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2-Brommetylfenylizokyandl a sposob jeho pripravy

RieSenie sa tyka pripravy novej lat-
ky 2-brommetylfenylizokyandtu vzorca I. =
Podstata pripravy spoiva v tom, Ze na
2- izokyandtotoluén vzorca II sa podsob{

N-bromsukcinimidom

v prostredi nepoldrne-

ho grganického rozpiStadla vyhodne tetra-
chlormetanu alebo benzénu za pritomnosti
-peroxidickych ldtok ako dibenzoylperoxidu
alebo azo-bis-izobutlylonitrilu pri teplo-
te varu rozpidstadla.
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Vyndlez sa tyka -2-brommetylfenylizokyandtu a spdsobu ich pripravy.

Halogénizokyandty patria k heterokumulénom, ktorych bielektrofilné centrd sa vyuZzivaju
v organickej syntéze pre pripravu heterocyklickych 1l4tok. Halogénizokyandty je moZno pripra-
vil niekoTkymi sposobmi. Najcastej8ie sa pripravujd termickym rozkladom halagénacylazidov
v aprotickych rozpidtadldch (P.A.S. Smith : Org. React. 3, 337(1946) ) alebo reakciou prislui-
nych aminov s fosgénom (napr. US Patent 2 480 088 (1945), Monsanto Chemical Co., R.J.Slocom-
be, E£.E. Hardy ).

§tidiom literatiry sa ukazalo, ¥e 2-brommetylfenylizokyandt nebol doteraz pripraveny.

Predmetom vyndlezu je 2-brommetylfenylizokyandt vzorca (1) '

cH 2 Br '
(D)
N=C=0 :

Podstata spdsabu pripravy 2-brommetylfenylizokyandtu spo&ivd v tom, ¥e sa na 2- izokya-
ndtotoluén vzorca (IT)

a spdsob jeho pripravy.

2 M3
A l N=C=0 (I

posobi N-bromsukcinimidom v prostredi nepaldrneho organického rozpiitadla, vyhodne tetra-
chldormetdnu alebo benzénu za pritomnosti peroxidickych ldtok ako dibenzoylperoxidu za pri-
tomnosti peroxidickych ldtok ako dibenzoylperoxidu alebo azo-bis-izobutyronitrilu pri teplo-
te varu rozpustadla,

Vyhody spésobu pripravy zldZeniny I podla vyndlezu spo&ivaji v tom, Ze pri reakcii ne-
dochddza k adficii halogénu (t.j. bramu) na skupinu N=C=0.

Z-Urémmetylfenylizokyanét predstavuje novy jednoduchy a velmi reaktivny typ bifunk&né-
ho syntonu. S aminmi, fenolmi a hydrazinmi vystupuje do adiéno-cyklizaénych reakcii prostired-
nictvom NCO a CHQBE skupin za vzniku Sest a sedemlennych dusikatych heterocyklov (napr.
benzoxaziny a benztriazepiny). S niektorymi nukleofilnymi zlddeninami napr. trifenylfosfin-
mi poskytuje oniové soli, ktoré je moZné vyuZzit pre syntézu derivdtov indolu.

Predmet vyndlezu ilustrujt ale necbmedzuji nasledovné priklady:

Priklad 1 .
Zmes 26,6 g (0,2 mol) o-totylizokyandtu, 35,6 g (0,2 mdl) N-bromsukcinimidu a 2,42 g
(20 mmol) dibenzoylperoxidu v 20 ml suchého tetrachlormetdnu bola zahrievand cca 0,5 hodi-
ny do varu pod spdtnym chladigom. Po ochladeni bol vyluéeny sukcinimid odsaty a tetrachlor-
metdn bol odpareny. Zvy$ok bol rozpusteny v hexéne a odstaveny na kry3talizéciu cez noc
v chladnicke pri -20 . ‘
Vykrystalizovany 2-brommetylfenylizokyandt bol rychle odsaty. T. t. 0-5 e C.Vytazok 85 %.

Priklad 2
26,6 g (0,2 mdl) 2-izokyandto-toluénu, 35,6 g (0,2 mol) NBS a 2,42 g (20 mmol) diben-
zoylperoxidu sa zahrieva v benzéne 0,5 hodiny a spracuje ako v priklade 2, VytaZok 63 %.
Ziskany 2-brommetylfenylizokyanat I je kry&talickd latka, t.3. 0-5 O¢ (z hexénu).
Sumarny vzorec: CGHéﬁr NG ‘

Molekulovd hmotnost: 212,2

Elementdrna analyza: % C % H % N
MnoZstvo vypoditand: 45,24 2,82 6,59
MnoZstvo ndjdene: 45,28 2,86 6,54
Struktira zlideniny I bola dokdzand spektrdlnymi metodami IC a Ly nmr.

! -1y -
It Vo erey, en™) : 2000 (N=C=0)
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NMR ; cf}c0013, ppn): 4,42 (2H, s, CH,),

7,24 - 7,82 (4H, m, H o).

Iy

Spektrdlne merania
Infratervené spektiré sa namerali na spektrofotometri SPECORD IR 75(Carl Zeiss Jena).

lH NMR spektrd boli namerané na 80 MHz spektrofotometri Tesla BS 487,

PREDMET VYNALEZU

1. 2-8rommetylfenylizokyandt vzorca I

CHZBr

= NCO

2, Spbsob pripravy 2-brommetylfenylizokyandtu podla bodu 1 vyznadeny tym, %e sa na 2-izo-
kyandtotoluén vzorca II

B

o rﬁ’¢r4‘_—’ CH3
N

=~ NCO

pésob{. N-promsukcinimidom v prostreqi nepoldrneho organického rozpistadla, vyhodne tetra-
chlormetdnu alebo benzénu za pritomnosti peroxidickych l4tok ako dibenzoylperoxidu alebo
azo-bls-fzobutylonitrilu pri teplote varu rozpdstadla,
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