni pfislusné slou-
Ceniny v databazi SciFinder (nomenklatura dle Chemical
Abstracts i IUPAC), zkopirovani nazvu do systémového
,clipboardu®, pfeneseni do generatoru strukturnich vzorca
z ndzvl a zobrazeni (obr. 4). Samotné vzorce pouzité
v databazi nejsou pro kopirovani vhodné. Ti, ktefi nemaji
k dispozici kvalitni nazvoslovny program, mohou pouzit
nazvoslovnou pomicku z portalu ACD/I-lab' (https:/
ilab.acdlabs.com/), ktera je ptistupna po jednoduché regis-
traci ¢astecné i zdarma.

Nanejvys dilezité zachyceni chirality v projekci do
dvourozmérné prumétny (papiru, obrazovky...) definuje
nékolik zakladnich konvenci'""'2. Norma IUPAC pozaduje,
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Obr. 4. Generovani strukturniho vzorce pomoci nazva
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aby strukturni vzorce, v nichZ je zndzornéna stereochemie,
byly zhotoveny s maximalni péci tak, aby se predeslo jaké-
koliv nejasnosti. Obecné pak normalni ¢ary znaci vazby,
jez jsou (ptiblizn€) v roviné nakresny. Tento pozadavek je
nutno vysvétlit: vzdy, kdyz vySetiujeme stereochemii néja-
kého uzlového bodu, posuneme jej tak, aby lezel v
nékresné, a zbytek struktury umistime tak, aby okoli
uzlového bodu bylo pokud mozno co nejvice v nakresné
spolu s nim. Vazby ,,v ndkresné“ pak kreslime normalni
Carou. Vazby, které z uzlového bodu piijdou nad nakresnu,
nakreslime plnym klinem —=m (pfi¢emz zacatek, tj. tenky
konec klinu, musi byt pfipojen k nasemu uzlovému bodu ¢i
stereogennimu centru); jako altermtiva je pouZita plna

stuzka mmmmm . Vazby sméfujici pod nakresnu znazornime
prién¢ Srafovanou (pruhovanou) stuzkou mmmm . PouZziti
pifiéné Srafované¢ho klinu ==l neni nazvoslovim doporu-
¢ovano, protoze fada autorti nedodrzi to, Ze tenky zacatek
je ptipojen k vySetfovanému uzlu, a pouzije vazbu ve sho-
d¢ se svym citem pro perspektivu a je zadélano na nedoro-
zuméni. Star$i norma definovala par vyznaceny kli-

ny --m a - pro znazornéni absolutni konfigurace
a par =s=mm a wwun pro konfiguraci relativni. Pouziti kli-
ni —=m a -l je doporucenihodné, le¢ za tzkostlivého

dodrZeni pravidla, ze tenky konec klinu musi byt pfipojen
k nasemu uzlovému bodu ¢i stereogennimu centru. Kli-
nem, plnou stuZkou ani stuzkou pfiéné Srafovanou pak
neni v zadném piipadé mozno spojit dvé stereogenni cen-
tra, nebot’ jedno z nich by urCeni chirality postradalo
(obr. 5). Musime tak ucinit pomoci ostatnich vazeb a spo-
jeni stereogennich center umistit do ndkresny. Pokud by to
neslo, umistime vedle stereogenniho centra pfislusny ste-
reodeskriptor. Carkovana ¢ara ---- je vyhrazena pro zna-
zornéni vazeb fadu mensiho nez jedna, ¢asteCnou vazbu,
delokalizaci, vodikovou vazbu apod. Pokud je stereochemie
(konfigurace) neznama, pouzijeme vinovku =~ s tim, ze
je na obou koncich stejné Sirokd, aby nedos$lo k dojmu, ze
znazorhuje chiralitu nebo néjakou trojdimenzionalni vlast-
nost. Pouziti tlustych tecek a krouzkd uzivanych v minu-
losti je velmi silné nedoporuceno.

Od znazornéni chirality musime odlisit vSechny poku-
sy o perspektivni zndzornéni trojrozmérné struktury (i tzv.
»sawhorse projection®), s ¢imz vySe popsana konvence

Obr. 5. Spravné nakreslena struktura cholesterolu a struktura
nespravna

H
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nema pranic spole¢ného. Dalsimi svébytnymi konvencemi
jsou vzorce Fischerovy, Tollensovy a Newmanovy'
(pouzivané zejména u cukrit). Star$i konvence pouzivajici
kliny (,,wedge projection) je obsoletni. Nejnovéjsi uzanci
jsou vzorce Markuschovy'.

I pfes zndma a mnohokrat opakovana pravidla se au-
toti dopoustéji velmi Casto chyb a nectnosti, které ve svych
dasledcich mohou zplsobit napf. totalni zmateni popisu
konfiguraci. Napf. u latek popisovanych v biochemii ob-
vykle chybi jakakoliv zminka o stereodeskriptorech, pfi-
¢emz zastupce jmenovaného oboru témét vzdy na nadmitku
odpovi ,,ale my vime, jak to je“, a to je chyba! Terminy
jako glukodza, alanin apod. se mohou vyskytnout v dennim
tisku (Ize je povazovat v nejcetnéjsi grup€ za trivialni na-
zvy), ale v tisku odborném budiz a-D-glukosa a L-alanin,
protoze vsichni vime, Ze homochiralita nezasla az tak dale-
ko, aby byla stoprocentni, a Ze chemici piSi ,,-osa®“. Pfi
pouziti strukturnich vzorct pak struktury bez vyznaceni
chirality (kterym se nékdy fika ,placaté”) jako na obr. 6
odbornému pouziti nevyhovi, i kdyz se vyskytuji v fadé
renomovanych uéebnic, coz ale nemiize byt omluvou.

Ve struktufe morfinu na obr. 6 se navic kiizi dvé vaz-
by, aniz je ta z nich, kterd ma byt ,,od pozorovatele vzdale-
n¢jsi“, prerusena.

Casto se setkavame se znasiliiovanim Haworthovych
vzorcu (obr. 7), at’ jiz jsou pouzity pro znazornéni cukrt ¢i
jinych podobnych sloucenin. Pravidlem je, Ze vazba jdouci

HO
X
o)
H N\
HO HO
Obr. 6. Chybné znazornéné sekundarni metabolity ,,bez uve-
deni chirality

OH
OH (o) HO O_.F
o .
HO OH
OH
OH

NH,
HO

OH

Obr. 7. ,,Znasilnéné*“ Haworthovy vzorce
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ven z kruhu v konvenci Haworthova vzorce jde bud’ naho-
ru, nebo dold, jinak je konvence porusena. U disacharidu
na obr. 7 neni zfejmé, Ze oba cukry jsou D-glukosa,
,,ohybani vazeb“ ze sterickych divodd neni tfeba, protoze
miZeme (aZ na naprosté vyjimky) dany derivat cukru na-
kreslit pomoci vzorci Millsovych (obr. 8). Millsovy vzor-
ce cukril jsou jediné, které dokaZe bezchybné precist poci-
tat. Kombinace konvence Fischerovy, Tollensovy, Ha-
worthovy, Millsovy, ¢i jakékoliv jiné, je zly sen a je na-
prosto nepfipustna. Jediné, co smime ud¢lat, a co se Casto
déla u nukleosidi, je prodlouzeni nékteré vazby, avsak bez
zmény jejiho sméru.

Pokud se tyce ,,ohybani“, jasnou chybou je zalomena
¢i naopak rovna vazba vychazejici z vazby nasobné
(obr. 9). Graficka struktura, je-li to mozné, ma odpovidat
piirod¢.

HN

N (J

H2N O O NH2

Obr. 9. Chybné ,,ohybani* vazeb

Pii kresleni struktur jako na obr. 8 se nevyhneme
tomu, ze nékdy potfebujeme vzorec nikoli jenom otocit
v roviné ndkresny (coz se beze zmény stereodeskriptort
smi), ale Ze jej musime ze sterickych duvodu ,,pieklopit*.
Inteligentni chemicky editor strukturnich vzorcii to dovede
bez chyby (k takovym fadime zminéné ACD/ChemSketch
a CS/ChemDraw, protoze pfeklopenim zméni i graficky
stereodeskriptor (klin) —=s na -l a naopak) (obr. 10).
Zkontrolovat to pak mliZeme tak, Ze nechame editor odvo-
dit bud’ nazev (software nepouziva kapitalky), ¢i vyznadit
stereodeskriptory.

Kresleni

0— o)
/—QmOH HO»Q
HO 2 3 OH
HO OH HO  OH
o-D-glucopyranose  a-D-glucopyranose
OH HO
0—S S)—0
R R)+OH HO—R Ry~
HO S—S S—S OH
HO OH HO OH

Obr. 10. Pireklopeny cukr s nazvy a stereodeskriptory

Aby bylo mozno tadné urcit konfiguraci u projeke-
nich vzorctl, najmé nasycenych cyklickych slouc¢enin, mu-
sime i zde dodrZovat pravidla pro ,,sawhorse” (pro ,.kozu
na fezani dfeva“ nemame Cesky ekvivalent, fikejme napf.
projekéni) vzorce. Obr. 11 zduraziuje pozadavek rovno-

Obr. 11. Projeké¢ni vzorce se smysluplnym vyjadienim konfor-
mace
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fad

Obr. 12. Spatné zesilena piedni &ast vzorce

béznosti urcitych ¢ar na prikladu struktury cukru (na tomto
obrazku je Umysln¢ zanedban pomér mezi strukturou
a velikosti pisma). Pouze dodrzenim této rovnobéznosti je
stereochemie Citelnd. Axidlni vazby budiZ vzdy rovnob&z-
né s osou kolmou na rovinu prolozenou kruhem.

Pokud v projekénim ¢i Haworthové vzorci zesilime
,»predni ¢ast, musi to mit logiku, protoze sméSovani téch-
to vzorcu s trojdimenzionalni strukturou vede k paskvilu
(obr. 12).

Chemicky vzorec je lingua franca chemikl po celém
svété, a neni tudiz divu, Zze Casopisy vénuji jejich tpravé
a pouziti nemalou pozornost. Na§ ¢asopis necht’ neni vy-
jimkou.
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Pohled do historie

Problém grafického ztvarnéni modelu molekul existuje jiz od
dob jejich prvého poznéni a popisu. Zakladnim problémem bylo
jednozna¢né nakresleni trojrozmérné molekuly do plochy
nakresny tak, aby strukturni (konstitu¢ni) prostorové (konfigu-
raéni a konformacni) aspekty bylo mozno jednoznacné vycist
z nakreslené struktury. Jakkoliv se hodné zasluh o ztvarnéni
prvotnich strukturnich vzorct pfipisuje Kekulému'?, nelze
nevidét mnohem lepsi grafické modely vypracované Couperem?,
Loschmidtem?, Crum Brownem?® a dal§imi.

C DOC DOC 00 | Tyto klasické pokusy (Obr. 1-5) se vSak stereochemickymi
| OC )]0]¢ DOC ) (konformac¢nimi a konfigura¢nimi) aspekty zndzornéné struktury
jeSté nezabyvaly.

Obr. 4. Crum Brownovo’ zndzornéni adice HCN na keton (1867)

Obr. 5. Loschmidtiiv vzorec’ kyseliny benzoové z r. 1861

Obr. 1. Kekulého ,,uzenkové" zobrazeni benzenul zr. 1861
Soudobé moznosti znazornéni prostorové struktury
Je zfejmé, Ze poznani a zndzornéni prostorové stavby mole-
e‘e kul prodélalo enormni vyvoj mj. diky pocita¢tim. Jednou z dnes-
nich moznosti je vyuZziti vysledkti rentgenové krystalografie,
ktera vérné zobrazi prostorovy tvar molekuly v krystalu a ¢asto i
e molekuly, kterd neni v potfebné krystalové podobé. Moderni
software umozni prevést krystalograficka data do prostorového
‘ zobrazeni mj. v podobé ty¢inkového, kalotového nebo kulicko-
e o vého modelu.
Dalsi grafické moznosti nabizeji programy urcené pro troj-
rozmérnd zndzornéni objektd a pro molekulové modelovéni.
Napriklad moZnosti chemicky orientovaného pouZiti programu
Obr. 2. Kekulého zobrazeni benzeni’ z r. 1865 POV-Ray (Persistence of Vision Ray-Tracer)®, ktery je zabu-
dovéan mj. do poslednich verzi programu Hyperchem, jsou nedo-
cenitelné. Jde o jednu z nejdiive vyvinutych metod pro vytvafeni
HO—O—Az—C—AzO-0OH téméf fotorealistickych prostorovych obrazi molekul pomoci
poditac¢’. Podobné kvalitni zobrazeni jiz umoziiuje CS Chem3D
C\ v. 8.0/2004. ,Raytracing" je metoda vytvofeni trojrozmérného
Az { C zndzornéni molekuly s prostorovym nasvicenim a s téméf libo-
O—OH volnymi aspekty prostorového vjemu. (Pro termin ,raytracing"
OH neni zatim doporucen Cesky ekvivalent; lze jej piibliZit takto:
renderovani paprskem" je vypocet cesty svételného paprsku od
NN zdroje az k cilovému objektu pro kazdy bod na obrazovce, ¢imz
)|\ )\ je umoznéno realistické trojrozmérné znazornéni a ovladani jak
= . " . PR
HO N OH tohoto znazornéni (typ modelu, barvy aj.), tak vlastnosti znizor-
néného predmétu (molekuly)'? (viz téZ pozndmku k renderingu,

obr. 3. Couperova3 predstava kyseliny kyanurové (1858) a déle v textu)). Zobrazeni je stereochemicky jednozna¢né a neni
soudobé zndzornéni tieba je déle upresiiovat ¢i popisovat. Novéjsi verze programu

# Autori (PD a OP) jsou cleny Komise pro ndzvoslovi a terminologii organické a bioorganické chemie Asociace ceskych chemickych spolecnosti.
* Autor (adresa a) pro korespondenci.
# Autor (BV) je ¢lenem komise IUPAC (CPEP).
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(napt. CS Chem3D v. 8.0/2004) jiz umoziuji i nékolik stan-
dardnich zplsobd trojrozmérného zobrazeni [Cervenomodra
stereoskopie (tzv. ,,red-blue"), Chromatek, klasické stereoskopie
ze dvou separovanych obrazi, perspektivni projekce a projekce
zndzornujici vzdalené objekty méné zfetelné (tzv. ,.depth-
fading") ¢i zamlzené (tzv. ,,GaussView 03 fog-fading")].

Na druhé strané je zfejmé, Ze takové zobrazeni napf.
reak¢nich schémat by bylo zna¢né nepiehledné a vysoce naro¢né
na plochu, tedy neekonomické. Z toho divodu se pouZzivaji zpi-
soby co nejjednodussi, ale pfitom co nejpfesnéji vystihujici
prostorovou strukturu. Tento Casopis se jiZ problematikou
nékolikrat zabyval®-11,

Moderni stereochemicky software

Chemické strukturni editory, z nichZ jmenujme ACD/Labs
ChemSketch firmy Advanced Chemistry Development, Inc.
(ACD/Labs)!'* a CS ChemDraw firmy CambridgeSoft (CS)*
umoziiuji témét dokonalé znazornéni molekuly jako vektorové
entity ve formé grafu konektivit s pfifazenim vyznamovych
funkénich parametrii jak uzlovym bodim, tak spojnicim a
v nékterych piipadech i vazbam (napf. uvedeni fadl vazeb). Oba
tyto programy ve verzich r. 2002-4 vyctou ze strukturniho vzorce
spravné konfiguraci R/S nebo Z/E. Kromé toho dokdzi z nazvu
obsahujiciho spravné strukturni deskriptory a lokanty nakreslit
prostorovou strukturu. Oba editory umozZiluji pfejit do trojroz-
mérného zobrazeni s vybérem zndzornéni, tzv. "rendering".
(Také termin ,rendering"'> nema zatim ustileny Cesky ekvi-
valent, nejvice bychom se mu pfiblizili pojmy ,,zpodobnéni,
ztvarnéni", &i ,,vykreslovani"'®. Jde v tomto p¥ipadé& napf. o vy-
bér, zda bude molekula zndzornéna v podobé kalotového nebo
ty¢inkového modelu ¢i s van der Waalsovymi poloméry apod.
Nelze pro toto pouZiti pfijmout technickou definici: ,,renderovéni
je funkce 3D-akcelerdtort; pfevod barevného obrazu na jedno-
tlivé barevné body obsaZené na obrazovce"'?.)

Popularni ISIS/Draw!? a dfive pouZivany ChemWindow'®
(pozdg€ji KnowlItAll's ChemWindow® Edition) toto zatim neu-
moznuji. V editoru ChemWindow se jiz pokroku nedockame,
jeho podpora byla, podle informace pracovniki firmy, ukonc¢ena
poté, co se vyvoj produktu zastavil pred dvéma roky. Vyvojafi fy
Bio-Rad, ktefi prevzali produkt po akvizici firmy SoftShell a
Sadtler Division, se vénuji pouze novému editoru Drawlt!.
Bohuzel ani v planarni projekci struktur pomoci KnowltAll
(DrawlIt?®) neni stereochemie néleZit¢ zohlednéna a editor je
tudiZz z hlediska tohoto ¢lanku téméf nepouzitelny (,,témér",
protoZe lze v tomto editoru chiralitu zndzornit, ale jen v troj-
rozmérné projekci).

Z predchoziho vyplyvd, Ze znazornéni chemickych struktur
s ohledem na jejich pocitacové a tiskové zpracovani musi byt
provedeno tak, aby umoziiovalo jednozna¢né urceni chirality.
Vhodné znazornény strukturni vzorec je pak do detailil rozezna-
telny k tomu ur¢enym pocitacovym programem. Jednoznacné
definované parametry chirality absorbované grafickym progra-
mem muiZe pfimo vyuZzit molekuldrni modelovani napf. k vy-
poctu velicin s chiralitou souvisejicich (biologickd uc¢innost,
chiralni indukce, vazba receptor-substrat aj.).

Pravidla IUPAC pro grafické znazornéni chirality v rovinné
projekci

Pravidla TUPAC zroku 1996 v dvodu zdiraziuji?!', Ze
strukturni vzorce (diagramy) zndzornujici stereochemii museji
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byt zpracovany velmi peclivé tak, aby se predeslo nedorozuméni.
V Ceské normativni literatufe cituje a pouziva novelizovanou
grafickou notaci poprvé Nazvoslovi sacharid®’. Podle mezi-
narodni normy?' jsou vazby leZici piibliZzné v roviné ndkresny
znazornény Carami o zakladni tloustce. Vazby sméfujici nad tuto
rovinu jsou oznaCeny plnym klinem —a (angl. bold wedge)
s tim, Ze Spicka klinu je pfipojena k atomu leZicimu v roviné
ndkresny. Vazby sméfujici pod nédkresnu znacime kratkymi
rovnobéznymi ¢arkami (pfi¢né Srafovanou stuzkou; short paral-
lel lines) . Alternativné ke klinu muze byt pouZito pro
zndzornéni vazby sméfujici nad rovinu i tuéné Cary === (bold
bond). Nékdy se této tucné Cary pouziva i ke zndzornéni vazby
lezici blize k pozorovateli, kterd je rovnobézna s jinou vazbou,
lezici dal od ného, jiZ zndzornime ¢arou tenkou. Podélné ¢arko-
vand ¢dra (broken line) - - - -, kterd byvala pouZivana ke zndzor-
néni vazby za nakresnu, se nyni v souvislosti zndzornéni chirality
¢i perspektivy nepouziva, nebot je vyhrazena pro vazbu ¢éstec-
nou (fddu vazby mensiho nez 1), vyznaceni delokalizace nebo
vazbu vodikovou. PouZiti kratkych, klinovité se prodluzujicich
rovnobéZnych ¢ar i (piicné Srafovaného klinu, wedge of par-
allel lines) neni doporuceno, nebot pouZzivani tohoto znizornéni
nebyva jednotné. Nektefi autofi povazuji uzsi konec za vychozi,
tj. ten atom, ktery je v nakresné, a jini (ve shodé s perspektivou)
naopak. Pokud neni konfigurace na stereogennim centru zndma,
pouzije se vlnovky, kterd je na obou koncich stejné silnd
~nnre event. v (wavy line). VInovka formovand do klinu
~wW nemd opodstatnéni a mizZe byt zavadéjici, podobné jako
prazdny klin—==hollow wedge), ktery se pouZivd pouze v tzv.
wedge projekci. Pouziti tecky ¢i kolecka, jak se napriklad pou-
Zivalo dfive u steroidtl pro zndzornéni konfigurace stereogenniho
centra, je odmitdno. Ostatni, jinak specificky definované pro-
jekeni konvence?>? jako Fischerova a Newmanova projekce,
perspektivni znazornéni fetézce (sawhorse projection) a pouZiti
klint (wedge projection) se fidi vlastnimi pravidly. (Sawhorse je
v angli¢tiné koza na fezdni dieva, kterou takova projekce miize
pfipominat.)

CHO HO 0 H
HO——H H HO
H——OH H OH
CH,OH OH H
OH H,C
H " OH
H’ CH
3 CH,
H,C OH H,4C

Obr. 6. Fischerova, Haworthova, perspektivni (, sawhorse") a
klinovd projekce

Jediné univerzdlni pravidlo pro zndzornéni stereogennich
center nelze specifikovat, protoZe se nékdy mohou nabizet i
rizné, avsak rovnocenné alternativy. Zejména u sloZzitéjSich
struktur bychom s jedinym grafickym zndzornénim nevystacili.
Za pfipomenuti stoji, Ze vradmci zde popisovanych zptsobu
kresleni vzorci, ve vétSiné pfipadi neznizoriiujeme prostorovou
projekci ani perspektivu ale konvencni pfepis do dvouroz-
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mérného grafu. V pripadé cyklu pravidla [IUPAC doporucuji, aby
vSechny ortho-kondenzované kruhové systémy (a jejich nasy-
cené derivaty, /) byly zndzornény (jakoby rovinné) v roviné
nakresny a substituenty napf. na spojeni kruhii sméfovaly nad
nebo pod tuto rovinu (/). Podobné substituenty na kruhu (2) nebo
premosténi kruhti (3) se zndzoriuji stejné, tj. jako sméfujici pod
a nad ndkresnu. Atomy vodiku na stereogennich centrech se
uvadeéji vzdy (2). V acyklickych strukturdch (4) se substituenty
na stereogennich centrech uvadéji jako sméfujici nad a pod
rovinu nékresny; vazby znidzornéné Carou zékladni tloustky lezi
v roviné polozené do nakresny. Spicka klinu je vzdy pfipojena
ke stereogennimu centru.

' r CH,
= cl CH3
@ O;C' Ph/%n
f f
i 2 3 4

K oznaceni stereochemie na vétSich cyklech je tfeba zvolit
vhodnou orientaci cyklu a zacatek Cislovani. Napf. ve struktuie 5
je vhodné znazornit stereochemii zpiisobem 5a, naproti tomu
neni vhodné zndzornovat stereochemii na skeletovych atomech
vstupujicich dovnitf cyklu (atomy oznacené hvézdickou ve
vzorci Sa, priklad 5b). Jakdkoliv vazba mezi dvéma stereo-
chemicky oznaCenymi centry se kresli ¢arou normalni tloustky,

jako by leZela v roviné nakresny (viz 6).
" R R . \\\\H 1 2 0 0
N ~OH
@ ‘R A
5 5b

Sa
nevhodné

vhodné
znazornéni znazornéni

N I

Jako duleZity piiklad uvedme steroidy, kde jsou Casto kres-
leny bocni fetézce tak, Ze vazba mezi atomy C-17 a C-20 je
znazornéna spojenim klinem. Neni to spravné, neb oba tyto
uhliky jsou asymetrické. Konfiguraci na C-17 musime vyjadrit
tim, Ze se zndzorni konfigurace vazby C-H.

Obr. 7. Zndzornéni konfigurace na C-17 steroidu

V tetraedrickych strukturidch se doporucuje vyznacit stereo-

chemii takto:
/l\ miize také byt =

\¥/ nebo Y nebo nebo :””
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Vlnovka se pouZiva k vyznaceni neznamé konfigurace (7),
ale jen za té okolnosti, Ze se znazorfiuje pouze jeden stereo-
isomer, anebo, pokud je vysvétleno dopliiujicim textem, Ze jsou
znazornény oba stereoisomery a Ze mohou byt konfiguracné
definovany v pifpad€ potieby. Pokud nechceme zdirazhovat
z4dny stereochemicky aspekt, doporucuje se pouZivat pouze nor-
malni tloustku Cary.

Vsimnéme si, Ze Ctvercova planarni molekula 8§ muzZe byt
rovnéZ zndzornéna jinak neZ v roviné ndkresny, napf. jako 9 Ci
10.

H
Oi)\ﬁ Cl. NHCH; ¢l Cl,, NHCHy
L ! CH,OH Pt CI—P‘t—NHCH3 (Pt‘
R CI” NH, AH, I’ NH,
CH,
7 8 9 10

Dvojné vazby se zndzortiuji (viz 11, 12 a 13) tak, Ze se
snazime vystihnout vazebny thel (ca. 120 °), pokud vyjadiujeme
aspekty stereochemie. JestliZe nepoddvdme stereochemickou
informaci, pouZije se linedrni znazornéni (viz 14, 15 a 16).

\ _
=c=c ~CH=CH—
13

15

o=y
12

\ /
c=C
/ \

11

Y =cH—
/
14

\C=NOH
/
16

Pfi perspektivnim znazornéni ¢asti molekuly, kterd je bliZze
pozorovateli, pouzivime prostorové smérovani tucné Cary (viz
17,18 a 19) s tim, Ze prerusime Cary u ki'iZzeni projekce na vazbé,
kterd je vzadu (viz 17 a 18). V této projekci je prostorové
sméfovani vazeb k substituentiim obvykle vyjadieno pouze geo-
metricky (v projekci) a kresli se zakladni silou ¢éry.

17 18 19

Povsimnéme si, Ze axidlni vazby jsou v této projekci (viz 17,
18 a 19) rovnobézné (axidlni vZdy a ekvatoridlni napf. na proti-
lehlych koncich Zzidlicky), podobné urcité vazby ekvatoridlni
jsou pro danou orientaci rovnobézné téZ, neb takova orientace
patfi k projekéni konvenci. Je také velmi dulezité, aby vazba
»vzadu" byla fadné pferuSena. Za zdlraznéni stoji, Ze nelze délat
libovolné tpravy v konvenénim kresleni prostorovych vzorct.
Napi. u Haworthovych vzorct (napf. sacharidil) jsou vSechny
vazby atoml vodiku a substituenttl na kruhu kolmé k myslené
roviné kruhu (a rovnobéZné s osou kruhu). Ve Fischerovych (a
Tollensovych) projekcnich vzorcich (napf. sacharidi ¢i amino-
kyselin) jsou vyse uvedené vazby kresleny kolmo na zakladni
fetézec molekuly (viz obr. 6).

Je tfeba upozornit ¢tendfe na skutecnost, Ze nékteré vyz-
namné ucebnice, monografie a ¢asopisy organické chemie, které
se daji svym zplsobem povazovat za ,,normy" v oboru, tato
pravidla nezahrnuly do kresleni stereochemickych vzorct ani ve
svych poslednich vydanich; napt. nadédle pouZivaji ¢arkovanou
¢aru k vyznaceni vazby sméfujici za nakresnu.

Bude bliZze vymezeno pouZzivani klinovych a ,,stuzkovych"
vazeb?

Je pravdépodobné, Ze v nejblizsi dobé bude komise IUPAC
muset zaujmout stanovisko k ndvrhu, ktery je zatim diskutovin
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mezi odborniky a ktery doporucuje zménu téchto pravidel tak, ze atomy, pfi¢emz toto pomocné ¢islovani neni shodné s ¢islovanim
oznaceni stereochemie bude znidzornéno dvéma symetrickymi podle nizvoslovnych pravidel. (Maly symbol prvku ve stereo-
pary grafickych deskriptorti, tj. plnym klinem —a a pii¢né grafu oznacuje zdvojeny (phantom) atom prvku napojeného
Srafovanym klinem i u zndmé absolutni konfigurace (Spicka k nasobné vazbg.)
klinu je vzdy pfipojena k stereogennimu centru) a tu¢nou ¢arou
= 3 kratkymi rovnobéZnymi carkami i u konfigurace H
relativni (kdy neni uréena konfigurace absolutni, napf. pouze Hsg\c %%H\C
vime, Ze OH skupiny cukru jsou vzijemné trans, ale nezname Y ""'?H
absolutni konfiguraci na téchto stereogennich centrech). ProtoZe | /%H Ay
. . . Lk N . HC CH
takovy navrh je logicky a v zasad¢ neodporuje vysSe uvedenym z\C/ !
pravidlim?! IUPAC a nezavadi pfipadné do jejich pouZiti 2
zmatek, 1ze jej povaZzovat za upfesnéni pravidel IUPAC a jeho H,C <131H3
pouziti tolerovat. . L
e ) - / \ 0
Zakladni pravidlo kresleni stereochemickych struktur pro 8-A
tisk (8) 4\ 6\ l;; I \\H
Je dulezité, aby se vzdy v celé praci pouZivala jednotna stereo- H / \ H /55' 9D
chemickd notace. Jestlize se napf. zvoli plnd klinova vazba a 3 1< 1C 9_8 N c
Srafovana stuzka, je tfeba tento zpisob dodrZovat. Ve slozitéjSich H N\C 6C
chirédlnich strukturdch jsou konfigurace ¢itelné vyse zminénymi (Z;C C CH CC
. s B . 1. z 1110 2 27
editory jen za této grafické podminky.
U cyklickych vzorci sacharidl k tomu pfistupuje skute¢nost,
7e Haworthovy vzorce jsou grafickymi programy $patné Citelné a Obr. 10. Odvozeni chirality uhliku oznaceného ¢. 5 v (S)-cis-
Ze je z toho diivodu vhodnéjsi pouzivat Millsovy vzorce. verbenolu programem ACD/Name a zndzornéni jeho stereografu

Chiralitu je mozZno zjiStovat z grafické reprezentace i v prog-
ramu Hyperchem (Display — Labels — Chirality - OK)?’, ve verzi
6.0.1 a 7.0. BohuzZel, jen v trojrozmérném znazornéni.

Obr. 8. Millsiiv vzorec D-glukopyranosy

Jinym piikladem Spatné programové Citelnosti konfigurace
z nakreslené struktury mtze byt (S)-cis-verbenol, {(1S,25,55)-
4,6,6-trimethylbicyklo[3.1.1]hept-3-en-2-0l}  (srov.?*), jehoz ’
znazornéni projekénimi vzorci neni snadné a nemusi byt pro A
pfislusny editor jednoznaéné. : ‘

H T “‘.‘ 7* —
m IIIOH ) 7777“\‘/777 ““
HO™ = ‘
H H
a b I Obr. 11. Odvozeni chirality u (S)-cis-verbenolu v programu
Hyperchem

Obr. 9. (S)-cis-verbenol v riiznych projekcich
Stereochemické formalismy v odbornych ¢asopisech a sazba

Vzorec na obrizku 9a) a 9b) neni plné rozpoznin ani Pokud se tyka sazby, nékteré casopisy pripoustéji téméf libo-
programem CS ChemDraw verze 7.0.1, ¢i 8.0, ani programem volny format elektronické podoby vzorcti (ACD/ChemSketch,
ACD/ChemSketch verze 7.05 & ACD/Name 7.06 (cit.>). Stereo- CS/ChemDraw, ISIS/Draw, ChemWin), jiné pfipoustéji pouze
genni centrum vzorce 9c) je spravné oznaceno jako S na vSech CS/ChemDraw, a dalsi zasadné s elektronickou podobou déle
ttech asymetrickych uhlicich vSemi tfemi vySe uvedenymi nepracuji a staci jim dobry tisk. To, Ze nékteré redakce pfi-
programy. Program ACD/ChemSketch verze 7.05 doplni jesté poustéji pouze format CS/ChemDraw, miZe byt zplsobeno tim,
tzv. stereograf, znazornujici odvozeni priorit podle Cahnovych- Ze jenom CS/ChemDraw ma funk¢ni export struktur do podoby
Ingoldovych-Prelogovych (CIP) pravidel?s. BohuZel, na niZzsi zapouzdieného postskriptu s nadhledem (EPS), ktery se pouziva
verze programui CS ChemDraw (Pro 6.0) a ChemSketch nebylo v pocitatové sazbé Casopisu pifimo. Pro elektronické zpracovani
spolehnuti, experiment ukazal, Ze zédleZelo i na potadi kresleni struktur jsou kvalitni editory vybaveny definici grafické podoby
prislusnych vazeb. Za urcitou nevyhodu lze povazovat i to, Ze presné podle pozadavku Casopisu (viz Tab. I), kterd definuje
program ACD/ChemSketch pii tvorbé stereografu ocisluje veskeré pozadavky na grafické znazornéni molekul. Casopisy
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Tabulka I
Specifikace strukturnich vzorct dle ACS

Kresleni

US-miry
(v angl. definici)

metricky ekvivalent

Zvolte styl struktury: (drawing settings)

Uhel vazeb v fetézci (chain angle) 120 ° 120 °
Vzdalenost vazeb (bond spacing) 18 % sitky (width) 18 %
Pevna délka (fixed length) 14.4 pt (0.2 in.) 5,08 mm
Sitka tu¢né ¢ary (bold width) 2.0 pt (0.0278 in.) 0,71 mm
Sitka ¢ary (line width) 0.6 pt (0.0083 in.) 0,21 mm
Sitka okraje (margin width) 1.6 pt (0.0222 in.) 0,56 mm
Hustota Srafovani (hash spacing) 2.5(0.0345 in.) 0,88 mm
Zvolte styl textu: (settings):

Typ pisma (typeface, ,,font") Helvetica

Velikost pisma v bodech (size) 10 pt

Zvolte preference:

Jednotky (units) points body
Tolerance 3 pixels 3 pixely

Collection of Czechoslovak Chemical Communications a
Chemické listy pouzivaji upravenou definici platnou pro
Casopisy Americké chemické spolecnosti (ACS). Vyspélé
editory umoZziuji dokonce editovani jednotlivych parametrii
atom po atomu a vazba po vazbé. Je pak mozno ovlivnit
vzdalenost vazeb (aby vazba byla imérna okoli), pismo, velikost,
tloustku ¢ar. MozZné by mély byt alternativy ,,béZna vaznost" a
,libovolnd vaznost" prvkl. Priklad moZnosti grafické upravy
vzorce uvadi obr. 9.
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Obr. 12. MoZnosti grafickych iprav zndzornéni téZe struktury

ACS pozaduje, aby struktury zaslané k publikaci mély
v editoru CS/ChemDraw?® parametry tak jak jsou uvedeny
v Tabulce .

Takové usporadani se pro Casopisy v nasi republice bude liit
pouze velikosti okrajii strany a §itkou strany (Collection) ¢i
sloupce (Chemické listy). Pro ACD/ChemSketch lIze tyto defi-
nice snadno upravit?®. Je naprosto samozfejmé, Ze pokud by takto
definované miry vzorct vedly k nepfehlednym ¢i nejednoznac-
nym znazornénim, lze napfiklad nékterou z vazeb prodlouZit,
zkrétit apod.

Dovolujeme si poprat autorim publikaci mnoho dspésnych
praci a redaktorim ¢asopisti minimum prace s technickou stra-
nou rukopist. Pro pokusniky pfipominame, Ze je zdarmak dispo-
zici plnd posledni verze CS/ChemOffice®, kterou je moZno

bezplatné pouzivat 14 dnt, a Casové neomezend, plnd verze
ACD/ChemSketch verze 5.0 (ref.?') i s ¢eskym ndvodem?.

Autori jsou zavdzdni dr. Jaroslavu Kahovcovi a dr. Jitce
Moravcové za vyznamné pripominky k rukopisu a dr. Irené
Valterové za cenné konzultace v oblasti projekcnich vzorci
prirodnich ldtek. Prdce byla podporena vyzkumnym zdmérem
MSMT CR 223300006 (PD). Prispévek pouZivd anglické terminy
pro jejich jednoznacné definovdni v ceském prekladu.
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MARKUSHOVY STRUKTURNI VZORCE (Markush Structures)

Ptivodné publikovano: Chem. Listy 96, 833 (2002).

PAVEL DRASAR

Ustav organické chemie a biochemie AV CR, 166 10 Praha 6,
drasar@uochb.cas.cz

Pfibéhy vynalezct, ktefi se za své kariéry nedockaji uznani a
jez doceni aZ generace nésledujici, jsou Casté. Jednim takovym
chemikem byl Dr. Eugene A Markush z USA, ktery v roce 1923
napsal patent narokujici metodu ptipravy pyrazolinovych barviv
pouZzitelnych pro vlnu a hedvébi'. Patent narokoval skupinu
pozistavajici z anilinu, homologl anilinu a halogenem substi-
tuovany produkt anilinu. Takovy narok se zddl velmi Siroky,
nicméné patent byl udélen o rok pozdéji.

Vzhledem k nutnosti pouZzit v databazich umoziujicich
prohledavani podle castecnych struktur i skupinové vzorce
ozivila patentova a abstraktova literatura, pouZzivajici elektro-
nické prostiedky, myslenku ,,substituovaného anilinu“ a spojila
jiz dlouho uzivany vzorec s nespecifikovanou vazbou (I)
s Markushovym jménem. Dnes se o takovych ,,dotazech* béZné

Br

| A
/—CH3

1

hovoti v literatuie u firem jako jsou CAS (MARPAT), FIZ, STN,
Derwent (World Patent Index Chemical Fragmentation Codes),
INPI Merged Markush Service (MMS), aj.>™

Markushiv strukturni vzorec je v soucasnosti chapan® jako
latka ¢i substituent, ¢inidlo ¢i jiny material, které jsou popsany
tak, Ze se sklddaji ze skupiny specifikovanych latek. Specifi-
kovana latka pak miZe byt prvek, chemicka sloucenina, (struk-
tura), funk¢ni skupina, skupina chemickych struktur (jako aryl ¢i
alkyl) ¢i skupina substituentii (jako ester) aj. Vyznam téchto

Markushovych struktur (zapist) je v tom, Ze napf. v patentech

muZe byt relativné pfesné popsana Casto velmi Sirokd skupina

strukturnich vzorci bez nutnosti kazdou jednotlivou pfesné
specifikovat ¢i nakreslit.

Z nejvyznamnéjSich chemickych editort struktur se otdzkou
implementace Markushovych vzorcli zacaly zabyvat skutecné
jen ty nejprednéjsi. Spole¢nost ACD implementovala plné do
verze 6.0 programu ChemSketch fadnou moZnost pracovat
s Markushovymi vzorci*, pficemz verze 5.0 je dovede nakreslit,
ale nerozezna je v pIné mife’. CambridgeSoft zatim neposkytuje
moznost zachdzeni s Markushovymi vzorci, 1 kdyZ je dobie
nakresli, modifikoval nicméné sviij ChemDraw Pro Plugin tak,
Ze je schopen exportovat query format ve tvaru kompatibilnim
s ,Markush DARC query features“®. Podobn& ISIS Draw umi
vzorce jen nakreslit. Nezachdzi s nimi jako se slouceninami, ale
jako s addukty.

Je nabiledni, Ze se podobnymi strukturami zac¢nou zabyvat i
chemické programy pro predpovidani chemickych, fyzikalnich a
biologickych vlastnosti tak, jako dnes jejich ,batch® verze a
zpracuji vZdy celou knihovnu podle Markushova zadani.
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Vyuka sacharidi a jeji didakticka dskali

Ptvodné publikovano: Chem. Listy 95, 650-690 (2001).

témat organické chemie, které ¢ini velké svizele studentim a
Casto i jejich ucitelim, a to z téchto divodu:

1. Monosacharidy o stejném souhrnném vzorci, napt. glukosa
a mannosa, se nelisi konstituci, ale pouze konfiguraci, tedy svym
prostorovym uspofddanim na jednom nebo nékolika asyme-
trickych uhlikovych atomech. Z toho plynou i obtiZe spravné
pochopit jejich strukturu pomoci béZzné pouzivanych dvoj-
rozmérnych vzorcu.

2. Monosacharidy existuji ve vodnych roztocich jako smés
¢ty cyklickych forem, které jsou v rovnovaze s jednou formou
acyklickou. Ta, jakkoli pfitomna v minimdlnim mnoZstvi,
pfedstavuje clanek, pfes néjz mohou jednotlivé cyklické
struktury vzajemné prechdzet. Proto na acyklickou strukturu
pohlizime jako na prekurzor struktur cyklickych, vznikajicich
vnitini interakci jejich funkénich skupin. Premény, které
probihaji v roztoku monosacharidu mezi jeho jednotlivymi
formami aZz do ustaveni rovnovahy, jsou provdzeny zménou
optické rotace nazyvanou mutarotace. Srozumitelny vyklad
pfemény acyklické formy v nékterou z forem cyklickych nebo
naopak a vyjadfeni téchto d&ji pomoci vzorci predstavuje
obtiZzny didakticky problém.

3. Otazku, zda struktury monosacharidii zapisovat pomoci
vzorci acyklickych ¢i cyklickych nelze jednoznacné zodpo-
védét. Pri odvozovani jejich konfiguraci od glyceraldehydu se
pouzivd vzorct acyklickych, zatimco vzorci cyklickymi se
snazime popsat strukturu, v niZ se monosacharid prednostné
vyskytuje.

Nékolik zakladnich tdaji o sacharidech

Sacharidy, méné béZné nazyvané glycidy a nevhodné uhlo-
hydraty ¢i uhlovodany, jsou nejrozsifené;jsi pfirodni slouceniny
na Zemi (v celulose je vazdno zhruba 50% veskerého
pozemského uhliku). Déli se do tfi velkych skupin, a to na
monosacharidy, oligosacharidy a polysacharidy. Stavebni jed-
notkou oligosacharidii a polysacharidd jsou monosacharidy,
které z nich vznikaji hydrolyzou. Na ty také soustfedime v tomto
¢lanku nasi pozornost. Monosacharidy a oligosacharidy, slouce-
niny rozpustné ve vodé, krystalické a vesmés sladké chuti, se
nazyvaji souborné cukry. Monosacharidy fadime k polyhydroxy-
aldehydim nebo polyhydroxyketonim se tfemi nebo vice
uhlikovymi atomy.

Nejvyznamnéjsi monosacharidy, obsahujici péti- nebo Sesti-
uhlikaty fetézec se nazyvaji pentosy nebo hexosy. Podle pfitom-
nosti aldehydové nebo ketonové skupiny se oznacuji jako aldosy
a ketosy. Nékteré anomalni vlastnosti téchto latek, napt. neochota
aldos reagovat s Schiffovym ¢inidlem, naznacovala, Ze tyto slou-
Ceniny nejsou acyklické, ale Ze podstupuji vnitini interakci
aldehydové nebo ketonové skupiny s jednim z hydroxyld, a tak
vytvéreji stabilni péti- nebo Sesticlenné cykly, nazyvané furanosy
nebo pyranosy, a to podle jejich strukturni pfibuznosti s hetero-
cykly furanem a pyranem. Uvedena oznaceni monosacharidt se
podle potieby spojuji, a vznikaji tak nazvy jako napt. aldohexosy,
hexopyranosy atd.
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Acyklické formy sacharida

Odvozeni struktur sacharidl, pfedev$im monosacharidd,
pfedstavovalo ohromné mnoZstvi experimentdlni prace a
genidlnich tvah. ZaslouZil se o to na prelomu 19. a 20. stoleti
predevsim némecky profesor Emil Fischer (1852-1919), nositel
Nobelovy ceny a zakladatel moderni chemie sacharidi. Jim
odvozené konfigura¢ni vztahy mezi jednotlivymi aldohexosami
plati, aZz na nepatrné vyjimky, dodnes. Stanovil spravné
konfiguraci 12 z 16 existujicich aldohexos. [ kdyZ v jeho dobé jiz
existovaly ur€ité nidznaky toho, Ze monosacharidy existuji ve
formach cyklickych (Tollens 1883), vychazel Fischer, anizZ to
ovlivnilo spravnost jeho konfiguranich dvah, z predstavy
struktur acyklickych.

Pro spravné pochopeni prostorového usporddani atomt v
molekuldch monosacharidd jsou zvlast uc¢innym prostfedkem
jejich mechanické modely.

Zékladni slouceninou, k niZ se vztahuji konfigurace sacha-
ridd, je glyceraldehyd s centrdlnim asymetrickym atomem,
nékdy oznacovanym hvézdi¢kou, a existujici ve dvou enan-
tiomerech. Pokud pouZijeme k prostorovému vyjadieni orientace
ligandd na asymetrickém uhlikovém atomu perspektivnich
vzorci, pak vazby, sméfujici ped rovinu nikresny, se vyznacuji
pomoci klinkti plnych a vazby, sméfujici za ni, pomoci klinkt
Srafovanych.

Vyjadrovani konfigurace na asymetrickych atomech sacha-
ridd pomoci perspektivnich vzorct, zvlast u sloucenin s vice
takovymi atomy, nemusi byt piehledné, proto bylo tfeba zavést
zapis jejich konfigurace dvojrozmérné. Z toho divodu byl pouzit
zvlastni zpisob projekce, oznacovany podle jeho autora jako
projekce Fischerova. Pfedvedeme si ji pravé na vyse zminénych
enantiomernich formach glyceraldehydu. Spociva v konvenci, ze
asymetricky uhlikovy atom, jehoZ konfigurace je popisovana, se
orientuje vic¢i pozorovateli tak, aby vazba ke skupiné CHO
sméfovala dozadu a smérem vzhiru; vazba ke skupiné¢ CH,OH
rovnéz dozadu, ale smérem doli. Obé zbyvajici vazby smétuji
naopak k pozorovateli a jsou vic¢i nému orientovany vlevo a
vpravo. Pokud se v tomto uspofddani ocitd atom H vlevo a
skupina OH vpravo, pak po projekci do roviny kolmé k pohledu
pozorovatele nastava stejna situace i v projekcnim vzorci. Tento
enantiomer oznacujeme jako D-glyceraldehyd. Opac¢né je tomu v
ptipadé L-glyceraldehydu. V projekénich vzorcich se zobrazuji
vazby béznou tloustkou (obr. 1).

.--CHO .-CHO
CHOMTETON - cHoHoZgoH
H=C=0H . EH20H HO=C=H -7~ CHz0H

CHZ0H CH,OH

D-glyceraldehyd L-glyceraldehyd

Obr. 1. Perspektivni a projekcni vzorce glyceraldehydii

D-Glyceraldehyd otaci rovinu polarizovaného svétla vpravo a
L-glyceraldehyd vlevo. To ale nevylucuje, Ze nékteré jiné slouce-
niny, rovnéz s konfiguraci D, mohou byt levoto¢ivé a naopak. Je
vSak tfeba zdUraznit, Ze predpony D a L se vztahuji vylucné ke
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konfiguraci téchto ldtek a nikoli ke smyslu jejich optické
otdcivosti.

Stejnym zpisobem, jakym se zndzorniuje konfigurace na
asymetrickém atomu glyceraldehydu, tedy za pomoci Fischerovy
projekce, se znazornuji i konfigurace na vSech asymetrickych
atomech monosacharidi. Pfitom se vychdzi z mechanického
modelu molekuly monosacharidu, ktery se napted upravi do
konformace cik-cak a nasledné se orientuje vertikdlné tak, aby
aldehydova skupina aldos byla nejvy$ a skupina primarné alko-
holova nejniz. Uhlikovy fetézec aldos se Cisluje od aldehydové
skupiny. U ketos je nejvyS umisténa primarné alkoholovd
skupina blizsi karbonylové skuping a od ni také ¢islovani uhliko-
vého fetézce zacind. Potom se kazdy z popisovanych asyme-
trickych atomi vici pozorovateli orientuje tak, aby obé z dvojic
C-C vazeb, vychazejicich z kazdého popisovaného asymetric-
kého atomu, sméfovaly od néj dozadu, pficemz aby ta k soused-
nimu atomu s niZ§im poradovym cislem mifila vzhiru a ta k sou-
sednimu atomu s vysSim pofadovym cislem dolt. Pokud se
pfitom ocitd vici pozorovateli atom H vlevo a skupina OH
vpravo, zaznamena se to tak i v projekénim vzorci. Podobné je
tomu v opacném piipadé.

Acyklické vzorce monosacharidi, odvozené Fischerovou
projekci, se oznacuji jako vzorce Fischerovy.

Je dulezité zdtraznit, Ze v projekcnim (Fischerové) vzorci
nelze umisténi atomu H a skupiny OH zamétiovat a Ze jedinou
povolenou manipulaci se vzorcem je jeho otoceni o 180° v roviné
nakresny.

Optimalni porozuméni vztahu mezi prostorovym usporada-
nim na asymetrickych atomech v molekuldch monosacharidt a
jejich Fischerovymi vzorci umoziiuji vedle modeli mecha-
nickych i modely pocitacové, které dobie slouzi jako cennd
pomiucka pro ndzorné zobrazeni konfigura¢ni situace na jedno-
tlivych uhlikovych atomech fetézce. Takova modelova znédzor-
néni také vyvraceji u studenti ¢asto zafixovanou, ovSem zcela
mylnou predstavu linedrniho uspofadani uhlikového fetézce
molekul sacharidd, zdanlivé vyplyvajici z jejich projekénich
vzorcu.

Jako ilustraci takového pocitaového modelu uvedme
pohledy najednotlivé asymetrické atomy D-glukosy (obr. 2a—d).

Kresleni

Obr. 2a. Pohled na C-2 D-glukosy ve Fischerové konvenci;
uhlikovy atom, na ktery se divime je oznacen Sipkou, atomy
uhliku jsou tmavsi
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Obr. 2d. Pohled na C-5 D-glukosy ve Fischerové konvenci
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Uvedena znazornéni na jednotlivych uhlikovych atomech na
obr. 2 jsou vytvorena programem Cambridge Soft Chem3D po
optimalizaci geometrické struktury nejjednodus$sim ,,pod-
programem* MM2.

(Pozn. Program CS Chem3D je v nejprostsi podobé zvané
Chem3D Net zdarma k dispozici na www.camsoft.com pod
.Free Downloads“. Podobné lze zdarma =ziskat editor
chemickych struktur znazorfiujici nejjednodu$s$im zplsobem
trojrozmérné molekuly ChemSketch a 3D viewer fy ACD
www.acdlabs.com; tento program umoZiiuje po instalaci tzv.
.goodies* budovat struktury oligosacharidu editorem, do kterého
piSeme pouze mezindrodni zkratky cukri.)

Uvedme nyni acyklické formy nékterych vyznamnéjsich
pentos a hexos a porovnejme konfiguraci na jejich chirdlnim
uhlikovém atomu s nejvysSim potradovym Cislem, tzv. konfi-
guracnim atomu, vytisténém tucné, s konfiguraci na asyme-
trickém uhlikovém atomu glyceraldehydu. Ty monosacharidy,
které maji na konfiguracnim atomu stejnou konfiguraci, jakou
md D-glyceraldehyd, se bez ohledu na konfiguraci na ostatnich
asymetrickych uhlikovych atomech fadi mezi monosacharidy
fady D. Obdobné monosacharidy L-fady, jeZ jsou enantiomery
monosacharidit Fady D, maji proto na vSech svych asymetrickych
uhlikovych atomech konfiguraci prdvé opacnou. To plati i pro
jejich projekéni vzorce (obr. 3).

CHO CHZOH

CHO  H-— C OH c=0

HO— C H HO—C—H HO— C—H

CHO HCOHHCOHHCOH
H—C OH H-c OH H=C=0OH H-c OH
CHZOH CHZOH CHZOH CHZOH
D-glyceraldehyd p-arabinosa D-glukosa p-fruktosa

CHO CH,OH
CHO HO—C—H c=0
H=C—OH H—C-OH H—C-OH
CHO HO—C—H HO—C—H HO—C—H
HO=C=H HO=C=H HO=C=H HO=C=H
CH,OH  CH,OH  CH,OH CH,OH

L-glyceraldehyd L-arabinosa L-glukosa L-fruktosa

Obr. 3. Priklady Fischerovych vzorcii nékterych D- a L-mono-
sacharidit

Monosacharidy do dvou zdkladnich skupin pravé podle
konfigurace na konfigura¢nim atomu rozdélil v r. 1906 Rosanoff;
pfedpony D a L zavedl v roce 1948 Hudson. Konfigura¢ni
pfedpony D a L se pisi velkymi pismeny, ale ve velikosti pismen
malych (kapitalky D, L); neni-li to technicky mozné, pisi se
dvojmo podtrzené D, L.

Konfigurac¢nich pfedpon R a S, uZivanych u jinych chirdlnich
slouCenin, se u sacharidti zpravidla neuziva, protozZe by to vedlo
ke slozitym a nepiehlednym nazvim. Monosacharidy se bézné
nazyvaji trividlnimi ndzvy. Nazev glukosa zavedl v r. 1883
Dumas (Kekulé ji nazyval dextrosou), nazev fruktosa pochazi od
Fischera (Berthelot ji oznacoval jako levulosu).
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Pro aldosy, lisici se od sebe pouze konfiguraci na uhlikovém
atomu C-2, tedy v bezprostfednim sousedstvi aldehydové
skupiny, napf. pro D-glukosu a D-mannosu, byl zaveden ¢eskym
chemikem E. Votockem (1872—-1950) nazev epimery. V soucas-
nosti se tohoto terminu pouZziva i pro monosacharidy, liSici se
konfiguraci na jednom (kterémkoli) uhlikovém atomu.

Cyklické formy sacharidu

Prvy néazor, Ze monosacharidy jsou cyklické, vyslovil jiz v roce
1883 Tollens, ktery predpokladal, Ze glukosa, jejiZz konfigurace
nebyla tehdy je$t¢ zndma, obsahuje péticlenny kyslikaty
heterocyklus. Pozdé&ji se ukazalo, Ze vétSina monosacharidd
existuje prednostné ve formé Sestilennych, rovnéz kyslikatych
heterocykla.

Zobrazovani cyklickych struktur monosacharidi je zaloZeno
na Fischerové projekci, kombinované s péti¢lennym nebo Sesti-
Clennym kyslikatym cyklem. Tyto vzorce nazyvame vzorci
Tollensovymi. Adici hydroxylové skupiny z polohy C-4 nebo C-5
na karbonylovou skupinu aldos vznika cyklicky poloacetal s péti-
nebo Sesticlennym kruhem, oznacovany jako furanosa nebo
pyranosa. Analogicka cyklizace probihd i u ketos. Nazvy obou
cykli zavedl do chemie cukrii ve 20. letech minulého stoleti
Haworth.

Pti vzniku cyklickych poloacetalovych forem se vytvaii novy
asymetricky uhlikovy atom, jehoZ hydroxylova skupina, zvana
poloacetalovd, mize zaujimat dvé orientace, ozna¢ované jako o
nebo [3. Monosacharidy, lisici se ve své struktufe pravé jen
rozdilnou polohou této skupiny, nazyvame anomery. Pokud je v
Tollensové vzorci tato skupina umisténa u monosacharidd
D-fady vpravo, mluvime o O-anomeru, pokud vlevo, pak o
anomeru . U monosacharidi L-fady je tomu naopak. Toto
pravidlo plati pro tetrosy az hexosy, u vyS$Sich monosacharidi
bylo nutno je jesté zpresnit.

Na tomto misté je tfeba poznamenat, Ze ob€ pismena, o i 3,
maji u sacharidii specificky vyznam, naprosto odliSny od toho,
v jakém jsou pouZivéany u jinych skupin sloucenin, napf. u steroidd
nebo derivati karboxylovych kyselin.

Uvedme Tollensovy vzorce nékolika monosacharidu (obr. 4).

HOCH

| (6]
H—C—OH
H= C H—(|3
CHzOH CHZOH

o-D-glukopyranosa [3-d-glukopyranosa

H\?/OH
HO— c H HO—C—H
H— c OH H—C—OH
o c H HO—#—H

c H C—H
CH,OH CH,OH

a-L-glukopyranosa 3-L-glukopyranosa
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HOCH, OH

HO, ,CHaOH N

|

| —C—
HO—C—H [ H—=C—OH
H—C—OH o HO—¢—H
H=C HO—C—H

CH,OH CHa

[B-p-fruktofuranosa 3-L-fruktopyranosa

Obr. 4. Priklady Tollensovych vzorcii nékterych monosacharidii

Tollensovy vzorce, které se, zejména ve starSich textech,
vyskytuji, poddvaji zcela zkresleny obraz o vazebnych délkach i
vzdalenostech nékterych uhlikovych atomd. Proto byly koncem
20. let uplynulého stoleti nahrazeny perspektivnimi a dosud
nejpouzivanéj$imi cyklickymi vzorci Haworthovymi. Kruhy
furanos a pyranos jsou orientovany jakoby kolmo k roviné
ndkresny a pozorujeme je Sikmo shora. Ke zvyraznéni
perspektivy se Casto Cast cyklu, blize k pozorovateli, kresli
vyraznéji. Jak lze odvodit Haworthiv vzorec ze vzorce
Fischerova, ilustruje uzavieni pyranosového kruhu D-glukosy
(obr. 5), na némzZ je vidét i nutné pootoceni jednoduché vazby
mezi C-4 a C-5, kterym se OH skupina v poloze C-5 dostane do
pozadované vzdalenosti ke skupiné karbonylové a muzZe se na
karbonylovou skupinu adovat za vzniku nového asymetrického
uhlikového atomu (za vzniku o nebo 3 anomeru).

?HO
H—C~OH H
HO—C—H tf—CH,0H
| _ OH H p—
H-C—OH — OH 'CHO =
H=C—OH HO
CH,OH H OH
CH,OH CH,0H
H+—0oH H
—_— H \*
= oH HcHo > Sy HcHoH
HO HO
H OH H OH

Obr. 5. Zndzornéni cyklizace acyklické formy D-glukosy na
D-glukopyranosu

Furanosy se zobrazuji jako pétilenny cyklus s kyslikovym
atomem nahofte, pyranosy jako Sesticlenny cyklus s kyslikovym
atomem nejc¢astéji umisténym v pravém hornim rohu vzorce. Pfi
uspotfddani uhlikovych atomll v sestupném pofadi ve sméru
chodu hodinovych rucicek je orientace atomi H a OH skupin
takova, Ze pokud jsou ve Fischerovych (stejné jako i Tollen-
sovych) vzorcich zobrazeny vpravo, jsou v Haworthovych
vzorcich situovany dold, pokud vlevo, pak nahoru. a-Anomery
D-pentos i D-hexos maji pfi vySe popsaném postaveni kruhu
poloacetalovy hydroxyl orientovan dolt, (-anomery nahoru.
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Pokud je v Tollensové vzorci u aldos orientovan kyslikovy
mustek vpravo, pak zbytek fetézce, vazany u furanos na uhli-
kovém atomu ¢. 4 nebo u pyranos na uhlikovém atomu ¢&. 5,
sméfuje v Haworthové vzorci vzhiru.

Haworthovy vzorce se Casto zjednoduSuji vynechdvanim
atomi H, pfipojenych k atomim C, vcetné vazeb tyto atomy
spojujicich.

HO\(I:/H
CH,0H
H—C—OH vol CH20H
HO—C—H © g HQ/—aoH
| BoH OH
HO—C—H H b
H=C H OH OH
CH,0H
Tollenstiv vzorec  Haworthuv vzorec Haworthuv vzorec
zjednoduSeny

Obr. 6. Tollensovy a Haworthovy vzorce B-D-galaktopyranosy

Z predchazejiciho popisu je zfejmé, Ze prevod jednéch vzorch
v druhé je z hlediska predstavivosti naro¢ny a Ze nejlepsi zpisob,
jak jej pochopit, je pouziti vhodnych mechanickych modelt.

Pokud piseme vzorec monosacharidu, anizZ vime, o jaky jeho
anomer se jednd, vyjadfime tuto pochybnost nékterym ze
zpusobi, uvedenych niZe (obr. 7).

O S O
OH

Obr. 7. Vyznaceni neurcité konfigurace na anomernim uhlikovém
atomu

Haworthovy vzorce miZeme v roviné ndkresny libovolné
otaCet bez nebezpedi zmény konfigurace monosacharidu a
kyslikovy atom mulze v kruhu zaujimat jakoukoli polohu.
Orientace ligandd H a OH na kruhu zlistdva nezménéna, pokud je
zachovano ¢islovani kruhu ve sméru chodu hodinovych rucicek.
Zména smyslu ¢islovani (proti sméru chodu hodinovych ruci-
¢ek), k némuz dojde napf. pfi preklopeni kruhu o 180°, je spojena
i se zménou orientace vSech ligandd.Vzorce pyranos, v nichz je
kyslikovy atom umistén jinde neZ v pravém hornim rohu, se
nékdy oznacuji jako nekonvencni Haworthovy vzorce. Proto
napf. vSechny Ctyfi uvedené vzorce spravné vyjadiuji konfigu-
raci 3-D-glukopyranosy (obr. 8).

€ CH,0H

, oH
5 OOH  HO
_ JoH e\, —
4 (OH 1 = 1\HOH,Cp4 =
(o}
HOT—TH 5 OH
OH

OH
HOX o HO 3 2
= XonH0)s = 4 oH 1
34 CHZOH 5 OOH
oH 6

CH,0H
6

Obr. 8. Riizné orientované vzorce [3-D-glukopyranosy
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Vyse popsana konvence umoziiuje uSlechtilym zpisobem
psat vzorce oligosacharidi a polysacharidi. Prikladem je vzorec
disacharidu cellobiosy, [-D-glukopyranosyl-(1 - 4)-D-gluko-
pyranosy (obr. 9).

6
CH,0OH OH
5 3 2
O o i
4 OH ) OH OH
HO3 2 5 0
OH 6CHZOH

Obr. 9. Vzorec disacharidu cellobiosy

Cyklické formy sacharidi vyjadiené Haworthovymi vzorci
vytvareji dojem, Ze vSechny atomy v kruhu furanosovém nebo
pyranosovém lezi v téZe roviné. Ve skutecnosti furanosy i pyra-
nosy zaujimaji v prostoru rtizné, neplandrni konformace, liici se
svoji energii. Jejich spoleénym znakem je to, Ze jen nékteré
atomy cyklu lezi v jedné roviné, zatimco jiné jsou orientovany
nad nebo pod ni. Energetické bariéry prechodu jedné konformace
v druhou jsou u furanos velmi nizké, nemaji prakticky zZadny vliv
na jejich vlastnosti, a proto obvykle vystacime se zjednodusenou
predstavou jejich planarity. Jind je situace u pyranos, kde pouZiti
konven¢nich Haworthovych vzorct je Casto nepostacujici. Proto
byly zavedeny tzv. konformacni Haworthovy vzorce. Jako jejich
0-D-glukopyranosy, ze kterého je jasné vidét, Ze atom kysliku a
atomy C-2, C-3 a C-5 lezi v jedné roviné, zatimco atom C-1
sméfuje pod a atom C-4 nad tuto rovinu (obr. 10). Zaroven si
povsimnéme, Ze vazba OH skupiny na atom C-1 je rovnobéZzna se
svislou osou kruhu, ale vazba ostatnich OH skupin nikoli. Prvy
typ vazby se nazyva axialni a druhy ekvatoridlni, podobné jako je
tomu u cyklohexanu. Konforma¢ni Haworthova projekce tedy
umoziiuje rozliSovat i jednotlivé typy vazeb na uhlikovych
atomech pyranosového kruhu, coz u piivodnich Haworthovych
vzorcti mozné neni.

Obr. 10. Priklad Haworthova konformacniho vzorce Q-D-gluko-
pyranosy

V nékterych novéjsich ucebnicich organické chemie, ale i ve
védeckych publikacich se objevuje novy druh zdpisu vzorct
sacharidl, jehoZz rozSifovani souvisi s pocitaovymi editory
strukturnich vzorci (viz napf. ACD ChemSketch nebo CS
ChemDraw) arozsahlej$im pouzivanim pocitac¢ovych chemickych
databdzi (viz Beilstein). Nazyvaji se vzorce Millsovy a zobrazuji
pyranosovy nebo furanosovy kruh v roviné ndkresny, atomy
vodiku se obvykle vynechavaji a vazby k funkénim skupinam se
zobrazuji jako klinky. Ty jsou Srafované, pokud vazby smétuji
pod rovinu ndkresny, nebo plné, je-li vazba orientovana nad jeji
rovinu (Obr. 11). Jde vlastné o ,,wedge-slash* vzorce cyklickych
forem.
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OoH HO
KG,OH Ho J\Si?,or-a
HO  OH Ho' o

B-D-ribofuranosa B-D-glukofuranosa

OH
HO.
OH o
o “, ~OH
O._.OH HO" ~
0.0
HO' ‘OH HO
OH HO" Y OH
OH
a-D-glukopyranosa cellobiosa

Obr. 11. Priklady Millsovych vzorcii sacharidii

Zavérem si uvedme Ctyfi riizna zobrazeni nejstalejsi cyklické
formy D-glukosy, 3-D-glukopyranosy, ktera v8echna spravné vy-
povidaji o konfiguraci na jednotlivych chirdlnich centrech v
molekulach tohoto v pfirodé nejrozsifenéjstho monosacharidu.
(obr. 12).

HO. _H
CH,OH c
o? H-C-OH
OH HO-C-H o
HO H*(I.‘,*OH
OH H-C
CH,OH

OH OH
"o oH L _J,
OH HO" ‘OH
OH

Obr. 12. Riizné druhy vzorcii B-D-glukopyranosy

Vzhledem k relativni sloZitosti problematiky mutiZe byt tento
ptispévek pouhym nahlédnutim do chemie sacharidl. Zajemce o
hlubsi studium odkazujeme na uvedenou literaturu.
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Ceskd komise pro makromolekuldrni nomenklaturu” piedkladd se souhlasem Ceského komitétu pro chemii ¢eské znéni
dokumentu Mezinarodni unie &isté a uzité chemie (IUPAC)"" z roku 1994 jako vhodnou pomiicku pro graficky popis polymert
v bézné chemické praxi a pii publikovdni vysledkd zdkladniho i aplikovaného vyzkumu. Dokument uvddi reprezentativni paletu
piikladd vSech druht polymerd, véetné jejich ndzvi zaloZenych na struktufe i ndzvli zaloZenych na ndzvech monomert.
V ndzvech jsou jiZ uplatnény neddvné zmény v ndzvoslovi organické chemie.

GRAFICKA ZNAZORNENI (CHEMICKE VZORCE) MAKROMOLEKUL
(Doporuceni IUPAC 1994)
Pivodné publikovano: Chem. Listy 95, 112 — 122 (2001) Ubi materia, ibi geometria
J. Kepler (1571-1630)
Souhrn

Jednoznacné grafické zndzornéni molekul je zv14sté dileZité u makromolekul, nebof ty casto vykazuji vétsi pocet strukturnich
znaki nez molekuly o nizké molekulové hmotnosti. Napiiklad vzorec kopolymeru by mél ptimo naznacovat, zda zndzoriiuje
kopolymer blokovy nebo kopolymer s nespecifikovanym pofadim monomernich jednotek. Tak dvojblokovy kopolymer, slozeny
z bloku majictho p monomernich jednotek A a bloku obsahujiciho ¢ monomernich jednotek B se zndzorni vzorcem —(A){B);-
zatimco odpovidajici nahodily kopolymer se popiSe vzorcem (—A —/—-B—),, pfi cemZ p + g =n.

Souhrnné feceno, dokument uvddi pravidla a piiklady pro grafické zndzornéni opakujicich se konstitucnich jednotek,
monomernich jednotek, reguldrnich a ireguldrnich polymera s jednoduchou i slozitou strukturou, a to v¢etné homopolymera
organickych i anorganickych, kopolymert stfidavych a periodickych, kopolymeri statistickych, nahodilych a s neurcenou
strukturou, kopolymerid blokovych a roubovanych, véetné hvézdicovych polymeri. Navrzené grafické znazornéni chemickych
vzorcl polymerd je vhodné pro grafické pocitacové programy.

Uvod

Grafickd zndzomeéni (chemické vzorce) makromolekul jsou Siroce pouzivana ve védecké literatufe o polymerech, véetné doku-
menti ITUPAC o ndzvoslovi makromolekul'. Pfedlozeny dokument stanovi pravidla pro jednozna¢né znazornéni struktury makro-
molekul chemickymi vzorci. Pravidla se v zasadé tykaji syntetickych makromolekul. Pokud je to mozné, jsou tato pravidla v souladu
se vzorci v dokumentech IUPAC' % se vzorci iregularnich makromolekul’, molekul kopolymerti'~®*a hvézdicovych makromolekul.

Ve srovndni s chemickymi vzorci molekul o nizké molekulové hmotnosti musi byt chemické vzorce polymer@ navic schopny
zndzornit, Ze se konstitu¢ni jednotky v makromolekule opakuji a riznym zptisobem spojuji.

Termin konstituéni jednotka®’ se v celém textu pouZivé jak pro opakujici se konstituéni jednotku®?, tak pro monomerni
jednotku®?; jeden z t&chto typi konstituénich jednotek by mél byt pouzit vzdy, kdykoliv je to mozné a vhodné.

Chemické vzorce makromolekul by se v zdsadé mély psdt jen v téch piipadech, kdy je struktura konstitu¢nich jednotek zndma.
Danou strukturu lze vSak pro zdiraznéni specifickych strukturnich ryst napsat riznymi zptisoby; takové alternativni struktury
nemusi nezbytné odrazet pofadi uvadéni ndzvi podle pravidel nazvoslovi zaloZzeného na struktufe®.

1. Obecna pravidla

Pravidlo 1.1: Znazornéni konstituéni jednotky vzorcem md byt ve shodé se zvyklostmi v organické™!” a anorganické chemii'
a s pravidly TUPAC pro ndzvoslovi polymeri'™,

Pravidlo 1.2: Poradi uvddén{ konstitu¢nich jednotek ve vzorcich je v souladu se strukturou makromolekuly libovolné, a proto
nemusi vyhovovat pravidlim udanym v cit.*

Pravidlo 1.3: Poml¢ky zndzorfiujici chemické vazby se mohou vynechat, aby vzorec byl co nejsevienéjsi. Na koncich opakujicich
se konstitu¢nich jednotek musi byt pomlcky pfipojeny.

Pozndmka 1.3: Upusténi od jedné ¢i vice pomlcek u chirdlntho nebo prochirdlniho atomu nebo pomlcek u atomt spojenych
dvojnou vazbou znamend, 7e konfigurace odpovidajiciho mista stereoizomerie neni znama nebo se imysIng nespecifikuje' .

Pravidlo 1.4: Postranni skupiny nebo substituenty obsahujici vice nez jeden symbol atomu a napsané na stejném fadku jako hlavn{
retézec makromolekuly se ddvaji do zdvorek, obvykle kulatych.

Pravidlo 1.5: Zdvorky a indexy vyznacuji opakovani konstituéni jednotky. Zavorky jsou kulaté nebo hranaté a mohou byt pouzity
libovolné s vyjimkou anorganickych polymerd, pro néZ se doporucuje uzivat k tomu tcelu vyhradné kulaté zavorky, aby
se zabrdnilo zdméné za hranaté zdavorky, oznacujici koordinacni struktury.

Pravidlo 1.6: Indexy n, p, ¢, r atd. vyznacuji ndsobnost polymernich sekvenci, indexy a, b, c atd. vyznacuji mnohondsobnost
oligomernich sekvenci. Indexy by mély byt vytistény kursivou. Neni-li kursiva k dispozici, mély by byt indexy podtrzené.

Pravidlo 1.7: Jsou-li koncové skupiny zndmy, mohou se jejich vzorce pfipojit k vazbam na koncich konstitu¢nich jednotek vné zavorek.

Pravidlo 1.8: deaje o hmotnostnim zlomku (w), molarnim zlomku (x), moldarni hmotnosti (M), relativni molekulové hmotnosti

1

* Clenové komise: M. Benes, P. Cefelin, J. Kahovec, J. Kotast, P. Kratochvil, B. Meissner, J. Roda, J. Vohlidal.
**  Pure Appl. Chem. 66, 2469-2482 (1994).
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(M,), polymeriza¢nim stupni (DP) nebo o jejich priimérnych hodnotdch Ize vyjadfit tak, Ze se pfislu$né hodnoty zapisi
v kulatych zdvorkach za vzorcem makromolekuly obdobnym zptsobem, jaky se doporucuje pro pojmenovani kopolymerﬁs.
Pouziti obecnych pravidel je objasnéno v nésledujicich oddilech.

2. Regularni polymery

Pravidlo2.1: Reguldrni polymer (cit.>?, definice 3.1)s opakujici se konstitu¢ni jednotkou (cit.%, definice 3.3)—R—se zndzornuje vzorcem

—R};- nebo R}

a v piipadech, kde jsou znamy koncové skupiny E’ a E’’, vzorcem

E’—R};- E”nebo E—R};-E”
Pozndmka 2.1: Chemické vazby spojujici opakujici se konstitu¢ni jednotky se zndzortiuji pomlckami protinajicimi zdvorky.

Prvt’klady*’**

2-El: poly(1-fenylethylen)
polystyren

CHCH nebo CH,-CH nebo  —f CH(CgHs)-CH,—
1
C6H5 i

n

2-E2: syndiotakticky poly(1-fenylethylen)
syndiotakticky polystyren

H C6H5 C6H5
C CH,- C CH, nebo C -CH,- C -CH,
C6H5 C6HS n

Pozndmka: Analoglcke vzorce mohou byt nakresleny pro ostatni taktické makromolekuly”.

2-E3: poly(but-1-en-1,4-diyl)
1,4-polybutadien

—(CH = CHCH,CH, )~ nebo —CH,CH = CHCH,}- nebo —CHCH,CH,CH}~

2-E4: poly(1-methyl-trans-but-1-en-1,4-diyl)
trans-1 4—polyisopren

/CHZ
nebo C CH nebo HC=C
/ \
c CH2 " H, CHs

2-E5: poly[1 —(methoxykarbonyl)— 1-methylethylen]
poly(methyl-methakrylat)

TC(CH3)-CH2T

1

COOCH; |

2-E6: poly(oxyethylenoxytereftaloyl)
poly(ethylen-tereftalat)

OCH,CH,0— ﬁ@
0
n

Q

=0

nebo kOCHzCHZOOC @CO)
n

1,4-6,12

|
O

* Nejprve se uvadeéji systematické nasz zalozene na struktufe a pak ndsleduji ndazvy odvozené od nazvu monomerd, nazvy
semisystematické nebo nazvy trividlng' 12 pokud existuji. (Viz cit.”, pokud jde o zmény od doby vydant cit. )
**  Zobrazené vzorce opakujicich se konstitucnich jednotek nejsou jediné mozné.
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2-E7: poly[imino(1-oxohexan-1,6-diyl)]
poly(e-kaprolaktam), poly(hexano-6-laktam)

H
N-C-(CH,)s nebo  —NHCOCH,CH,CH,CH,CHy)—
I
o)

n

2-E8: poly[thio-(R,R)-1,2-dimethylethylen] nebo poly[thio-(S,S)-1,2-dimethylethylen]
poly[cis-(R,S)-dimethylthiiran]

CH; H H CH,
sC—¢ nebo s ¢
o CH, CH, 1
n n
Pozndmka: Pri enantioselektivni polymerizaci cis-(R,S)-2,3-dimethylthiiranu mze vznikat poly[thio-(R,R)-1,2-dime-

thylethylen] nebo jeho enantiomer.

2-E9: poly{1-[({5-[(4’-kyanbifenyl-4-yl)oxy]pentyl}oxy)karbonyl]ethylen }

—f—CH—CH,
o-¢
0
(él:Hz)s
OO

2-E10: o-hydro-m-hydroxypoly(oxyethylen)
poly(ethylenglykol)

H—(OCH,CH, )— OH
2-E11: poly(5-oxaspiro[3.5]nonan-2,7-diyl)
O

n
2-E12: poly[imino(2-isobutyl-1-oxoethylen)imino(1-oxoethylen)]
poly(glycylleucin)

CH,CH(CHy),

TNHCO-CH-NHCOCHZ

nebo NHCH,CONHCHCO
(CH,),CHCH,
n

1

2-E13: poly(cyklopentan-1,3-diylethen-1,2-diyl)
polynorbornen

[0 ol e fr Ok

2-E14: poly(but-1-en-1,4:3,2-tetrayl) (cit."?)
ladder-poly[methyl(vinyl)keton] (cit. 12)

CH
~CH
|
-C
CH
n
Pozndmka: Ndzev tohoto Zebtikovitého polymeru, odvozeny od monomeru, uddva vychozi monomer pro syntézu, kterd

spociva ve vicestupniové reakci zahrnujici kondenzaci a cyklizaci.

122



Czech Chem. Soc. Symp. Ser. 15, 101-131 (2017) Kresleni

2-E15: catena-poly|[(difenylsilicium)-p-oxo] (cit.6) nebo
poly[oxy(difenylsilandiyl)] (cit.*")
poly(difenylsiloxan)

C6H5 CeHs
Sl O nebo O- Sl
6H5 6H5

2-E16: catena-poly|[(diethoxofosfor)-LL-nitrido] (cit.6) nebo
poly[nitrilo(diethoxyfosforanylyliden)]

CZHSO
nebo
c2H5o
2-E17: catena-poly { cesium[kuprat-tri-p-chloro](1-) } nebo
catena-poly { cesium[kuprat(II)-tri-p-chloro] }

Brih

2-E18: a-ammin-m-(ammindichlorozinek)-catena-poly[(amminchlorozinek)-p-chloro]
NH, \ NH,
Zn—Cl Zn-Cl
1
Cl
n

3. Iregularni polymery2’3’7

Pravidlo 3.1: Ireguldrni polymer (cit.>?, definice 3.2) nebo ireguldrni blok (cit.>?, definice 3.16), obsahujici konstituéni jednotky
-U—-,-V—, —W - atd., se popisuje vzorcem

(-U-/-V-/-W-/.),nebo[-U-/-V-/-W—-_],

Pozndmka 3.1.1: Rada teek naznacuje pritomnost dalsich konstituénich jednotek.

Pozndmka 3.1.2: Potadi konstitu¢nich jednotek ve vzorci je libovolné.

Pozndmka 3.1.3: Sikmé lomitko mezi konstituénimi jednotkami znamend, 7e potadi téchto jednotek je nepravidelné nebo
nezndmé.

Pozndmka 3.1.4: Pomlcky na koncich vzorce se zakresluji uvniti zdvorek, protoze nemusi znamenat koncové chemické
vazby makromolekul’.

Pozndmka 3.1.5: Spravnost vybéru konstituc¢nich jednotek by méla byt vzdy provéiena jejich opakovdnim ve vzorcich,
tedy vytvofenim vzorci o delSich sekvencich. Timto zpisobem lze vyloucit kombinace konstitu¢nich jednotek, které se
v makromolekuldch nevyskytuji.

Priklady™

3-El: poly(1-chlorethylen/2-chlorethylen)
(ireguldrni polymer odvozeny od vinylchloridu , jehoZ jednotky jsou spojeny hlava k paté i hlava k hlave),

...—CHCI-CH,~CHCI-CH CH,~CHC}-CHCI-CH~CH,~CHCl—. ..

s monomernimi jednotkami: —CHCI-CH,—, —CH,-CHCl—

* Poznamka Ceské komise: Pomleky u kazdé konstituéni jednotky se pisi dlouhé (stejné jako pomléky vyznadujici propojeni bloki), nebot
kterdkoliv z nich miZe znamenat chemickou vazbu na konci bloku.

**  Nejprve jsou uvedeny ndzvy zaloZené na struktufe’ a potom vysvétleni (v zdvorkdch), je-li nutné. Pak ndsleduji vzorec segmentu
makromolekuly, monomernich nebo konstitu¢nich jednotek nutnych k popisu tplné struktury a navrhovany vzorec. (Viz cit. ~, pokud jde
o zmény od doby vydéani cit.g)
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(—CHCI-CH,— / —CH,—CHCl—),
Pozndmka: Rada teek vyznaluje pokradovani makromolekuldrniho fetézce.

3-E2: poly(chlormethylen/methylen)
(chlorovany polyethylen, ktery neobsahuje dichlormethylenové jednotky)
...—CH,-CHCI-CH,-CH,-CH,-CHCI-CHCI-CH,-CH,-CH,—...
s monomernimi jednotkami: —CH,—, —CHCl—

(—CH,—/—CHCl—),
Viz pozndmka k 3-E1.

3-E3: poly(chlormethylen/dichlormethylen/methylen)
(chlorovany poly(vinylchlorid) s hmotnostnim zlomkem chloru 0,65),
...—CCl,-CH,-CHCI-CH,-CCl,-CCl,-CHCI-CH,-CHCI-CHCI-CH,-CCl,—
s konstitu¢nimi jednotkami: —CCl,—, —CH,—, —CHCIl—
(—CCl,— / —CHCl—/ —CH,—),, (w(Cl) = 0,65
Viz poznamka k 3-E1.
3-E4: poly(but-2-en-1,4-diyl/1-vinylethylen/2-vinylethylen)
(ireguldrni polymer obsahujici jednotky vzniklé polymerizaci buta-1,3-dienu 1,4- a 1,2-adic{ ):

...—CH,~CH=CH-CH,~CH-CH,~CH,~CH=CH-CH,~CH,~CH—...
! |
CH=CH, CH=CH,

s monomernimi jednotkami: —CH,-CH=CH-CH,—, —CH-CH,—
(|3H=CH2
—CH, -CH=CH-CH, —/—CH-CH, —/—CH,CH—
éH =CH, ClH =CH, )
Viz pozndmka k 3-E1.
3-E5: poly(karbonyl/hydroperoxymethylen/methylen/ethen-1,2-diyl) (oxidovany polyethylen):

...—CH,-CH=CH-CH,-C-CH,-CH,-CH,~CH(OOH)-CH,- CH=CH—....
Il
(@)
O
I
s konstitu¢nimi jednotkami: —CH,—, —CH=CH—, —C—, —CH(OOH)—
—CH, —/—CH=CH—/—C—/—CH—

I |
0 OOH |

Viz pozndmka k 3-El.

3-E6: poly(iminohexan-1,6-diyliminoadipoyl/iminobutan-1,4-diyliminoadipoyl)
(polyamid odvozeny od adipoylchloridu a smési hexan-1,6-diaminu a butan-1,4-diaminu),

...—NHCO-(CH,),~CONH-(CH,) ,~NHCO—-(CH,),~CONH—(CH,),-NHCO-(CH,),~CONH—(C H,)(...
s konstitu¢nimi jednotkami: -NH-(CH,),-NHCO-(CH,),~-CO—, —NH-(CH,),-NHCO—(CH,),~CO—
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—NH-(CH,), —NH—E—(CH2)4—NH—ﬁ—/—NH—(CHZ)ﬁ —NH—ﬁ—(CH2)4 _ﬁ_
0 0] 0 0]

Viz poznamka k 3-E1.

3-E7: poly[poly(1-kyanethylen)/poly(1-fenylethylen)/poly(1-vinylethylen)] (ireguldrni polymer sloZeny z reguldrnich blokd
polyakrylonitrilu, polystyrenu a 1,2-polybutadienu s nespecifikovanym poradim blokt"

—fcH(eN) - cn,} cH(CHy) - CHL |- a —{CH(CH = CH,) - CHL |-

[t

Pozndmka: Volba konstituénich jednotek je diktovana pravidlem 1.1 a pravidly v cit."*, napf. 1-kyanethylen m4 pfednost
pred jednotkou 2-kyanethylen.

4. Kopolymery
4.1. Alternujici a periodické kopolymery

Pravidlo 4.1.1: Alternujici a periodické kopolymery jsou, pokud je to mozné, poklddany za reguldrni polymery.

Pravidlo 4.1.2: Pseudoperiodické kopolymery, napiiklad takové, v nichZ se jen nékteré konstitu¢ni jednotky opakuji pravidelné,
se povazuji za iregularni polymery (viz poznamka k piikladu 4.1-E1) nebo za nespecifikované kopolymery (viz priklad
4.1-E3).

Priklady”™

4.1-E1l:poly(styren-alt-maleinanhydrid)
poly[2,5-dioxotetrahydrofuran-3,4-diyl)(1-fenylethylen)]

CH—CH-CH-CH
| | |
0C..CO CgHs

n

Pozndmka: V piipadech, kdy jsou piftomny jednotky 1-fenylethylenu i 2-fenylethylenu v méfitelnych mnozstvich,
pouZije se vzorec pro ireguldrni polymer:
[ ~CH-CHy— CH—CH- /-CH,-CH— CH— CH]

| |
CHs  oC. 0-CO H.C, Of -0

n
4.1 -E2:poly(formaldehyd-per-ethylenoxid-per-ethylenoxid)*** nebo poly(oxymethylenoxyethylenoxyethylen)
— OCH,0CH, CH,0CH, CH,);

4.1-E3:poly[ethylenglykol-alt-(tereftalova kyselina; isoftalova kyselina)]
poly(ethylen-tereftaldt)-co-ethylen-isoftaldt)

—OCH,CH,0-C QC— /—OCH,CH,0-C ~©—
I

* Pozndmka Ceské komise: srov. Pravidlo 4.3.2.

**  Nejprve se uvddéji ndzvy kopolymeru zalozene na ndzvech monomeréi "% , pak systematlcke nazvy zalozené na struktute, pokud existuji,
a ndsleduje navrzeny vzorec. (Viz cit.! s pokud jde o zmény od doby vydan cit. )

4% Poznamka Ceské komise: Ndzev monomeru ,.ethylenoxid® by mél byt nahrazen nizvem ,,oxiran“ v souladu s doporu¢enim IUPAC
k ndzvoslovi organickych latek.
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4.2. Statistické, nahodilé a nespecifikované kopolymery

Pravidlo 4.2.1: Statistické, nahodilé a nespecifikované kopolymery se povazuji za ireguldrni polymery.
Prvl'klady*

4.2-El:poly(styren-stat-buta-1,3-dien)

—CH-CHy— / —CH,CH=CHCH,—
(I:6H5
n

Pozndmka: Buta-1,3-dien je zabudovén 1,4-adici, to v§ak ndzev zaloZeny na ndzvu monomeru neni schopen postihnout.
4.2-E2:poly[(6-aminohexanovd kyselina)-staz-(7-aminoheptanova kyselina)]
[—NH(CH,);,CO— / —NH(CH,),CO—],,

4.2-E3:poly(ethylen-ran-vinyl-acetat)

—CH,-CHy— / —CH-CH,—
I
OCOCH;
n

4.2-E4:poly[(4-hydroxybenzoovd kyselina)-co-hydrochinon-co-tereftalovd kyselina)]

0 0 0 0
—0 t— / —o ol-¢ oL-¢ c—
a=0,1,2, ...

a n
Pozndmka: V tomto grafickém zndzornéni se predpoklddd, Ze se uplatiiuji jen esterifikacni reakce.
4.2-ES5:poly(styren-co-methyl-methakryldt) (75:25 hmot. %; 1.10° Mr,n)

—CH-CH, / C(CH,) - CH, — (75:25 hmot. %: 1.10° M, )
| |
C¢Hj COOCH,

4.2-E6:a-methyl--hydroxy-poly(ethylenoxid-co-propylenoxid) ™"

CH;— (—OCH,CHy,— / —OCHCH,—\— OH
1
CH,

n

Pozndmka: Pomlcky znazoriujici vazby koncovych skupin neprotinaji zdvorky ve vzorci polymeru, protoze vzorec
nespecifikuje, kterd koncova skupina je pfipojena ke které monomerni jednotce.

4.2-E7:0-butyl-m-karboxy-poly[styren-co-(4-chlorstyren)]
o-(1-fenylhexyl)-o-[2-(4-chlorfenyl)-2-karboxyethyl]-poly[styren-co-(4-chlorstyren)] (cit.®)

CH,(CH,),CH,-CH — / —CH,-CH— / —CHCH— \ —CH,-CH-COOH
] |
C6H5 C6H5

Cl n Cl
Viz poznamka k 4.2-E6.

* Nejprve je vzdy uveden ndzev kopolymeru zaloZeny na nazvech monomeru , pak ndzev zalozeny na struktuie, pokud existuje, nakonec
pak navrzeny vzorec. (Viz cit.”", pokud jde o zmény od doby vydani cit. )

#  Podle cit.! by mél byt nazev ,,propylen0x1d“ nahrazen ndzvem ,,2-methyloxiran®.

##%  Pozndmka Ceské komise: Podle cit.' by mél byt i ndzev monomerni jednotky ,.ethylenoxid nahrazen ndzvem ,,oxiran*).
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Pozndmka: Vzorec je presnéjsi nez udava prvy z uvedenych nazvi, nebof ukazuje, ze koncova skupina butyl je pfipojena
v poloze 2 skupiny 1-fenylethyl a koncova karboxylovd skupina je navdzana v poloze 2 skupiny 2-(4-chlorfenyl)ethyl.

4.3. Blokové kopolymery

Pravidlo 4.3.1: Vzorce blokovych kopolymerii (cit.>?, definice 3.35) tvofenych sledem reguldrnich bloki (cit.>*, definice 3.15),

a spojovacich jednotek (pokud jsou znamy; viz®, pravidlo 5.5) ve zndmém pofadi se zapisuji napf. takto:

—AY- By ~4C) ...
—AY X —By—~C) ...
—AYr X —BY Y —C ...

kde A, B, C atd. jsou opakujici se konstitu¢ni jednotky reguldrnich blokli —A)5, «B)5 , «C)+ atd. a —-X—, -Y-
atd. jsou spojovaci jednotky, které se nepovazuji za soucdsti bloku.

Pozndmka 4.3.1: Rada te¢ek vyznaduje piitomnost dalsich konstituénich jednotek nebo bloki nebo jednotek i bloki.

Pravidlo 4.3.2: Vzorce blokovych kopolymert tvofenych sledem reguldrnich blokl a spojovacich jednotek, pokud jsou zndmy,

v nezndmém poradi, se zapisuji tak, Ze se vzorce blokl, a spojovacich jednotek oddéli Sikmym lomitkem. Naptiklad
vzorec

[~AY5 /| —By- /| HCy+/...],
zndzornuje blokovy kopolymer tvofeny nezndmym pofadim reguldrnich bloki —€Aj)-, B}, «C)+ atd. a
[Ayy X/ —~B)7Y / ~Cyr],

zndzortiuje blokovy kopolymer tvofeny nezndmym pofadim reguldrnich blokdi —€ A )4, — B ) a — C)+ se spojovacimi
jednotkami —X— nebo —Y— pfipojenymi k — A}, respektive —B)--.

Pozndmka 4.3.2: Rada te¢ek vyznaduje piitomnost dalsich konstituénich jednotek nebo bloki nebo jednotek i bloki.

Pravidlo 4.3.3: Blokovy kopolymer, tvofeny sledem ireguldrnich blokd, se popisuje vzorcem

(A=/=-B-/..),U-/=V-..),
kde A, B atd. a U, V atd., jsou opakujici se konstitu¢ni jednotky ireguldrnich blokd (- A—/—-B -/ ), CU=/=V =10,

Pozndmka 4.3.3.1: Rada te¢ek vyznaduje piitomnost dalsich konstitu¢nich jednotek nebo blokii nebo jednotek i bloki.
Pozndmka 4.3.3.2: Vazby sméfujici od prvé a posledni konstitu¢ni nebo spojovaci jednotky ireguldarniho bloku se pisi
uvnitf zdvorek, kdyz neni zndmo, ke kterym jednotkdm ireguldrniho bloku jsou ostatni bloky nebo koncové skupiny
pripojeny. Tak

—~A)y (-B-/-C-), ~D)-
zndzornuje blokovy kopolymer, v némz je ireguldarni blok —B - /- C -) . (Viz pravidla 3.1 a 1.6) je zapojen mezi regularni
bloky —¢A); a —D)+ zatimco

E-(-A-/-B-),—X ~AC)yp E”

zndzorfiuje blokovy kopolymer, v némz je ireguldrni blok (- A —/—B —), pfipojen jednim koncem ke koncové skupiné
E’ a druhym koncem prostiednictvim spojovaci jednotky — X — k reguldrnimu bloku —C) s koncovou skupinou E”".

Priklady”

4.3-El:oligostyren-block-oktakis(methyl-akryldt)

CH-CH,\—fCH-CH,
CeHs COOCH,
a 8

*

Uvedeny jsou nazvy zalozené na ndzvech monomert a navrhovany vzorec. (Viz cit.w, pokud jde o zmény od doby vydan{ cit.g)
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4.3-E2:polystyren-block-1,4-polybutadien-block-polystyren

CH-CH, CH,CH=CHCH, Z CH-CH,
I I
CoHs CoHs
a
4.3-E3:tris[polystyren-block-1,4-oligobutadien-block-poly(methyl-methakryldt)]
CH-CH,\— CH,CH=CHCH;)— C(CH;)CH,
CHs COOCH,;
p 9],
4.3-E4:poly[poly(methyl-methakrylat)-block-polystyren-block-poly(methyl-akrylat)]
(CH,)-CH,\~ / -/ CH-CH,\- / {CH-CH.
I I I
COOCH; CeHs COOCH;,
P q rl,

4.3-E5:poly(styren-stat-buta-1,3-dien)-block-polystyren-block-1,2-polybutadien
(—CHCHz— / —CHzCH—CHCHZ—) CH-CH, CH-CH,
P

r

CHs CHs CH=CH,
q r
Viz pozndmka k 4.2-E1.

4.3-E6:polystyren-block-dimethylsilandiyl-block-1,4-polybutadien
CH,

CH-CH\— Si— CH,CH=CHCH, -
I I
EH, EH,

P

4.4. Roubované kopolymery

Pravidlo 4.4.1: Vzorec roubovaného kopolymeru tvofeného hlavnim polymernim fetézcem monomernich jednotek A, k niz je
ve zndmych polohdch pipojen k nékterym monomernim jednotkdm A nezndmy pocet blokd monomernich jednotek B
(roubil), se zapisuje takto

—A—/ —A'— nebo —A'—/ —A—
‘+Ba,;] e

kde A’ oznacuje monomerni jednotku A, kterd je modifikovdna substituci roubem.

Pravidlo 4.4.2: Vzorec roubovaného kopolymeru tvofeného hlavnim polymernim fetézcem monomernich jednotek A, k niz je
v nezndmych mistech pfipojen k nékterym monomernim jednotkdm nezndmy pocet blokti monomernich jednotek B
(roubti), se zapisuje takto:

[—A—/ —A— nebo A—/ —A—
Tepoy Tenoy,
= n n
kde vodorovnd tsecka pod nemodifikovanou monomerni jednotkou”" zna¢i, Ze poloha piipojeni roubu neni znama.
[—A—/—B— ]

¢

Pozndmka: Je-1i hlavni fetézec roubovaného kopolymeru sdm kopolymerem tvofenym monomernimi jednotkami A a B
a neni-li zndmo, ve kterém misté a ke které z jednotek A, B jsou rouby —¢ C)- pfipojeny, zapiSe se vzorec takto:

* Poznamka Ceské komise: Uveden je obecny vzorec iregularniho polymeru, avsak pravidlo Ize vyuZit i pro reguldrni polymery (alternujici
a periodické kopolymery, blokovy kopolymer s regularnimi bloky ve zndmém poradi).

#%  Pozndmka Ceské komise: Ve vzorci uréitého kopolymeru se formdlng zakresluje nemodifikovand monomerni jednotka, ackoliv ve
skutec¢nosti jde o substituovanou monomerni jednotku.
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Pravidlo 4.4.3: Je-li zndm, zapisuje se primérny pocet roubti v molekule kopolymeru (i) v zdvorkdch za vzorcem
[—A— | —A'— ] (i roubt na molekulu) —A— —A— } (i roubti na molekulu)
n n

ey Tens;
Viz Pravidla 4.4.1 (pro A’) a4.4.2.
Priklady”

4.4-E1:1,4-polybutadien-graft-polystyren
(a: bloky polystyrenu naroubované na jednotky but-2-en-1,4-diyl v neznamych polohdch)

CH,~CH=CH-CH,— / — CH,~-CH=CH-CH, —

E CH(CH)CH, 15

(b: bloky polystyrenu naroubované na jednotky but-2-en-1,4-diyl ve zndmé poloze s tim, Ze na jednom konci hlavniho
fetézce je koncovou skupinou chlor a na druhém trichlormethyl a na volné konce blokt polystyrenu jsou navazany jako
koncové skupiny vodiky.

Cl— [ —CH,-CH=CH-CH,— / —CH-CH=CH-CH,— | —CCl,
L cHycH W
(I:éHS
P

4.4-E2:1,4-polybutadien-block-(polystyren-graft-oligoakrylonitril)
(rouby polyakrylonitrilu vdzané na dvojblokovém kopolymeru 1,4-polybutadien—polystyren ve zndimé poloze nékterych
monomernich jednotek odvozenych od styrenu.

n

~ CHy-CH=CH-CHgY, [ —CH(CH3)CH,— / —C(CH9)CH,—
“FCH,CH(CN)
q

4.4-E3:poly(buta-1,3-dien-stat-styren)-graft-polyakrylonitril
(polyakrylonitril naroubovany na statisticky kopolymer buta-1,3-dien—styren v nespecifikovanych polohéch)

— CH,~CH=CH-CH,— / — CH(C{H,)CH,—

LE CH,CH(CN) };

n

Viz pozndmka k 4.2-E1.

4.4-E4:polystyren-block-[1,4-polybutadien-graft-poly(styren-co-akrylonitril )]
(kopolymer styrenu a akrylonitrilu naroubovany na dvojblokovy kopolymer 1,4-polybutadien—polystyren v nespecifiko-
vanych polohdch nékterych jednotek but-2-en-1,4-diylu)

—§ CH(C{H,)HCH, }+ / — CH,-CH=CH-CH, — / — CH,~CH=CH-CH, —

E CH(CHy)HCH,— / — CH(CN)CH,—],

4.4-E5:polyakrylonitril-tris(-graft-polystyren)
(tfi rouby polystyrenu vdzané na jedné molekule polyakrylonitrilu v nespecifikovanych polohdch monomerni jednotky
z akrylonitrilu)

— CH(CN)CH,—/ — CH(CN)CH,—

E CH,CH(CH9 15

q

(3 rouby na molekulu)

n

* Nejprve jsou uvedeny ndzvy zaloZené na ndzvech monomerd, pak vysvétleni v zavorkdch a posléze navrzeny vzorec. V poznamkach
k pfﬂ(ladﬁ%l 4.4-E6 a 4.4-E7 jsou uvedeny ndzvy hvézdicovych kopolymeri zaloZené na strukture. (Viz cit. , pokud jde o zmény od doby
vydanf cit.”)
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4.4-E6:deka(buta-1,3-dien)-block-(methylsilantriyl-graft-polystyren)-block-pentadeka(buta-1,3-dien)

(hvézdicovy kopolymer, v némz na centrdlni methylsilanovou jednotku jsou navazdny polystyren a dva fetézce oli-

go(buta-1,3-dienu)) CH3

~ CH,-CH=CH-CH )y~ Sl—( CH,-CH=CH-CH, )z

oy

Pozndmka: Buta-1,3-dien se navazuje vyhradné 1,4-adici, coz nelze vyjadfit v ndzvu zaloZeném na ndzvech monomerd.
Niézev zaloZeny na struktuie’ zni:
[deka(but-2-en-1,4-diyl)][pentadeka(but-2-en-1,4-diyl)][poly (2-fenylethylen)]methylsilan.

4.4-E7:polystyren-block-{silantetrayl-bis[-graft-poly(buta-1,3-dien)] }-block-polystyren nebo

poly(buta-1,3-dien)-block-[silantetrayl-bis(-graft-polystyren)]-block-poly(buta-1,3-dien)
(hvézdicovy kopolymer, kde na centrdlni Si atom jsou navdzdny dva fetézce polystyrenu a dva fetézce poly(buta-1,3-dienu))

—(CHz—CH:CH—CHZ-);\ /-QCHZ—CH:CH—CHZ%}—

CHCH2 CHCH
C6H5 C6H5

Pozndmka: Buta-1 ,3-d1en se navazuje vyhradne 1,4-adici, coz nelze vyjadfit v ndzvu zaloZeném na ndzvech monomeru.
Nézev zaloZeny na struktuie’ zni:
bis[poly(but-2-en-1,4-diyl)][poly(1-fenylethylen)][poly(2-fenylethylen]silan.
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