Zasady pro tvorbu zavérecnych praci

,LODIVOD*

J. Tydlitat, Z. Hlouskova, J. Charvot, M. Klikar, F. Bure§

! Doporuceny rozsah bakalatské prace je 35 stran (70 000 znaki), diplomové 50 stran

(100 000 znakr), pokud neni fakultou/katedrou/tstavem/ateliérem stanoveno jinak. !!!

Tento text si klade za cil pomoci pfi tvorbé zavére€nych praci v rdmci Oddéleni
organickych materialé, Ustavu organické chemie a technologie, Fakulty chemicko-
technologické, Univerzity Pardubice. Vychéazi ze zavaznych norem Univerzity Pardubice
arovnéz pridava specificke aspekty tvorby zavérenych praci v ramci oboru Organicka chemie.

Text je prubézn¢ aktualizovan a dopliiovan. Posledni revize probé¢hla 18. fijna 2019.

OBSAH

1. ZaKIadni fOTMALOVANI ....c.eiuieiiiieeieeeeeee ettt ettt a et este e st ete e st enteseeneeneeseeenean 2
2. Clendni Prace do OAIIT........o.ovu v 2
3. ZAKIAdNT Pravidla........cooiiiiiiieeeeee ettt sttt e e te e teesaeeenneeas 4
4. ODrazKy @ SCHEMALA........c.cccviiiiiiieiiete ettt e e e et e e be e teestaessbessbeesseesseesssessaesssessseassens 5
T -1 01311 2RSSR SRTRRRRRRt 6
6. Jednotky, veliCiny, ZNAKY @ NAZVY ....cccveiveiiieiieieerieesieesieesiresereeeveeveeseesteesteessseessesssesseesseessnessneans 7
7. ZApis eXPeriMEeNtAINT CASTI.....c.eecuiiriierierieiie et et ettt et st see et e et e et esteeseaesseesnseenseenseesseessnesnnenns 7
8. Citace ¢lanki/knih/patenti/OAKAZIL ..........coveeviiiiieiiicieeie ettt eestbeeaveeabeesreesaeesene e 8
0. CHEACHT SOTIWATE......eeuiiiieieiteetet ettt b ettt et b et e st sbt et s bt e st e beeae e e e beeneen 9
PRILOHY ...ttt 11
P1. TEXE N AESKY 1.vvietieiiiiiiiieie ettt ettt et e st e s tbeetaeeabeebe e baastsesesessseesseesssessasssesssessseesseesssenseenns 12



P2 TIVOANT TST .ttt e oot e e e e s s s s s s s s s s s s s eseseseseseseseseseseseseseeeeseseseseseseneaens 13

P3. UVOANT TISE V A+ cooeeeeeeeeeeeeeeee e eese s s s es s senes 14
P4 PrORIASEN ... .ottt b e bt sttt b e a e s h e et et e e te e beesnteeas 15
P5. EXPErimEntaAINT CASL........eecvieiiieriieiierieeit et eiee st stesteeteeteestaessaeseseesseessaessaesssessseassessseesseesseenseenns 16
P6. Obecnd metoda pro Suzukiho-Miyaurovu r€akCi.........ceoeereirieniiniieiieieeete e 17
P9. UDAJE PRO KNIHOVNICKOU DATABAZL.........oooooeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeee e 20

1. Zakladni formatovani

Pfed samotnym psanim textu je tfeba nastavit rozlozeni stranek, Iépe feceno okrajl.
Vzhledem k tomu, Ze bakalatfské/diplomové/disertacni prace jsou zdsadné tiSté€ny jednostranné,
je potieba nastavit odsazeni zleva na 3,5 cm, odsazeni zprava na 1,5 cm, ostatni okraje (horni a
dolni) na 2,5 cm.

Pro formatovani textu je dodrzovana zasada velikosti pisma 12 bodl a zarovnani textu
v odstavei do bloku s odsazenim prvniho tadku odstavce. Vzdéalenost mezi fadky,
tzv. fddkovani pak 1,5. V ptipadé hlavnich nadpist je velikost pisma 14 bodt a je voleno tucné
pismo a zarovnani do leva, u popiskli schémat/obrazki/tabulek lze pouzit pismo velikosti 11
nebo 12 bodii. Umisténi a charakter popiskii jsou uvedeny v samostatném oddilu. Fonty
vyuzivané pro psany text jsou pfedev§im patkova pisma typu Times New Roman. Text lze
nicméng psat 1 bezpatkovym fontem typu Arial/Calibri. Pro formatovani textu je doporuceno
v co nejvetsi mife vyuZivat vlastnosti textového editoru (Wordu), tzn. nadpisy ¢i popisky
vkladat jako automaticky text, ktery se sdm piecisluje pii presunu a rovnéz z ného 1ze jednoduse

generovat samotny obsah a seznamy.

2. Clenéni prace do oddili

Text na deskdch nese informace kde je prace obhajovana, zda se jedna
o bakalatskou/diplomovou/disertacni préci, rok obhajoby a jméno autora. Velikosti pouzité¢ho
pisma je 22 bodi (viz ptiloha 1).

Prvni strana zavéreCné prace je analogickd textu na deskach plus nese nazev prace
(viz ptiloha 2).

Dalsi dvé strany jsou vénovany zadani prace, které je mozno oskenovat a vlozit ve forme

obrazku.



Nasleduje prohlaSeni autora o zpusobu vypracovani prace a moznostmi jejiho dalSiho
vyuziti.

Dalsi stranu zaujima podékovani. Podékovani volte vhodné vzhledem k eventualnim
dalSim ptispévatelim prace.

Strana 6 obsahuje kratkou ANOTACI a KLICOVA SLOVA: Text je dale uveden
i v angli¢tin€ (tj. TITLE, ANOTATION, KEY WORDS).

Dalsi strany patii Obsahu poptipadé Seznamu schémat, obrazk, tabulek a ptiloh a rovnéz
Seznamu zkratek. Pouzité zkratky je nicméné rovnéz vhodné uvést v zavorce v samotném textu
pii jejich prvnim vyskytu.

Nasleduje Uvod, to je prvni strana se zobrazenym ¢&islovanim stranek v zapati. Pfedchozi
strany se do Cislovanych stran zapocitavaji, nicméné se ¢islovani nezobrazuje. Je proto nutné
na predchozi strance ukonéit oddil a Uvod jiz zadinat na strance nové (Word:
Rozlozeni/Konce/Konce oddili/Dalsi stranka). Je rovnéz vhodné vyuzit zdhlavi pro lepsi
orientaci v je dnotlivych oddilech zavéreéné prace. Uvod obsahuje uvedeni do problematiky
a definice cilti prace.

Déle nasleduje Teoretickd (literdrni reSerSe) a Experimentdlni ¢ast (technicky popis
metod a charakterizace sloucenin). Obé je vhodné ¢lenit do podkapitol (napt. Obecné metody,
Syntézy, jednotlivé slouceniny — viz ptiloha 4). Nejpodstatnéjsi kapitolou kazdé zavérecné
prace jsou Vysledky a diskuse. Vénujte ji proto nalezitou pozornost! Je vhodné opét délit
do podkapitol jako napf. Syntéza, Strukturni analyza, Elektrochemie, Absorp¢ni spektra,
Kalkulace apod. Doplnéni diskuze a vysledkti o vhodné obrazky, schémata a grafy je nezbytné.
V Zavéru je potteba zhodnotit provedené experimenty a naplnéni cilli vytycenych v tivodu.
Za Zavérem nasleduje Literatura, kde je seznam vSech citaci. Citace je nutno uvadét
konzistentnim zptisobem. Do Pfiloh je vhodné zaradit vEtsi obrazky (napft. spektra cilovych
latek) a dalsi obsahly text, ktery je nutny pro diskuzi avSak by samotny text neumérné zvétsoval.
Posledni ne¢islovanou stranu prace pak tvoii Udaje pro knihovnickou databazi (piiloha 8).

Jednotlivé (pod)kapitoly by mély byt zanofeny maximalné do tfech Grovni, napt. 1.2.2
nebo 4.3.5. Niz§i zanotovani jiZ snizuje piehlednost prace a jeho eventudlni potfebu lze vzdy

fesit jednoduchymi odstavcei v rdmci dané kapitoly.



3. Zakladni pravidla

Zavérecna prace je dokument technicky. Text proto omezte na jednoduché a jasné véty.
Slozita, tzv. myslenkové pfetizend, souvéti jsou nevhodnd. Pro popis provedenych experimenti
vyuzivejte trpny minuly rod (bylo pfipraveno, byl pfidan atd.).

Nejcastéji se vyskytujici problémy a prohiesky pii psani odborného textu lze shrnout

v nasledujicim seznamu:

e V textu obecné zachovavejte jednotnou grafickou upravu (font, fadkovani, zarovnani
atd.).

e Rozlisujte Schéma, Obrazek a Tabulku (kazdé Cislovano zvlast, viz nize). VSechny
Schémata, Obrazky nebo Tabulky (objekty) musi byt v textu citovany.

e Cislovani viech slougenin, objektt a odkazd do literatury je prabézné (1, 2, 3...). Zvolte
pouze jeden typ Cislovani, nejlépe arabskymi Cislicemi.

e Cislo a popisek jsou soucasti kazdého objektu, jejich zarovnani je proto vzdy s objektem
(zadné osamocené nadpisy nebo popisky na zacatku/konci stranek).

e Zarovnani objektil je povétSinou na stied odstavce (pozor na pripadné dalsi odsazenti).

e Symboly vkladejte ze sady fontti pro Symbol.

e Vsechny veli¢iny se pisi kurzivou (£, Amax, T, atd.). Mezi hodnotou a jednotkou je vzdy
mezera (201 °C, 456 nm, 1.56 ppm, atd.).

e RozliSujete vyznam procentniho znaku (%). 30 % znamena tficet procent, 30% znamena
tficetiprocentni.

e RozliSujte kratkou (-) a dlouhou (—) pomlcku, mékkou (mezernik) a tvrdou mezeru
(Ctrl+Shift+mezernik) a rovnéz mekky a tvrdy konec (Alt+Enter) fadku.

e Zapisujte spravn¢ lokanty a stereochemické deskriptory (zapisujeme kurzivou).

e Misto opakovaného pouzivani dlouhych nazvli organickych molekul vyuzivejte ¢isla
sloucenin.

e Datum se spravné zapisuje ve formatu 24. 12. 2016.

e Predlozky a jednopismenné spojky nemaji na konci fadku co délat. Je potieba je

zarovnat na fadek nasledujici s pouzitim tvrdé mezery.
Psani odborného textu je v Ceské republice upraveno nasledujicimi normami:
e CSNISO 7144 (01 0161). Formdlni viprava disertaci a podobnych dokumentii. Praha:

CNI, 1997.
e CSN 01 6910. Uprava pisemnosti zpracovanych textovymi editory. Praha: CNI, 2007.



e CSN ISO 2145 (01 0184). Dokumentace. Cislovani oddilii a pododdilii psanych
dokumentii. Praha: CNI, 1997.

e CSNISO 690 (01 0197). Informace a dokumentace - Pravidla pro bibliografické odkazy
a citace informacnich zdrojii. Praha: CNI, 2011.

e CSNISO 999 (01 0192). Informace a dokumentace - Zdsady zpracovani, uspoiddani
a grafické vupravy rejstiiki. Praha: CNI, 1998,

4. Obrazky a schémata

Zakladni rozdil mezi Obrazkem a Schématem je (ne)piitomnost reakéni/rovnovazné nebo
oboustranné Sipky (rezonanc¢ni struktury). Pokud objekt Sipku obsahuje, jednd se o Schéma
(typicky reak¢ni schéma). Pokud objekt obsahuje pouze struktury, fotky ¢i jinou grafiku, jedna
se 0 Obrazek. Cislo a popisek jsou u obou objekti automatické (Vlozit titulek), umisténé pod

objektem, zarovnany na stfed (stejné jako dany objekt) a maji velikost pisma 10 az 12 bod.

Struktury je vhodné kreslit v programu ChemDraw (hlads$i prokresleni struktur)
s nastavenim stylu na ACS Dokument 1996 (Object/Apply Object Settings from). Lze ale
pouzit i ChemSketch s danym nastavenim. Pro struktury vyuzivejte vyhradné bezpatkova pisma
(Arial). Schémata/struktury se kopiruji do textu ptimo jako vlozené objekty a Ize je tak kdykoliv
zpétné upravovat dvojklikem na dany objekt (Obrazek ). V rdmci jednoho schématu neotacejte
strukturami a udrzujte stale stejnou orientaci molekul (Obrdzek 2). Objekt je pak pro Citatele

mnohem jasnéjsi a ndzornéjsi, viz nasledujici ptiklady.
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Schéma 1. Limitni rezonan¢ni struktury v push-pull molekule znazorfiujici vnitini pfenos naboje.
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Schéma 2. Syntéza pyrenového chromoforu 6.

Veskeré objekty je nutné odkazovat v textu (Schéma [). Vhodnym a postupnym
¢islovanim sloucenin v textu predejdete krkolomnému opisovani chemickych nazvi. Napf.
,.Ctyfnasobnou reakci pyrenu 4 s imidazolem 5 dochazi ke vzniku chromoforu 6 (Schéma 2).“
U schémat a obrazkti se doporucuje maximalni zmenseni na 80 %.

Mezi obrazky dale bézné tfadime UV/Vis spektra, NMR spektra, GC-MS a MALDI
spektra, ORTEP diagramy, pievzaté obrazky atd.

5. Tabulky

Tabulka je vhodny nastroj pro piehledné grafické znazornéni vybranych (dulezitych) dat,
kterda jsou predmétem diskuze v textu (7Tabulka I). Tabulka by méla byt pirehlednd
a jednoduchd, ohrani¢end nahofe a dole s oddélenym zdhlavim. Automaticky popisek
se umistuje nad tabulku se zarovnanim vlevo, dalsi pravidla stejnd jako pro ostatni objekty,

viz vyse.

Tabulka 1. Struktura, vytézky a vlastnosti cyklohexanimidazolint 1 — 5.

Sloucenina R Vy[fsoi]ek [b(;] (0.5 g/l[g(])ﬁ McOH)
1 pyridin-2-yl 66 110-112 +141,6
2 pyrazin-2-yl 96 149-152 +159,3
3 pyrimidin-2-yl 31 157-159 +84,4
4 isochinolin-1-yl 3 120-122 +31,6
5 pyridin-2,6-diyl 52 315-322 +192,4




6. Jednotky, veli¢iny, znaky a nazvy

Znaky veli¢in se zapisuji kurzivou (7, ¢, E, Amax atd.). Jednotky jednotlivych veli¢in
se pisi s mezerou mezi hodnotou a jednotkou (90 °C, 24 h, J = 4,9 Hz). Pozor u procent:
10 % = deset procent x 10% = desetiprocentni. RozliSujte znaky x (iks) a x (krat, versus)
a rovnéz — (minus, dlouha pomlcka) a - (kratkd pomlcka, spojovnik). Tvrdou kratkou pomlcku
(Ctrl+Shift+pomlcka) nejcastéji vyuzivame v chemickych nazvech, kde nam zabezpeci,
ze  chemicky nézev  nebude d€len a  zarovnavan na  dalsi  fadek.
Napt. trans-2-[3-4-terc-butylfenyl)-2-methyl-2-propenyliden]malonnitril (DCTB). Dlouhé
pomlcky je vyuzivano pro znak minus (opak plus) a v ptfipadé nutnosti vyjadfit rozsah.
Napt. teplota —78 °C, slouceniny 15 — 24, vytézky 35 — 69 %, stranky 356 — 348, atd.

Dalsim zapeklitym znakem je ,,teCka‘ u hydrati, etheratd apod. Jeji umisténi je uprostied
radku, tedy napt.: 4-CH3CsH4SO3H-H>O (hydrat kyseliny p-toluensulfonové) BF3-O(C>Hs)»
(etherat fluoridu boritého). Tuto ,,teCku* 1ze nalézt v sadé fonti Symbol.

Nasledujici text je vzdy uvadén kurzivou:

e [somerie (cis, trans, R, S).
e Vétveni uhlovodikového fetézce (terc, iso...).
e Pozice substituentti na kruhu (o, m, p).

e Substituce na heteroatomu (lokanty N-, O-, S-, atd.).

V chemickych nazvech na zacitku véty nezapomindme psat velké pismeno,
napt. ,,1-[(45)-4-Benzyl-4,5-dihydro-1H-imidazol-2-yl]isochinolin byl pfipravovan reakci...*.
Lomitko se vklad4 bez mezer a to jak v matematickych vyrazech (zlomcich), napt. 3/4,

tak i ve slozenych jednotkéch, napf. ¢ =2 x 10~ mol/I.

7. Zapis experimentalni ¢asti

KaZdou izolovanou latku je nutné popsat v experimentalni ¢asti. Zde je tieba dodrzovat
nasledujici pravidla: Latku uvést nadpisem a popisem postupu, kterym byla ziskdna (trpny
minuly rod). Do postupu se uvadéji navazky (¢i objemy) a molarni mnozstvi pro vSechny
pouzité latky. Je-li postup shodny pro vice derivati, 1ze ho sjednotit a zapsat napt. ,,Obecna
metoda pro Suzukiho-Miyaurovu reakci®. U jednotlivych sloucenin je pak nutno uvést: ,, Tato
sloucenina byla pfipravena ze slouceniny 5 (XX mg; XX mmol) dle obecné metody

pro Suzukiho-Miyaurovu reakci.” Dale je nutno popsat ¢isténi, kolik latky bylo ziskdno



(mnozstvi 1 vytézek), barva a skupenstvi (Cirda kapalina, zluty olej, bild pevna latka),
u pevnych latek bod tani, u kapalin index lomu, v ptipad¢ Ze probé&hlo ¢isténi sloupcovou
chromatografii, ¢i TLC analyza pak reten¢ni faktor. Dale navazuje zépis z analyz, jimiz byla
potvrzena struktura v poradi 'H NMR, 'C NMR a dalsi pouzité NMR metody, IR, UV/Vis,
EI-MS, MALDI, elementarni analyza a dalsi. Vzorovy zdpis experimentalni Casti

a charakterizace sloucenin shrnuje Ptiloha 5.

8. Citace ¢lankii/knih/patentii/odkazi

,,Cituj slusné a budes slusné citovan!* Cita¢ni dovednosti patii k vizitce kazdého védce.
Z4dny externi (nevlastni) zdroj by v odborném dile nemél zistat bez citace, jinak se jedna
o plagiatorstvi! V obornych kruzich rozhodné neplati oblibené zkratky Ctrl+C (Ctrl cizi) a
Ctrl+V (Ctrl vlastni)! V odborném dokumentu se nejéastdji cituje formou horniho indexu! nebo
odkazem v hranatych zavorkach [1]. Cislovéani citaci je pribézné a je uvedeno v kapitole
Literatura. Zptisob citace literatury je v kazdé zemi a u kazdého vydavatele/¢asopisu jiny, v CR

existuje zdvazna norma:

e CSNISO 690 (01 0197). Informace a dokumentace - Pravidla pro bibliografické odkazy
a citace informacnich zdrojii. Praha: CNI, 2011.

Zapis citace dle této normy je vSak pomérné rozsahly a proto je v chemii nejcastéji pfijiman

zapis citace dle ACS, napf. pro €lanek:
e Klikar, M.; Solanke, P.; Tydlitat, J.; Bures, F. Chem. Rec. 2016, 16, 1886 — 1995.

Tzn. jsou uvedeni autofi v potadi jako na origindlnim dile, poté zkratka nazvu ¢asopisu zapsana
kurzivou, rok vydani zapsany tucnég, svazek (volume) zapsany kurzivou a rozsah stranek.

Pro zkratky nazv jednotlivych Casopisi 1ze vyuzit seznam na strankdch ACS:

e http://cassi.cas.org/search.isp

Knihu Ize citovat nasledujicim zptisobem:

e [ntroduction to Nonlinear Optical Effects in Molecules & Polymers; Prasad, P. N.;
Williams, D. J.; John Wiley & Sons, New York, 1991.

Patent pak naptiklad takto:

e Bayer Ag; EPO124742 A2, 1984.


http://cassi.cas.org/search.jsp

Software lze citovat nasledovné:

ArgusLab, Mark Thompson and Planaria Software LC, Version 4.01, 2014,

http://www.arguslab.com.

Webova stranka:

http://bures.upce.cz (5. 1. 2017).

Vice nez zpusob citace je diilezité spravnost, plnost a konzistentni zptsob citovani!

9. Citaéni software

V dnesni dob¢ existuje nékolik softwarovych néstaveb do textovych editorti typu Word, které
usnadiuji vkladani a formatovani citaci. Jednou z nich je naptiklad freeware Mendeley od

spole¢nosti Elsevier. Citacni plugin je dostupny ke stazeni zde:

https://www.mendeley.com

J. Charvot vytvofil pro Mendeley cita¢ni styl vyuzivany v ramci BUReS group, ktery je

k dispozici ke stazeni zde:

http://csl.mendeley.com/styles/456106131/BG-4

Jeho snadnou instalaci 1ze provést snadno dle Obrazku 3.

Doporucujeme vSem ¢lenlim skupiny, aby se s citacnim stylem sezndmili a vyuZivali velice

jednoduchého a automatizovaného vkladani a formatovani citaci ve svych dokumentech!

Posledni dobou se s aktualizaci balicku Office 365 vyskytuji problémy s neaktivnim pluginem
Mendeley ve Wordu. Problém lze snadno vyfeSit runim zadanim cesty skrze Word ke
zdrojovému Mendeley pluginu. Reseni: Oteviit novy dokument Word — Soubor — MozZnosti

— Dopliiky — Spravovat: vyber Dopliiky Wordu a Piejit — v Sablonach klikni na P¥idat

— zadej cestu ke zdrojovému Pluginu, obvykle tedy: C\Program Files (x86)\Mendeley

Desktop\wordPlugin a vyber pfislusny .dotm soubor. Nyni v Sablonach odklikni ptivodni

Mendeley Plugin. Poté by mél po ndvratu do prazdného dokumentu Mendeley jiz pln€ fungovat.


http://www.arguslab.com/
http://bures.upce.cz/
https://www.mendeley.com/
http://csl.mendeley.com/styles/456106131/BG-4
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PS. Experimentalni ¢ast

Obecné metody (nepouzité neuvadét!)

Rozpoustédla a ¢inidla pouzita pti syntéze byla zakoupena od firem Aldrich, Fluka nebo
Penta a byla pouzita bez dalSiho ¢isténi. Suchy THF byl vzdy Cerstvé destilovan z Na/K slitiny
a difenylmethanonu pod inertni atmosférou argonu. Pouzita rozpoustédla byla odpafovana na
odparce Heidolph Laborota 4001. Cross-coupling reakce byly provadény na vakuum-inertni
lince ve Schlenkovych baiikach. Sloupcova chromatografie byla provadéna na silikagelu (SiO2
60, velikost ¢astic 0,040-0,063 mm, Merck) a za pouziti komeréné dostupnych rozpoustédel.
Tenkovrstva chromatografie byla provadéna na aluminiovych destickdch potazenych
silikagelem Si0; 60 F2s4 (Merck) s vizualizaci pomoci UV lampy (254 nebo 360 nm). Body
tani byly stanoveny v otevienych kapildrach na pfistroji Buchi B-540. 'H a 3C NMR spektra
byla méfena v CDCls pti 25 °C na pristroji Bruker AVANCE III pii frekvencich 400/100 MHz
a Bruker Ascend™ pti frekvencich 500/125 MHz pro 'H resp. '°C spektra. Chemické posuny
jsou uvedeny v jednotkach ppm relativné k signalu Me4Si. Rezidudlni signaly rozpoustédel
byly pouzity jako vnitini standard (CDCIl3 — 7,25 a 77,23; ds-DMSO — 2,55 a 39,51; CD30D —
3,31 249,15 ppm pro 'H- resp. '>C-NMR spektra). Interakéni konstanty (J) jsou uvedeny v Hz.
Pozorované signdly jsou popsany jako s (singlet), br s (Siroky singlet), d (dublet), dd (dublet
dubletu), t (triplet), q (kvartet) a m (multiplet). Pro regulérni pfifazeni signali byly pouZzity dalsi
NMR metody, jako jsou 'H-'H COSY, HMQC nebo HMBC spektra. Opticka ota¢ivost byla
métena na pristroji Perkin Elmer Polarimeter Model 341, koncentrace ¢ je uvedena v g/100 ml
CH;OH. IC spektra byla méfena na piistroji Perkin Elmer FT-IR Spectrum BX s HATR
nastavcem. (Plati do roku 2016) IC spektra byla méfena na FT-IR spektrometru Nicolet iS50
s diamantovym ATR nastavcem. (Plati od roku 2016) Hmotova spektra byla métena na GC/EI-
MS konfiguraci sestavajici z plynového chromatografu Agilent Technologies 6890N (HP-5MS
délka kolony 30 m, I.D. 0.25 mm, film 0.25 pm) opatieného hmotovym detektorem Network
MS detector 5973 (EI 70 eV, rozsah 33-550 Da). Navic od konce roku 2018: Hmotova spektra
byla métena na GC/EI-MS konfiguraci sestavajici z plynového chromatografu Agilent 7890B
Series GC Custom (HP-5MS délka kolony 30 m, I.D. 0.25 mm, film 0.25 pm) Pfipadné
polarnéjsi kolona: (DB-35MS délka kolony 30 m, I.D. 0.25 mm, film 0.25 pm) opatieného
hmotovym detektorem 5977B EI MSD Bundle (EI 70 eV, rozsah 50-550 Da). Hmotnostni

spektra s vysokym rozliSenim byla méfena metodou ,.dried droplet® pomoci MALDI
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hmotnostniho spektrometru LT7TQ Orbitrap XL (Thermo Fisher Scientific) vybaveného
dusikovym UV laserem (337 nm, 60 Hz). Spektra byla méfena v rezimu pozitivnich iontt, v
normalnim hmotnostnim rozsahu s rozlisenim 100 000 pti m/z = 400. Jako matrice byla pouzita
2,5-dihydroxybenzoova kyselina (DHB). UV/Vis spektra byla méfena na spektrofotometru
Hewlett-Packard 8453 v CH>Cl,. Elementarni analyzy byly provadény na piistroji EA 1108
Fisons. Termalni vlastnosti cilovych molekul byly méfeny diferen¢ni skenovaci kalorimetrii
DSC na pfistroji Mettler-Toledo STARe System DSC 2/700 opatienym keramickym senzorem
FRS 6 a chladicim syst¢tmem HUBER TC100-MT RC 23. Termalni chovani cilovych molekul
bylo méfeno v otevienych hlinikovych kelimcich pod atmosférou N,. DSC kiivky byly
stanoveny pii skenovaci rychlosti 3 °C/min v rozmezi 25 az 500 °C. (Pii popisu latek

v experimentalni ¢asti se vysledky DSC analyzy uvadéji namisto bodu tani.)

P6. Obecna metoda pro Suzukiho-Miyaurovu reakci

Ve Schlenkové barice byl smichan 5,6-dichlorpyrazin-2,3-dikarbonitril 42 (199
mg; 1,0 mmol) odpovidajici pinakolovy ester boronové kyseliny (2,2 mmol) a THF/H>O
(50 ml, 4:1). Vysledny roztok byl probublan argonem po dobu 10 minut. Poté byl piidan
[Pd2(dba)s] (46 mg; 0,05 mmol), SPhos (20,5 mg; 0,05 mmol) a CsCO3 (717 mg; 2,2
mmol). Reakce byla michéna pti 65 °C po dobu 0,5 az 72 hodin pod inertni atmosférou
argonu. Reakéni smés byla ochlazena na 25 °C, nafedéna vodou (30 ml) a extrahovana
DCM (3 x 30 ml). Spojené organické vrstvy byly vysuSeny siranem sodnym, zfiltrovany
a rozpoustédla byla odpatfena. Surovy produkt byl ¢istén sloupcovou chromatografii a

nasledné rekrystalizaci ze smési DCE a hexanu.

5,6-Di([2,2'-bithiophen]-5-yl)pyrazin-2,3-dikarbonitril (34)

Sloucenina 34 byla pfipravena obecnou metodou s vyuZzitim komercné
dostupného 2-([2,2'-bithiofen]-5-y1)-4,4,5,5-tetramethyl-1,3,2-
dioxaborolanu (643 mg; 2,2 mmol). Reakce byla michéana pii 65 °C po
dobu 12 hodin. Bylo ziskano 261 mg chromoforu 34 (57 %). Rtzova
krystalicka latka. B.t. = 261 °C. Rf = 0,51 (SiOy;
DCM:Hex = 2:1). 'H-NMR (400 MHz, 25 °C, DMSO-ds):
0="17,16-7,18 (m, 2H, Th), 7,40 (d, J = 4,0 Hz, 2H, Th), 7,58 (d, J =
4,0 Hz, 2H, Th), 7,68 (d, J = 4,0 Hz, 2H, Th), 7,74 (d, J = 4,0 Hz, 2H,
Th), ppm. 3C-NMR (125 MHz, 25 °C, CDCls): § = 113,10; 124,51; 125,85; 126,77; 127,45;
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128,44; 132,27; 135,91, 136,27; 145,49; 146,80 ppm. IR (neat): v= 2919, 2132, 1743, 1620,
1448, 1389, 1176, 1009, 912, 886, 715 cm™. UV/Vis (CH2CL): Amax (£) = 468 nm (33400 mol
'dm?® cm™). HR-FT-MALDI-MS (DCTB) m/z: vypoéteno pro C22HioNaSs™ ([M]7) : 457,97828;
nalezeno 457,97855. Elementarni analyza: vypocteno pro C22Hi1oN4S4 (458,60): C 57,62, H

2,20, N 12,22, S 27,97 nalezeno C 57,69, H 2,18, N 12,20, S 28,00.
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Priloha P7. 'H-NMR (400 MHz, DMSO-ds, 25 °C) spektrum slou¢eniny 34.

—146.80
—lAE, A9
—=lade 27

~ o
: ~o@u — oy ) O
..... : N o~
@ ~ y o] B .
ISR — =~ o~ 0
i = o e

——136.27
A5 01

T T T T T T T T T T T T T T T T
150 145 140 135 130 125 120 115 110 105 100 95 20 85 80 ppm

Ptiloha P8. 3C-NMR APT (125 MHz, CDCls, 25 °C) spektrum slouéeniny 34.
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P9. UDAJE PRO KNIHOVNICKOU DATABAZI

Nazev prace

Thiazol-4,5-dikarbonitril jako nova elektron akceptorni jednotka
v push-pull molekulach

Autor prace Be. Sarka Svecova
Obor Organicka chemie
Rok obhajoby 2016

Vedouci prace

doc. Ing. Filip Bures, Ph.D.

Anotace

Byla provedena literarni reSerSe zaméfend na push-pull D-m-A
chromofory s vnitfnim pfenosem néaboje vyuzivajici péticlenné
heterocykly jako elektron akceptorni jednotky (thiazol, oxazol
a imidazol). Byla vyvinuta efektivni metoda ptipravy 2-bromthiazol-
4,5-dikarbonitrilu jako kli¢ového intermediatu, ze kterého bylo cross-
coupling reakcemi syntetizovano sedm push-pull chromofori
s modifikovanou délkou m-konjugovaného mistku. V ramci studia
vlastnosti téchto derivati byla zméfena absorpcni spektra. Srovnanim
pozic nejdlouhovinéjsich maxim thiazolovych derivati s odpovidajicimi
derivaty 1H-imidazol-4,5- dikarbonitrilu bylo mozno posoudit efektivitu
vnitiniho pfenosu naboj ptes obé jednotky. Termické vlastnosti byly
studovany diferen¢ni skenovaci kalorimetrii.

Kli¢ova slova

thiazol-4,5-dikarbonitril, push-pull chromofor, intramolekularni pienos
naboje
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