Ster eoselektywnosé reakcji elektrocyklizacji
fluorowanych pochodnych olefin

Celem pracy byto zbadanie proceséw elektrocyklicznych (przede
wszystkim w aspekcie ich stereoselektywnos$ci i mozliwosci stereokontroli)
wykorzystujac  oprocz danych eksperymentalnych obliczenia kwantowo-
mechaniczne metodami DFT. Rozwazajac zar6wno regute zachowania symetrii
orbitali Woodwarda-Hoffmanna jak i efekt skretoselektywnosci, jesteSmy
w stanie kontrolowac stereoselektywnos$¢ procesu elektrocyklizacji, ktory
zachodzi¢ moze w sposdb stereospecyficzny, a uktad taki moze postuzyé w
przysztosci np. jako uktad modelowy przy projektowaniu nanorotoréw. Opisano
uktady 4m-elektronowe (fluorowane pochodne 1,3-dimetylo-5-propenylouracylu)
oraz 6Tm-elektronowe (9,10-bis(pentafluoropropenylo)fenantren) ulegajace
elektrocyklizacji, w ktorych wptyw na skretoselektywnos$¢ maja podstawniki
Jfluorowe” (zaréwno elektronodonorowe np. -F jak i elektronoakceptorowe np.
-CF3). Efekt skretoselektywnoSci jest wowczas bardzo wyrazny i moze w sposéb
znaczacy wptyngé na stereoselektywnos$¢ reakcji elektrocyklizacji. Wyjasniono
obserwowang stereoselektywno$s¢ w badanych reakcjach izomeryzacji
elektrocyklicznej, wskazujac na jej zalezno$¢ zarowno od skretoselektywnoSci jak
i od: réwnowagi konformacyjnej substratow, ich parametréow geometrycznych
(symetrii), réznic w sitach oscylator6w oraz od mozliwosci konkurencyjnej,

réwnolegtej izomeryzacji rodnikowe;j.



