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Stupei nenasycenosti sléaniny se nejastji vyjadiuje ekvivalentem dvojnych vazeb (DBE, double
bond equivalent, nebo UN, unsaturation number).rtétal DBE organické sl@eniny udava minimalni
pocet ,redulkénich operaci® nezbytnych kigvedeni molekuly dané slgeniny na nasycenou a
necyklickou. Je-li znama struktura molekuly, |ze BBypciitat jako sodet patu dvojnych vazeb, pibu

cykli a dvojnasobku piu trojnych vazeb.

DBE = pocet dvojnych vazeb + pocet cykli + 2 - pocet trojnych vazeb
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Pro strukturni analyzu je zasadni vypbstup® nenasycenosti ze sumarniho vzorce, ktery je olevykl
ziskan z hmotnostni spektrometrie nebo odhadnoimreekého vzorce ziskaného z elementéarni analyzy.
Vypocet DBE ze sumarniho vzorce vyplyva z vaznosti prvkteré molekula slaieniny obsahuje.
Vaznost v tomto fipadt znamena maximalni pet jednoduchych vazeb, kterych je dany prvek v odané
oxidatnim stavu schopen teoreticky vytito V molekulach stabilnich organickych stmmin je vaznost
n¢kterych prvki jednoznéna (nap.: vodik, lithium, fluor, chlor, brom a jod jsoudeovazné, kyslik
dvouvazny, uhlikityitvazny). Nekteré prvky vSak mohou mitiznou vaznost (n&p dusik je trojvaznyi
pétivazny, sira je dvouvazndtyivaznacéi Sestivaznd) a vypet DBE pak vede k dkolika moznym

hodnotam.



Vypocet DBE ze sumarniho vzorce

Vypocet DBE ze sumarniho vzorce lze odvodit Uvahou oztvené (acyklické) a zcela nasycené

molekule:

1. Vaznost a ptet vicevaznych pruk daného vzorce uddva maximalni¢ebvazeb, kterych se
mohou @astnit. Je-li sumarni vzorec/isFsNO spravny a dusik je trojvazny, pak je maximalni

pocet vazeb vicevaznych prirk

4-Tc+3-N+2- =33

2. V nasycené acyklické struk@ujsou vSechny vicevazné prvky vzajenmetzeny pra¥ jednou
vazbou. Kazdy z vicevaznych pivje tedy sodasti dvou vazeb, s vyjimkou krajnich pévinak
by vznikla monocyklicka struktura). Pet moznych vazeb je tedy menSi o dvojnasobekupo

vicevaznych prvi plus jedna vazba prvniho a jedna vazba posledgmifiau retézce.

33-2:(¢+y+1-1)=33-16=17

3. Vypcxet patu moznych vazeb Ize zjednoduSit spojenitedghozich dvou kraktim, Ze se
vaznost &hto prvki rovnou snizi o dy a pa&et se navySi o dvza krajni prvky. Tim seisla

zmensSi a zcela vypadnou dvouvazné prvky.
2:c+1-3+0-L+2=17
4. Pa@et moznych vazeb je nutné dale snizit otgbojednovaznych pruk které musi byt

k vicevaznym prvikm vazany. JelikoZz se na vzniku normalni kovalemtidby podileji vzdy dva

prvky, je polovina z tohoto rozdilu rovna DBE steniny daného sumarniho vzorce.
DBE=(17-9)/2=4
5. Obsahuje-li slotenina prvky majici vice moznych vaznosti, jgedité uvazit vSechny moznosti.
Uvazime-li dusik jako gtivazny pak pro vySe uvedeny sumarni vzorec je BBE

DBE=(2-%+3h+2-6-3)/2=5



