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Wystepowanie w naturze
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Metody badania wtasciwosci
konformacyjnych

Spektroskopia w podczerwieni (FTIR)

Spektroskopia magnetycznego rezonansu jagdrowego (NMR)

Rentgenowska analiza strukturalna

Metody teoretyczne
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Cel i metodyka badan

Cel pracy:
Badanie wtasciwosci konformacyjnych
prostych modelowych zwigzkow 2-metylooksazolu i 2,5-dimetylooksazolu
potaczonych z wigzaniem amidowym badz estrowym.

Metodyka:
Zaplanowany cel zrealizowano wykorzystujac metody teoretyczne prowadzac
obliczenia w prozni jak rowniez symulujac obecnos¢ rozpuszczalnikow o
roznej polarnosci (chloroform; woda).

Metoda: M06-2X
Baza: 6-311++G(d,p)

Model: SMD




Konformacje w prozni

-COOMe

Kat torsyjny AE [kcal/mol]
0.0 0.00
-180.0 0.73

Kat torsyjny AE [kcal/mol]
-179.9 0.00
0.0 6.41




Konformacje w prozni

-CONHMe

Kat torsyjny AE [kcal/mol]
0.0 0.00
-151.8 7.58

Kat torsyjny AE [kcal/mol]
0.0 0.00

-146.7 8.42




Konformacje w chloroformie

Kat torsyjny AE [kcal/mol] Kat torsyjny AE [kcal/mol]
vVaCuo
0.0 0.00 -179.9 0.00
-180.0 0.73 0.0 6.41
Chloroform
0.0 0.00 -179.9 0.00

-180.0 0.28 25.9 6.17




Konformacje w chloroformie
-CONHMe
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-157° | -150°
Kat torsyjny AE [kcal/mol] Kat torsyjny AE [kcal/mol]
vacuo
0.0 0.00 0.0 0.00
-151.8 7.58 -146.7 8.42
Chloroform
0.0 0.00 0.0 0.00

-157.0 4.31 -149.5 4.43




Konformacje w wodzie

i 1 -:’i g, ‘J
-180° - -180°
Kat torsyjny AE [kcal/mol] Kat torsyjny AE [kcal/mol]
vVacuo
0.0 0.00 -179.9 0.00
-180.0 0.73 0.0 6.41
Chloroform
0.0 0.00 -179.9 0.00
-180.0 0.28 25.9 6.17
Woda
-180.0 0.00 -179.9 0.00

0.0 0.24 32.8 6.97




Konformacje w wodzie
C ONHMe

J 1680 > g -154° §

Kat torsyjny AE [kcal/mol] Kat torsyjny AE [kcal/mol]
vacuo

0.0 0.00 0.0 0.00

-151.8 7.58 -146.7 8.42

Chloroform

0.0 0.00 0.0 0.00

-157.0 4.31 -149.5 4.43
Woda

0.0 0.00 0.0 0.00

-168.1 1.21 -153.6 0.82 1o




Podsumowanie
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NMR FTIR X-ray
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2. Analiza konformacyjna zawierajgca dwa lub wiecej pierscieni

oksazolowych
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