Piotr Chojnacki Wroctaw dnia 10 marca 2006 roku
IV rok informatyki chemicznej
piatek, godz. 11%°

Przedmiot specjalizacyjny 11

Analiza konformacyjna
butanu i cykloheksanu.



Analiza konformacyjna butanu

Otrzymane wartosci:

Poczatkowa Energia Kat C1-C2-C3- Energia po
wartos¢ kata C1-C2- | "Single Point" C4 po optymalizacji
C3-C4 [kcal/mol] optymalizacji [kcal/mol]
0 18,82278 -0,000450212 6,900747
60 8,332545 64,0419 3,037376
120 8,729486 118,997 5,5627787
180 4,947542 180 2,17193
240 8,729551 -118,998 5,62779
300 8,332665 -64,0423 3,037374
Poczatkowa wartosé kata Wzgledna energia
C1-C2-C3-C4 Rysunek stuktury [kcal/mol]
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Wzgledna energia

Poczatkowa wartos¢ kata Rysunek struktury kcal/mol
C1-C2-C3-C4 [kcal/mol]
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Zaleznos¢ energii od wartosci kata C1-C2-C3-C4 — Single Point
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Ktore konformery odpowiadaja minimom, a ktére maksimom na powierzchni energii
potencjalnej? Wyjasnij, jakie sa tego przyczyny.

Minimum odpowiada konformer posiadajacy kat pomigdzy atomami C1-C2-C3-C4
rowny 180°. Najbardziej stabilna konformacja jest uktad, kiedy grupy
metylowe sa maksymalnie od siebie oddalone.

Maksimum odpowiada konformer, ktory posiada kat pomiedzy atomami C1-C2-C3-C4
réwny 0°. Najmniej trwalta konformacja jest uklad, kiedy grupy metylowe sa
blisko siebie.

Zaleznos¢ energii od wartosci kata C1-C2-C3-C4 dla butanu| _, optymalizacii

energia [kcal/mol]
N
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Na wykresie olowkiem naszkicowana zostala podobna oczekiwana zalezno$¢ dla 2-
metylobutanu.

Roéznica pomigdzy wykresami wynika z tego, iz jeden wodor przy weglu C2 zostat
zastapiony grupa metylowa, ktora jest znacznie wigksza od atomu wodoru i tworzy wigksza
zawadg steryczna, przez co utrudniony jest obrot podstawnikow wzgledem wigzania C2-C3.

Dlatego tez dla 2-metylobutanu mamy wyzsze wartosci energii, minima energetyczne
posiada przy kacie torsyjnym réwnym 180° i 300°, a maksima energetyczne przy kacie
torsyjnym 0 1 120°.
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Analiza konformacyjna cykloheksanu

Konformer v?l:;g:nsl(; Kat Kat Odlegtos¢
C1-C2-C3 C1-C2-C3-C4 H17-H11
C1-C2

1 1,54 109,471 60 4,1224

1 (po optymalizaciji) 1,53099 110,247 58,0356 4,13163
2 1,53094 110,246 -58,0372 3,53034

2 (po optymalizaciji) 1,536 112,481 -53,0372 3,771
3 1,54129 109,629 -37,1165 2,20149

3 (po optymalizaciji) 1,53505 112,089 -33,3237 2,45206

Poréwnac odleglos¢ H17-H11 dla ukladow przed i po optymalizacji. Przedyskutowaé

zachodzace zmiany. Czy sa one zgodne z oczekiwaniami? Wyjasni¢ dlaczego.

Z powodu tego, iz wodor H17 jest potozony aksjalnie, za§ wodor HI1, ekwatorialnie

odlegtos¢ dla konformacji 1 — krzesetkowej jest najwigksza.

Zmiana struktury na t6dkowa czy zdeformowana t6dkowa powoduje zmiany w potozeniach
atomow, co przedstawia powyzsza tabelka. Zmiany te nie sa korzystne, gdyz konformacje te

sa mniej trwate.

Energia Energia
Konformer [kcal/mol] wzgledna
[kcal/mol]
1 1,641718 0,308428
1 (po optymalizacji) 1,33329 0
2 156,181656 154,848366
2 (po optymalizacji) 8,3129 6,97961
3 11,9515 10,61821
3 (po optymalizaciji) 7,218781 5,885491

Czy otrzymane wartoSci sa zgodne z oczekiwaniami? Wyjasnié¢ dlaczego.

Pod wzglgdem energetycznym konformacja krzesetkowa jest najkorzystniejsza.

Poniewaz atomy wodoru przyjmuja potozenie naprzemianlegle.

W innych konformerach, pojawiaja si¢ oddziatywania naprzeciwlegte pomigdzy
danego uktadu, przy czym struktura
zdeformowanej 10dki jest korzystniejsza pod wzgledem energetycznym od konformacji

atomami

todkowe;.

wodoru, powodujac wzrost energii
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energia [kcal/mol]
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Zaleznos ¢ energii [kcal/mol] od rodzaju konformeru
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1,7 - konformacja krzestowa

2,6 - konformacja przej$ciowa

3,5 - konformacja t6dkowa zdeformowana

4 - konformacja t6dkowa
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