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(54) i . . Zptsob ptfipravy 2-isokyanatobenzonitrilu

(57) Reseni se tyka zplisobu pripravy 2-
-isokyanatobenzonitrilu vzorce I reakci isa-
tin-3-oximu vzorce II s thionylchloridem

v nadbytku bez pfgtomnosti rozpoustédla pfi
teplaté 55 aZ 65 C. Ldtka vzorce I je po

oddestilovédni nezreagovaného thionylchloridu

pfekrystalovdna z cyklohexanu. Latka vzorce
I se pouzivd pro syntézu 3-substituovanych
1-(2-kyanfenyl)mo&ovin, které maji pesti-
cidni déinky, nebo se vyuzivaji jako mezi-
produkty pro syntézu substituavanych china-
zolind s aplikaci ve farmakologii (antima-
larika, sedativa, antipyretika, antifolika)
a v zemédélstvi (pesticidy, stimuldtory
rastu). )
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Vyndlez se tykd zplsobu pfipravy 2-isokyanatobenzonitrilu vzorce I.

CN
N=C=0
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Ldtka vzorce I byla doposud pfipravovdna reakci isatin-3-oximu s chloridem fosfo-
reénym v bezvodém diethyletheru za laboratorni teploty, z reaktni smé&si byla izolovédna
destilaci za vakua ve vytsiku 78 % (Borsche W., Sander W., Chem. Ber. 47, 2815 /1914/),
respektive v 50 % vyt&Zzku (Breukink K.W., Verkade P.E., Rec. trav. Chim. 79, 450 /1960/),
popfipadé& reakci isatin-3-oximu se smési chlorid fosforedény-fosforoxychlorid - vytézek
reakce neuveden (Schoeter G., Seidler.Ch., J. prakt. Chem. 105, 336).

Pfedm&tem vyndlezu je novy zplsob piipravy 2-isokyanatobenzonitrilu vzorce I. Bylo
nalezeno, Ze ldtku vzorce I lze také pEipravit reakci isatin-3-oximu vzorce II
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s thionylchloridem v nadbytku bez pfitomnosti rozpougtédla pfi teploté 55 aZ 65 °C, l4tka
vzorce I je po odpafeni nezreagovaného thionylchloridu pfecisténa krystalizaci z cyklo-
hexanu.

2-Isokyanatobenzonitril vzorce I se pouZivéd pro syntézy 3-substituovanych 1-(2-
-kyanfenyl)modovin, které maji pesticidni Zinky nebo se vyuZivaji k syntéze substituova-
nych chinazolind s aplikaci ve farmakologii (antimalarika, sedativa, antipyretika, anti-
folika) a v zem&d&lstvi (pesticidy, stimuldtory rlstu).

Pfiklad

Ve 100 cm’ thionylchloridu (164 g, 1,38 mol) bylo suspendavdno 30 g (0,19 mol)
isatin-J-oximu. Suspenze byla zahfdta na teplotu 55 aZ 65 % a ponechdna reagovat 60 mi-
nut.

Potom byl nezreagovany thionylchlorid vakuové oddestilovén a olejovity zbytek pte-
krystalovdn z cyklohexanu.

Bylo ziskdno 23 g (94,5 %) 2-isokyanatobenzonitrilu, teplota téni 60 aZ 61 Oc. Bilé
krystaly.
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¢ If spektrum (KBr tableta): ¥ (CN) 2 230,V __ (NCO) 2 290,V _ (NCO) 1 455,V (C=C)
1 600, 1 580, ¥ (CH) 3 040, 3 080 cm L.
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PREDMET VYNALEZU
Zplisob pfipravy 2-isokyanatobenzonitrilu vzorce I
(D

vyznatujici se tim, Ze se ponechd reagovat isatin-3-oxim vzorce II
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H

s thionylchloridem v nadbytku bez pfitomnosti rozpoustédla pfi teploté 55 az 65 Oc a 14tka
vzorce I je po oddestilevdni nezreagovaného thionylchloridu pFekrystalovédna z cyklohexanu.
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