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Linh vue ky thuat dwoe dé cap

Sang ché dé cap dén cac hop chat quang sic lién két vong, nhu 14 cac hop
chat naphtopyran ngung tu vong indeno quang séc, va cac ché pham qliang sdc va
cac vét phim quang sic chira c4c hop chét quang sic ndy.
Tinh trang k¥ thuit cia sang ché

Céc hop chét quang sic chuyén tir trang thai (hodc dang) nay sang trang thai
khéc dé phan tng lai cac budc song nhét dinh ctia btrc xa dién tir (nhu 13, “birc xa
quang héa™). Mbi trang théai c6 mot phd hip thu dic trung. Vi du, nhiéu hop chit
quang sac chuyén héa tir trang théi bét hoat (vi du, dugc khir mau hodc vé co ban
khong mau) sang trang thai hoat hoa (vi du, dugc tao mau) khi phoi 16 v&i buce xa
quang héa. Khi birc xa quang hoéa bi loai bd, cac hop chit quang sic nay chuyén
héa nguoc tir trang thai hoat hoa lai trang thai bét hoat. “Hop chét quang sic thuan
nghich nhiét” 1a hop chit quang sic ma chuyén hoa tur trang thai bét hoat sang
trang théi hoat hoéa khi phan (g lai birc xa quang hoa, va tr¢ vé trang thai bét hoat
khi phén’ mg lai ning lugng nhiét. Phan ting hoat hoa (ttr bét hoat sang hoat hoa)
chi yéu 12 quang hoa trong khi phan Gng khtt hoat héa (tir hoat hoa sang bét hoat)
cha yéu 1a nhiét. Cac hop chét quang sic nhu vy cho thdy diéu dugc goi 1a “su
phu thudc vao nhiét d6 hodc “tic dong phu thude vao nhiét do”.

“Téc dong phu thudc vao nhiét do” la két qua ctia sy thay dbi trong ndng do

can bing gitta trang thai bat hoat va trang thai hoat héa do nhiét do. Khi nhiét do
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ting, suU can béng nay dugc dich chuyén sang trang thai bat hoat (vi du, dugc khir
mau). Khi nhiét d§ gidm, su can bang nay duge dich chuyén sang trang thai hoat
hoa (vi du, dugc tao mau). Cac vat phim va nguyén liéu chira cac hop chét quang
sic nay do dé s& thé hién su phan ting khéc nhau phu thude vao nhiét dg ctia ching.
Do phan ting thuan dugc hoat hoa bang 4nh sang va phan Gmg nghich dugc géy ra
bé‘mg nhiét, cac hop chét quang sic thuan nghich nhiét, khi dugc hoat hoa, c6 xu
huéng t6i hon & nhiét d6 lanh hon va trong hon & nhi¢t do 4m hon.

Téc dong phu thude vao nhiét do 1a mt vén dé dic biét doi véi cac vt pham
quang sic, nhu 14 cac thau kinh mit quang sac. Su tao mau vat phim quang sic
bi tac dong béi nhiét dd ma & d6 vat pham nay duoc sir dung. Vi du, vét pham
quang sic ma chira hop chit quang sac thuin nghich nhiét c6 thé trd nén khong
du téi khi nhiét d6 mai trudng xung quanh néng va/hodce ¢o thé tré nén qua tbi khi
nhiét dd méi truong xung quanh lanh. “Nhiét o moi truong xung quanh” c6 nghia
12 nhiét d6 ciia mdi trudng ma tiép xtc tryc tiép voi vat phim quang sac. Vi du,
d6i v6i cac thiu kinh mit quang sic dugc deo bdi ngudi deo, nhiét d moi truong
xung quanh s& 13 nhiét d6 cta khong khi ma tiép xtc truc tiép voi cac thau kinh
mat quang sic.

Céac hop chét quang sic co thé dugc dic trung véi cac ddc tinh khac nhau,
ching han nhu, nhung khéng bi gi6i han boi: ty 18 phai mau; su thay d6i trong
mat do quang hoc (AOD); su thay ddi trong mat do quang hoc khi bao hoa (AOD);
do nhay (AOD/nho nhat); hiéu suat ma tai d6 hop chit quang sdc nay hap thu buc
xa du dé hoat héa hop chét quang sac (d6 mau); va cac dac tinh ludng sdc (chang
han nhu trong trudng hop cua cac hop chét quang sic c6 tinh ludng sdc), ma co
thé duoc dinh lugng theo céc gid tri ty 1€ hép thu (AR). Su thay ddi trong mat do

quang hoc do su thay ddi tir trang thai bét hoat sang trang théi hoat hoa.



Mot céch dé dinh luong su phu thudc vao nhiét db cta cac hop chat quang
sic 1a bang phép do su khac biét trong mat d§ quang hoc cia trang thai hoat hoa
& hai nhiét d6. Khi so sanh cac hop chat quang sic, tit ca nhitng thi khac déu
béng nhau, hop chét véi su khéac biét nhé hon trong mét d6 quang hoc giilta hai
nhiét 6 & trang thai hoat hoa duge coi 1a c6 sy phu thude vao nhiét o nhé hon,
tire 1a tdc dong phu thudc vao nhiét o giam. Pidu dugc mong mudn 12 cung cap
hop chét quang sic ma c6 sy phu thudce nhiét do giam so v6i cac hop chét quang
sic té da bibt. Vi duy, didu duge mong mudn 12 cung cAp cac hop chét naphtopyran
ngung tu vong indeno quang sic méi voi su phu thudc vao nhiét d6 gidm.

Ban chit k§ thuit cia sang ché
Hop chét quang sic ¢6 cau trac khung 18i duge bidu thi bing Cong thic (1)

sau day,
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chon mot cach doc 1ap tur hydro, alkyl duogc thé hoac khong duoc thé, aryl dugc

thé hodc khéng duoc thé, heteroaryl dugc thé hoic khong dugc thé, hodac
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heteroxycloalkyl duoc thé hoic khong duge thé; va hop chét quang sdc nay 13 hop
chit quang sic thuan nghich nhiét.

Cic dic diém ma dic trung cho sang ché nay duoc chi ra mét cach cu thé
trong cac yéu cAu bao ho, ma duge dinh kém va tao thanh mét phén cua su boc 10
nay. Céc dac diém nay va céac dic diém khac cia sang ché, cac uwu diém hoat dong
" clia né va cac ddi tuong cu thé thu duoc bﬁng viéc st dung n6 sé duoc hiéu dﬁy
da hon tir phan mé ta chi tiét sau day ma trong d6 cac phuong an khong gi6i han
ciia sang ché duge minh hoa va mo ta.

M6 ta vin tit cac hinh vé

Fig. 1 minh hoa so dd tdng quét, So dd 1, ciia phuong phap mau cho viéc sén
xuat cac hop chit quang sic theo sang ché.

Fig. 2 minh hoa so dd tong quat, So dd 2, ciia phuong phap mau khac cho
viéc san xuat cac hop chét quang sic theo sang ché.

MG ta chi tiét sang ché

Nhu duoc st dung ¢ day, dang sb it ciia mao tir khong xac dinh “mot” sé bao
gém c4c tham chiéu s nhiéu trir khi duoc gidi han rd rang va cu thé t6i mot tham
chiéu khéc.

Nhu duoc st dung & day, thudt ngit “bao gbm” 1a ddng nghia véi “chira”.

Tru khi duoc chi ra khac, tAt ca cac pham vi hodc ty 1€ dugc boc 10 & day
phai dugc hidu 12 bao gdm bat ky va tat ca gia tri phu hodc ty 1€ phu duoc xép vao
trong d6. Vi dy, pham vi hodc ty 1€ “1 dén 10” duoc deé cap can dugc xac dinh 1a
bao gom bét ky va tAt ca cac gid tri phu gilta (va bao gbm) gia tri td1 thiéu 1 1 va

oi4 tri ti da 14 10; nghia 14, tat ca cdc gia tri phu hogc ty 1€ phu bét dau bang gia
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trj t&i thiéu 13 1 hogic 16n hon va két thuc bing gi tri t0i da 12 10 hode thap hon,
chéng han nhu nhung khéng bi gi6i han bi, 1 dén 6,1,3,5 dén 7.8, 5,5 dén 10.
Nhu duoc st dung & day, trir khi duoc chi ra khac, su biéu thi tir trai sang
phai clia c4c nhém lién két, ching han nhu nhém lién ket héa tri hai, bao gdm cac
huéng thich hop khéc, chéing han nhu, nhung khong bi giéi han béi, cac hudng tir

phai sang trai. Nhdm muc dich minh hoa khong gidi han, su biéu thi tir trai qua

ﬁ
phai ctia nhom lién két hoa tri hai ¢c—0 hodc twong duong -C(O)O-,
ﬁ
bao gdm su biéu thi tir phai sang trai cua no, o0—°¢C , hodc tuong

duong -O(0)C- hodc -OC(O)-.

Khac véi trong cac vi du hoat dong, hoac néu dugc chi ra khéc, tAt ca cac sb
thé hién sé lugng thanh phan, cac diéu kién phén ung, v.v. dugc st dung trong
ban mo ta va yéu cau bao ho ndy phai dugc hidu 14 duoc stra dbi trong moi trudong
hop bang thuat ngit “khoang”. Boi “khoang” c6 nghia 1a cong hodc trir hai muot
lam phan trim gia tri dugc d& cap, chang han nhu cdng hodc trir mudi phén tram
oi tri dugc dé cap. Tuy nhién, didu nay khong nén duge xdc dinh nhu 13 gidi han
d6i v6i bat ky phan tich ndo vé cac gia tri theo hoc thuyét twong duong.

Nhu duoc st dung & day, cac gia tri trong luong phén tir cua cac polyme,
ching han nhu trong lugng phan tir trung binh (Mw) va trong luong phan tu trung
binh s6 (Mn), dugc xéac dinh bang phép sic ky thdm gel ma st dung cac chat
chudn thich hop, chiang han nhu céc chét chudn polystyren.

Nhu duoc st dung & ddy, thuat ngit “polyme” c6 nghia la cac polyme dong
nhét (vi du, duogc san xuat tlr cac loai monome don), cac copolyme (vi du, dugc

san xuat tir it nhat hai loai monome), va cac polyme ghép.



Nhu duge st dung & day, thut ngir “(met)acrylat” va cac thuat ngtr tuong
tu, chang han nhu “este axit (met)acrylic” c6 nghia la cac dAn xuét ctia axit acrylic
va axit metacrylic, bao gdm céc este acrylat, este metacrylat, cac acrylamit, cac
metacrylamit, axit acrylic va axit metacrylic. Nhu dugc sir dung & day, thuat nglr
“axit (met)acrylic” c6 nghia 12 axit metacrylic va/hodc axit acrylic.

Céc hop chat quang sic theo sang ché, véi mot sd phuong 4n, con duge dé
cap dén & day nhu cac hop chit quang sic c6 tinh ludng sic (ching han nhu, khi
chiing bao gdm mét hodc nhidu nhém kéo dai, chang han nhu LY).

Céac hop chat quang sic theo sang ché, nhu dugc mo ta & day, bao gbm,
nhung khong bi gidi han boi, cac hop chét quang sic duoc biéu thi bang Cong
thue (I), Cong thic (Ia), Cong thirc (Ib) va Cong thire (Ic), trong mdi trudng hop
¢6 thé tiy ¥ bao gdm thém mot hodc nhiéu phu phim, ma 1a két qua cia sy tong
hop céc hop chét nhu vay.

Nhu duogce sir dung & day, thuat nglr “quang séc” va cac thuat ngit twong tu,
chiang han nhu “hgp chit quang sic” ¢6 nghia 1a co phd hép thu cho it nhét bic
xa nhin thiy dugc ma thay dbi dé phan tmg véi su hép thu cua it nhét buc xa
quang héa. Hon nita, nhu dugc s dung ¢ day thuét nglr “vat liéu quang séc” ¢6
nghia la bat ky chat nao duge didu chinh dé thé hién cac dic tinh quang sdc (chang
han nhu, dugc didu chinh dé c6 phd hép thu cho it nhit brc xa nhin thay dugc ma
thay d6i dé phan ting véi su hép thu cua it nhét btc xa quang hod) va bao gdm it
nhat mot hop chat quang sic.

Nhu duoc st dung & day, thuat ngir “burc xa quang héa” c6 nghia la burc xa

dién tir ma c6 kha ning gdy ra phan tmg trong vét li¢u, chang han nhu, nhung
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khong bi giéi han boi, su chuyén héa vat liéu quang sic tir dang hodc trang thai
nay sang dang hodc trang thdi khac s& duoc thao luan chi tiét hon & day.

Nhu duge st dung & day, thuat nglt “ludng sic” ¢6 nghia 1a c¢6 kha thé hap
thu mot trong hai thanh phan phan cyc theo hudng vudng goc voi nhau cla it nhat
buc xa truyén manh hon birc xa khéc.

Nhu duoc str dung & day, thuat nglr “quang sdc-ludng sic” va cac thuat ngit
tuong tu, chang han nhu “hgp chét quang sic co tinh ludng sic”, c6 nghia 1a ¢d
va/hodic cung cAp ca hai dic tinh quang sic (nghfa 1 ¢6 phd hép thy d6i voi it nhat
birc xa nhin thiy dugc ma thay ddi dé phan tmg véi it nhét 1a bic xa quang héa),
va cac dic tinh ludng sic (nghia 12 ¢6 thé hap thu mot trong hai thanh phan phan
cuc theo huéng vudng goc véi nhau cua it nhit birc xa truyén manh hon bt xa
khac).

Nhu duge st dung & ddy, va trir khi duge dé cap khac hodc gidi han khac,
thuat ngtt “vat liéu quang sic” bao gdm céc vat liéu va hop chét quang sdc thuan
nghich nhiét va vat liéu va hop chét quang sic thuan nghich khong nhiét. Thuat
ngit “cac hop chét/vat liéu quang sic thuan nghich nhiét” nhu dugc st dung & day
¢6 nghta 13 cc hop chdt/vat liéu ma ¢6 thé chuyén hoa tir trang thai tha nhét, vi
du “trang thai trong”, sang trang théi th hai, vi du “trang thai c6 mau”, dé phan
rng véi buc xa quang hoa, va chuyén vé trang thai thir nhét dé phan Gmg véi nang
lugng nhiét. Thuat ngtt “hop chét/vat liéu quang sic thuan nghich khong nhiét”
nhu duoc st dung & day c6 nghia la cac hop chét/vat liéu ma c6 thé chuyén hoa
tur trang thai thu nhit, vi du “trang thai trong”, sang trang thai thu hai, vi du “trang
thai c6 mau”, dé phan tmg véi bue xa quang hoa, va chuyén vé trang thai thi nhat

dé phan (g véi blic xa quang hda cua (cac) budc séng vé co ban tuong tu nhu
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(cac) su hép thu cua trang thai c6 mau (vi du, viéc ngung tiép xuc véi buc xa
quang héa nhu vay).

Nhu dugc su dl_mg o day, dé didu chinh thuat nglt “trang thai”, thuat ngtr
“thir nh&t” va “thir hai” khong nhim dé dé cap dén bat ky thi tu hode nién dai cu
thé nao, ma thay vao d6 dé cap dén hai diéu kién hodc ddc tinh khac nhau. Nham
muc dich minh hoa khong gi6i han, trang thai thir nht va trang thai thir hai cia
hop chit quang sic c6 thé khac nhau vé it nhat mot dic tinh quang hoc, ching han
nhu nhung khong bi gi6i han bsi sy hap thu bic xa nhin thdy dugc va/hodc tia
cuc tim. Do d6, theo cac phuong an khong gi6i han khac nhau duge bdc 16 ¢ day,
c4c hop chit quang sic theo sang ché co thé c6 phd hip thu khac nhau & mdi trang
thai thir nhAt va trang thai thir hai. Vi dy, trong khi khong giGi han ¢ day, hop chét
quang shc theo sang ché co thé trong sudt & trang thai thur nhét va c6 mau & trang
thai tht hai. Ngoai ra, hop chét quang sic theo sang ché c6 thé c6 mau thi nhat &
trang thai thu nhét va mau thir hai & trang thai thir hai.

Nhu duoc st dung & ddy, thuét ngit “quang hoc” ¢ nghia 1a thudc vé hoiic
lién quan dén anh sang va/hoac tAm nhin. Vi du, theo cac phuong an khong gidi
han khéc nhau duoc boc 16 & day, vat phém hodc thanh phﬁn hoic thiét bi quang
hoc ¢6 thé duge chon tir cac vat phim, thanh phan va thiét bi nhan khoa; cac vt
phém, thanh phan hodc thiét bi hién thi; cira sb; guong kinh; hodc céc vat pham,
chi tiét va thiét bi cam bién tinh thé léng chi dong va thu dong.

Nhu duge st dung & ddy, thuat ngft “nhan khoa” ¢6 nghia la thudc vé hoidc
lién quan dén mét va thi luc. Cac vi du khong giéi han vé c4c vat pham hoic thanh
phan nhan khoa bao gbm céc théu kinh didu chinh va khong diéu chinh ma gdm
kinh don trong hoidc kinh da trong, ma co thé 1a ca thau kinh da trong phan doan

hodc khong phan doan (ching han nhu, nhung khong bi gioi han béi, thau kinh

8
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hai trong, thau kinh ba trong va thu kinh da trong), cling nhu cac thanh phan khéc
duoc su dung dé diéu chinh, bao vé, hodc téng cuong thi luc (Vé mit thAm m¥
hodc muc dich khac), bao gbm nhung khéng gidi han, kinh ép trong, kinh ndi
nhén, kinh lap, va kinh bao vé hodc kinh che mit.

Nhu duoc st dung & day, thuat nglr “hién thi” c6 nghia la sy trinh bay thong
tin c6 thé nhin théy dugc hoac doc dugce bﬁng mdy dudi dang ch, $0, ky hiéu,
thiét ké hoc hinh v&. Cac vi du khong gi6i han v& cac thanh phan hién thi bao
odm man hinh, man hién thi va c4c chi tiét an ninh, ching han nhu cic dau higu
an ninh.

Nhu duge sir dung & ddy, thudt ngit “cua s6” ¢ nghia 1a mot 16 héng dugc
didu chinh dé cho phép su truyén btc xa qua d6. Céc vi du khong gi6i han vé cira
s6 bao gc‘Sm cac vat phém trong sudt trén 6 t6 va may bay, kinh chin gib, b loc,
ctra chdp, va cong tdc quang hoc.

Nhu duoc st dung & ddy, thuét nglr “guong kinh” cd nghia 1a bé mit ma
phan xa mdt cach ddc bigt phﬁn 16n anh sang toi.

Nhu duoc sit dung & ddy, thuat ngit “cam bién tinh thé long” d& cap dén cdu
triic chira vat liéu tinh thé 16ng ma c6 thé dugc sip xép theo thir tw. Mot vi dy
khong gii han vé thanh phin cam bién tinh thé 16ng 1a man hinh tinh thé 1ong.

Nhu duge stt dung & day, cdc thuét ngit mang tinh md ta khdng gian hodc
hudng, chang han nhu “trai’, “phdi”, “bén trong”, “bén ngoai”, “bén trén”, “bén
dudi” hodc tuong ty, 1lién quan dén sang ché nhu duoc thé hién trong cac hinh v&.
Tuy nhién can phai hiéu rang sang ché co thé gia thuyét cac huéng thay thé khéc

nhau va, theo do, cac thuét ngir nhu vay khong duoc x4c dinh 1a gi6i han.
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Nhu duge st dung & day, cac thuat nglt “duoc tao thanh trén”, “dugc dat
trén”, “duoc tao ra trén”, “dugc ap trén”, “dugc & trén” hodc “duoc dinh vi trén”
¢6 nghia 12 dugc tao thanh, dugc dat, dugc tao ra, dugc ap, &, hodc dugc dinh vi
trén nhung khong nhit thiét phai tiép xuc truc tiép (hodc tiép giap) voi thanh phan
bén du6i, hodc bé mit cia thanh phan bén dudi. Vi du, mdt 16p “dugc dinh vi trén”
16p nén khong loai trir sy hién hitu ctia mot hodc nhiéu 16p, 16p phu, hodc mang
khac c6 cung hoic khac thanh phan dugc nam gitra 16p duoc dinh vi hodc duoc
tao thanh va chét nén.

Nhu duge st dung & ddy, viée thuat lai lién quan dén cac vi tri vong nhu,
nhung khong bi gi6i han béi, vi tri-x (vi du, vi tri-3 hodc vi tri-13) ¢6 nghia la vi
tri cu thé trong cau triic vong, ching han nhu cAu trac khung 161, ciia hop chét hoa
hoc, chéng han nhu céc hop chét quang sic vong ngung tu vong indeno theo sang
ché, va dugec mo ta & day theo mot s6 phuong 4n bang cac chit s trong cau tric
vong ctia cac cong thirc hoa hoc dai dién chéng han nhu, nhung khong bi gisi han
béi cac Cong thire (1), (Ta), (Ib) va/hodc (o).

“CAu trac khung 161” ¢6 nghia 1a hop chét bao gbm it nhét cdu tric khung
duoc md ta trong Cong thirc lién quan. Céu truc khung 161 dugc tao ra nhiam muc
dich xac dinh cac vi tri vong dugc -danh s6. Tuy nhién, can phai hiéu ring, trir khi
duoc thé hién mot cach cu thé nguoc lai, (cac) cu trac khung 181 c6 thé c6 mot
hoac nhiéu nguyén tir hodc mot hoac nhiéu nhém (khéng dugc minh hoa cu thé
trén Cong thic twong ung) ma lién két véi mot hodce nhiéu cac vi tri vong dugc
danh sb trén ciu tric khung 151, ma c6 thé gidng hoic khéc nhau.

Cac hop chét quang sic theo sang ché dugc dé cap & day voi tham chiéu t6i

thuét ngit “cau tric khung 16i”, ma c6 thé duoc biéu thi bang mot hodc nhiéu cong

10
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thire, chang han nhu nhung khong bi gidi han béi cac Cong thac (1), (Ia), (Ib)
va/hoac (Ic).

T4t ca cAc tai liéu hodc cac phdn cua tai lidu, chang han nhu nhung khong bi
gi6i bdi cac sang ché da cép va don diang ky sang ché, dugc dé cap & day, va trur
khi duoc chi ra khac, phai duge xem la “duoc két hop bé'mg viéc tham khao” trong
toan bd ndi dung cua chung.

Nhu duoc st dung & day, su thuat lai cia nhém “duge thé”, c6 nghia 1a nhém
bao gdm, nhung khong bi gidi han bdi, nhom alkyl, nhom heteroxycloalkyl, nhom
aryl, va/hoic nhom heteroaryl, trong do it nhAt mot hydro cua ching dugc thay
thé hoic dugc thé bang mot nhom khéng phai hydro, ching han nhu, nhung khong
bi giéi han béi, cac nhom alkoxy; cac nhom halo (vi du, F, Cl, I va Br); cac nhom
hydroxyl; cac nhém thiol; cac nhém alkylthio; cac nhém xeton; cac nhom andehit;
cac nhém este; cac nhém axit cacboxylic; cac nhom axit photphoric; cdc nhom
este axit photphoric; cdc nhom axit sunfonic; cac nhom este axit sunfonic; nhom
nito; cdc nhém xyano; cac nhom alkyl (bao gdm céc nhom aralkyl); cidc nhom
alkenyl; nhom alkynyl; cac nhém haloalkyl; cac nhom perhaloalkyl; cac nhom
heteroxycloalkyl; cac nhém aryl (bao gdm cac nhom alkaryl, bao gdm aryl dugc
thé hydroxyl, chdng han nhu phenol, va gdm ca aryl da vong lién két vong); céc
nhom heteroaryl (bao gdm céc nhom heteroaryl da vong lién két vong); cac nhom
amin, ching han nhu -N(R;")(R12’) ma trong do mdi Ry’ va Ry’ duge chon doc
lap, vi duy, tir hydro, alkyl, heteroxycloalkyl, aryl, hodc heteroaryl; cac nhém
cacboxylat; cic nhom siloxan; cdc nhom alkoxysilan; cac nhém polysiloxan; cac
nhom amit; cac nhom cacbamat; cac nhom cacbonat; cac nhom ure; cac nhom

polyeste; cac nhom polyete; cac nhom polycacbonat; cac nhém polyuretan; cac
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nhém acrylat; cic nhém metacrylat; cac di vong chtra nito; hodc su két hgp cua
chung, bao gdm cac nhém ndy va cac vi du nhu duge mo ta thém ¢ day.

“Nhém aryl” dé cap dén gbc hydrocacbon héa tri mot vong thom, va thuét
nglt “thom” dé cap dén hydrocacbon lién hop theo vong cd do én dinh (do su
chuyén vi) 16n hon dang ké so véi cAu tric tap trung gia dinh. Céc vi du vé nhém
aryl bao gdm nhém aryl Cs-Cia, chdng han nhu, nhung khong bi gi6i han boi,
phenyl, naphtyl, phenanthryl, va antracenyl.

Nhu duge sir dung & day, viéc thudt lai cua “dugc thé bang halo” va cac thuét
ngir lién quan (ching han nhu, nhung khéng bi gii han bdi, cac nhom haloalkyl,
c4c nhém haloalkenyl, cac nhém haloalkynyl, cdc nhém haloaryl va cac nhom
halo-heteroaryl) c6 nghia 12 nhém ma trong do it nhit mot, va tdi da va bao gém
tit ca cac nhom hydro c6 sin cua chung dugc thé bang nhém halo. Thuét ng
“dugc thé bang halo” bao gbm ca “duge thé bang perhalo”. Nhu dugc sir dung &
day, thuat ngit nhom dugc thé bang perhalo va céc thuat ngft lién quan (ching han
nhu, nhung khong bi gi6i han boi, nhém perhaloalkyl, nhom perhaloalkenyl,
nhém perhaloalkynyl, nhém perhaloaryl hodc nhom perhalo-heteroaryl) c6 nghia
la nhém ma trong do t4t ca cac nhom hydro c6 sin ctia chiing duge thé bang nhém
halo. Vi du, perhalometyl 1a -CXj; perhalophenyl 1a -C¢Xs, trong d6 X biéu thi
mét hodc nhidu nhém halo, ching han nhu, nhung khong bi gi6i han béi F, Cl
hoac Br.

Nhu duoc str dung & ddy, viéc thuat lai cua cac nhom “mach théng hoac phan
nhanh”, chang han nhu alkyl mach thang hodc phan nhanh, ¢ day duoc hiéu 1a
bao gém: nhém metylen hodc nhém metyl; cidc nhém mach théng (hoac “chudi
thang”), chang han nhu cac nhém alkyl C;-Cas mach thang; va cdc nhém dugce

phéan nhanh phu hop, ching han nhu nhém alkyl C3-Cas phan nhanh.
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Thuat ngit “alkyl” nhu duge st dung & day, c6 nghia 1a alkyl Ci-C,s mach
théng hodc phan nhanh, mach vong hodc khong vong. Alkyl mach thﬁng hodc
phan nhanh c6 thé bao gom alkyl C-Cas, ching han nhu alkyl C;-Cao, chiang han
nhu alkyl C-Cio, chang han nhur alkyl C1-Ciz, ching han nhu alkyl C;-Cs. Céc vi
du v& céc nhém alkyl ma tir d6 cac nhom alkyl khac nhau theo sang ché c6 thé
dugc chon, bao gf)m, nhung khong bi gidi han bai, cac nhom duogc de cap thém &
day. Céac nhom alkyl c6 thé gdm cac nhom “xycloalkyl”. Thu4t ngt “xycloalkyl”
nhu duge st dung & dy, ¢ nghia 1a cac nhom mach vong phu hop, chang han
nhu, nhung khong bi gii han béi, cdc nhém xycloalkyl C3-Ci2 (bao gdm, nhung
khong bi gi6i han bdi, alkyl Cs-C; mach vong, hoac alkyl C3-C10 mach vong). Cac
vi du v& nhém xycloalkyl bao gdm, nhung khong bi giéi han bdi, cac nhom duge
dé cap thém & day. Thuat ngit “xycloalkyl” nhu dugc st dung & day, cling bao
gdm: cac nhom polyxycloalkyl vong kiéu cau (hoic cac nhom alkyl da vong kiéu
ciu), ching han nhw, nhung khong bi gi6i han boi, bixyclo[2.2.1Theptyl (hodc
norbornyl) va bixyclo[2.2.2]octyl; va cac nhém polyxycloalkyl vong lién két vong
(hodic cc nhém alkyl da vong lién két vong), ching han nhu, nhung khong bi gisi
han béi, octahydro-1H-indenyl va decahydronaphtalenyl.

Thuét ngit “heteroxycloalkyl” nhu dugce sur dung & day, c6 nghia la cac nhom
mach vong thich hop, ching han nhu, nhung khéng bi gioi han bai, cac nhom
heteroxycloalkyl C2-Cia, chang han nhu cac nhom heteroxycloalkyl Cs-Cs, chéang
han nhu cdc nhém heteroxycloalkyl C»-Cyo, va co it nhit mot nguyén ti hetero
trong vong tun hoan, chang han nhu, nhung khong bi gioi han boi, O, S, N, P va
su két hop cta ching. Cac vi du vé cac nhom heteroxycloalkyl bao gé)m, nhung
khong bi gi6i han boi, imidazolyl, tetrahydrofuranyl, tetrahydropyranyl va

piperidinyl. Thuat ngtr “heteroxycloalkyl” nhu dugc st dung O day, cling bao
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gbm: cac nhém heteroxycloalkyl da vong kiéu cAu, ching han nhu, nhung khong
bi giGi han boi, 7-oxabixyclo[2.2.1]Theptanyl; va cac nhom heteroxycloalkyl da
vong lién két vong, chiang han nhu, nhung khong bi gigi han béi,
octahydroxyclopenta[b]pyranyl, va octahydro-1H-isochromenyl.

Thuét ngit “heteroaryl,” nhu duge sir dung & day, bao gbm, nhung khdng bi
gidi han bai heteroaryl Cs-Cis, ching han nhu, nhung khong bi gioi han boi,
heteroaryl C3-Cio (bao gdm cac nhom heteroaryl da vong lién két vong) va co
nghia 1a nhém aryl ma c6 it nh4t mdt nguyén ti hereto trong vong thom, hodc
trong it nhit mot vong thom trong truong hop ciia nhom heteroaryl da vong lién
két vong. Céc vi du vé cic nhom heteroaryl bao gbém, nhung khéng bi giéi han
boi, furanyl, pyranyl, pyridinyl, isoquinolin va pyrimidinyl.

Nhu duge sir dung trong ban md ta nay, thuat ngir “nhém aryl-alkyl da vong
lidn két vong” va cac thuat ngit twong tw nhw, nhém alkyl-aryl da vong lién két
vong, nhém polyxyclo-aryl-alkyl vong lién két vong va nhom polyxyclo-alkyl-
aryl vong lién két vong c6 nghia 1a mot nhom da vong lién két vong ma bao gdm
it nhat mot vong aryl va it nhat mot vong xycloalkyl ma dugc lién két vong véi
nhau dé tao thanh cAu trac vong lién két vong. Cho muc dich minh hoa khong gioi
han, céc vi du cta cadc nhom polycyclic-aryl-alkyl vong lién két vong bao gbm,
nhung khong bi gi6i han béi indenyl, 9H-florenyl, xyclopentanaphthenyl va
indacenyl.

Thuat ngir “aralkyl” nhu dugc st dung 6 day, bao gdm nhung khong bi gi6i
han bai aralkyl Ce-Cas, ching han nhu, nhung khéng bi gi6i han boi aralkyl Ce-Cio,
va ¢6 nghia 1a nhom alkyl duoc thé bang nhém aryl. Céc vi du ciia nhém aralkyl

bao gdm, nhung khong bi gi¢i han boi, benzyl va phenetyl.
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C4c nhém alkyl mang tinh dai dién bao gdm, nhung khong bi gi6i han boi,
metyl, etyl, propyl, isopropyl, butyl, isobutyl, sec-butyl, tert-butyl, pentyl,
neopentyl, hexyl, heptyl, octyl, nonyl va dexyl. Cac nhém alkenyl mang tinh dai
dién bao gdm, nhung khéng bi gi6i han bai, vinyl, allyl va propenyl. Cac nhém
alkynyl mang tinh dai dién bao gbm, nhung khong bi gi6i han boi, etynyl, 1-
propynyl, 2-propynyl, 1-butynyl va 2-butynyl. Cac nhém xycloalkyl mang tinh
dai dién bao gdm, nhung khong bi gidi han boi, cac phan ti thé xyclopropyl,
xyclobutyl, xyclopentyl, xyclohexyl, va xyclooctyl. Cac nhom heteroxycloalkyl
mang tinh dai dién bao gbm, nhung khong bi gi6i han boi, imidazolyl,
tetrahydrofuranyl, tetrahydropyranyl va piperidinyl. Cac nhém aryl mang tinh dai
dién bao gbm, nhung khéng bi gi6i han bdi, phenyl, naphtyl, antracynyl,
phenantrenyl va tetracenyl (bao gdm céc chét ddng phan thudc cAu tric ciia ching).
Cac nhom heteroaryl mang tinh dai dién bao ¢dm, nhung khong bi giéi han bdi,
furanyl, pyranyl, pyridinyl, isoquinolinyl va pyrimidinyl. Cac nhom aralkyl mang
tinh dai dién bao gbm, nhung khong gi6i han, benzyl va phenetyl.

Thuat ngft “cac di vong chira nito” nhu duoc st dung & day, bao gb6m, nhung
khéng bi gi6i han boi, vong chira nito ma & d6 vong chira nito dugc lién két thong
qua vong nito. Cac vi du ciia di vong chua nito bao gdm, nhung khong bi gidi han
boi, cadc amin mach vong, chang han nhu mocpholin, piperidin, va pyrrolidin; va
cac di vong thom, chang han nhu imidazol, pyrrol, indol va cacbazol.

Nhu duoc st dung & day, “it nhat mét trong 567 déng nghia voi “mot hoac
nhidu trong $6”, cho du céc thanh phan dugc liét ké mot cach lién tiép hodc khong
lién tiép. Vi dy, moi cum tir “it nhit mot trong s6 A, BvaC”va“it nhat mot trong

s6 A, B hoic C” cd nghia la bat ky mot trong sb A, B hoic C hodc bat ky su két
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hop nao cua hai hoac nhidu hon ciia A, B hodc C. Vidy, A don; hodc B don; hoac
C don; hodc A va B; hode A va C; hodc B va C; hoge tat ca A, B va C.

Nhu dugce st dung ¢ day, “dugc chon tir” hodc “duoc lua chon t” déng
nghfa véi “it nhét mot trong s0”, cho dit cac thanh phan dugc liét ké mot cach lién
tiép hoic khéng lién tiép. Vi du, mdi cum tir “duge chon tir A, B va C” va “dugc
chon tir A, B hodc C” déu co6 nghia 1a bat ky mot trong s6 A, B hoidc C hoac bat
k¥ su két hop nao ctia bat ky hai hodc nhidu hon cia A, B, hodc C. Vi du, A don;
hodc B don; hoac C don; hoic A va B; hoic A va C; hoic B va C; hodc tAt ca A,
BvacC.

Cic ndi dung d& cap ctia sang ché 6 thé md ta céc ddc diém nhit dinh nhu
la “cu thé” hoic “t4t hon” trong mot sd gidi han nhét dinh (vi du, “t5t hon”, “tbt
hon nita”, hodc “t5t nhat”, trong mt sb gi6i han nhét dinh). CAn phai hiéu rang
sang ché khong bi giéi han & cac gioi han cu thé hodc tot hon nay ma bao gbdm
toan bd pham vi cua su boc 10.

Sang ché chira, bao gom, hodc gdm phén 16m cua cac khia canh sau day cua
sang ché, trong bat ky su két hop nao.

Céc hop chit quang shc theo sang ché ¢6 thé duoc biéu thi bang mdt hodc
hidu chu trae khung 151 ma duge md ta dudi ddy. Moi vi trf vong duge déanh s6
san (vi du: 1,2,3,5,6,38, 9, 10, 11, 12 va/hodc 13) cua cAu trac khung 151 cia
Coéng thue (I) co thé ¢6 lien két cong hoa tri v6i hydro hodc nhom khac hydro, vi
du, chﬁng han nhu nhém duge md ta & day. Céac vi du vé cac nhom nhu vay dugc

md ta dudi day.
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Tham chidu dén Céng thite (I), D 12 oxy hodc luu huynh; E 1a oxy, uu huynh,
hoic NR?; a 1a 0 hoic 1; R! 1a hydro, hodc alkyl duoc thé hoic khdng dugc thé;
va mai R? va R? duoc chon mét cach ddc 1ap tir hydro, alkyl duge thé hoac khong
duoc thé, aryl duoc thé hoic khong dugc thé, heteroaryl dugc thé hoic khong
duoc thé, hodc heteroxycloalkyl dugc thé hodc khong dugc thé, véi diéu kién 1a
khi R? 13 aryl duoc thé hodc 12 heteroaryl dugc thé, phan tir thé khong chira nhém
thom hoic nhém mach vong, va voi didu kién 12 khi E 1a oxy hogc luu huynh, R?
khong phai 1 hydro. Cac vi du cua cac nhém alkyl ma tir d6 R! ¢6 thé dugc chon
bao gdm, nhung khéng bi gidi han bdi, alkyl Ci-Ci2 dugc thé hodc khong duge
thé. Vidu, R! c6 thé dugc chon tir hydro hoac metyl. Céac vi du vé cac nhom alkyl
ma tir d6 R? va R2 ¢6 thé duoc chon bao gdm, nhung khong bi gi¢i han boi alkyl
duoc thé hodc khong dugc thé. Vi du, R? vaR? c6 thé dugc chon tir metyl, phenyl,
alkoxyphenyl, vi du, 4-metoxyphenyl va 2-metoxyphenyl; haloalkyl phenyl, vi du,
phenyl duoc thé bang perhaloalkyl va 4-triflometyl phenyl; amin phenyl, vi du,
4-dimetylamin phenyl; alkyl phenyl, vi du, 2-metyl phenyl; hodc hydroxyphenyl,

vi du, 2-hydroxyphenyl.
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M&i phin tir thé alkyl, m3i phin tir thé heteroxycloalkyl, mdi phan tir thé
aryl, va moi phén tir thé heteroaryl & diy trong mdi trudong hop ¢o thé dugc chon
doc 1ap tir mot hodc nhiéu halogen, xyano, nito, alkyl, alkenyl, alkynyl, haloalkyl,
perhaloalkyl, heteroxycloalkyl, aryl, heteroaryl, alkoxy, hydroxyl, alkylthio,
xeton, andehit, este, axit cacboxylic, cacboxylat, siloxan, alkoxysilan, polysiloxan,
amit, amin, cacbamat, cacbonat, ure, nhom polyeste, nhéom polyete, nhom
polycacbonat, nhém polyuretan, nhém acrylat, nhém metacrylat, aryl amino, vi
du, diphenyl amino; alkyl amin, vi du, dimetyl amin; amino mach vong, vi du,
mocpholin, piperidin, hodc pyrrolidin; cac di vong thom, vi du, imidazol, pyrrol,
indol va cacbazol; hodc su két hop cia ching; hodc bét ky nhém nao khac mién
14 n6 khong anh huéng bat lgi dén cac déc tinh hoat dong ctia hop chét nay, vi du,
c4c dic tinh hiéu suat quang sic cua hop chat. Mdi phan tir thé amin c6 thé 1a
amin bac mot, bac hai hodc béc ba.

Ngoai ra hodc theo cach khéc, cac hop chét quang sic theo sang ché co thé

duoc bidu thi bang cAu trac khung 13i ctia Cong thuc (Ta):

R3 R4

' X
2
3
4
! O
N
R1

(Ia)
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Vi su tham chiéu dén Cong thirc (Ta), D, E, a, R!, R?, va R* dugc mo ta
trude doé theo Cong thire (1)

Nhu duge md ta trén ddy, cac vi tri vong duoc danh sb con lai (vi du: 1, 2,3,
5.6,8,9, 10, 11 va/hodc 12) cita céu triic khung 13i ctia Cong thirc (Ta) khong c6
phin tir thé dugc minh hoa cu thé c6 thé co lién két cong héa tri véi hydro hodc
nhém khac véi hydro, chiing han nhu nhém duge mo ta o day.

V6i su tham chiéu dén Cong thire (Ta), mdi R? va R* dugc chon mat cach doc
1ap tir hydro, alkyl duoc thé hodc khong dugc thé, heteroxycloalkyl dugc thé hozc
khong duogc thé, aryl dugc thé hodc khong duoc thé, hoic heteroaryl dugc thé
hoic khong duogc thé; alkoxy, hydroxyl, alkylthio, xeton, andehit, este, axit
cacboxylic, cacboxylat, siloxan, alkoxysilan, hodc polysiloxan; nhom chtra
polyeste, polyete, polycacbonat, polyuretan hoac su két hop cua chung; hodc R3
va R* cling nhau tao thanh vong béo ¢6 3 dén 20 nguyén tir cacbon canh vong,
vong da vong ngung tu c¢6 vong thom hoc di vong thom ngung tu véi vong béo
o trén, di vong c0 3 dén 20 nguyén ti canh vong, hodc vong da vOong ngung tu co
vong thom hodc vong di vong thom ngung tu véi di vong & trén, ciing voi nguyén
t&r cacbon vi tri s6 13 duogc lién Kkét véi nb. Vi du, R® va R* ¢6 thé cing nhau tao
thanh phan tir thé spiro ma duoc chon tir vong spiro-cacboxyclic dugc thé hoic
khong duogc thé, vong spiro-di vong dugc thé hodc khong duoc thé, vong spiro-
cacbocyclic va vong spiro di vong dugc phan ddt voi 0, 1 hodc 2 vong aryl, moi
phin tir thé vong spiro doc lap la alkyl. Vidy, R® va R* ¢6 thé dugc chon mot cach
doc 1ap tur alkyl dugc thé hoac khong dugc thé hodc heteroxycloalkyl duoc thé
hodc khong duge thé. Vi dy, R® va R* ¢6 thé duoc chon tir dimetyl hodc di-n-

propyl.
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Véi su tham chiéu dén Cong thirc (Ta), m3i phan tir thé alkyl, mdi phén tr
thé heteroxycloalkyl, m&i phan tir thé aryl, va mdi phan tir thé heteroaryl c6 thé
duoc chon mét cach doc lap trong mdi trudng hop tir mot hodc nhiéu phén tt thé
dugce mo ta & trén.

Ngoai ra hogc theo cach khac, cac hop chét quang sic theo sang ché c6 thé

duoc bidu thi bang cAu trac khung 18i ctia Cong thire (Ib):

R3 R4
1\2
B
3
4
D @] B'
RZ
R (Ib)

Véi su tham chiéu dén Cong thite (Ib), D, E, a, R', R, vaR*, R’, va R* nhu
duoc mé ta trude d6 theo Cong thire (I) va/hodc (Ia).

Nhu di mo ta & trén, cac vi tri vong dugc danh sb conlai (vidu, 1,2,5,6,8,
9,10, 11 va/hoac 12) cua cAu tric khung 15i ctia Cong thire (Ib) ma khong co phén
tir thé duoc minh hoa cu thé ¢o thé c6 lién két cong héa tri v6i hydro hodec nhom
khéac v6i hydro, vi du, chdng han nhu nhom dugce mo ta & day.

V6i su tham chiéu dén Cong thirc (Ib), moi B va B’ dugc chon mdt cach doc
1ap tur aryl duoc thé hoic khong duogc thé, heteroaryl dugc thé hoic khong duoc

thé, alkenyl duoc thé hodc khong dugc thé, hoic alkynyl dugc thé hoac khong
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duoc thé, hoic B va B> cung tao thanh vong béo ¢6 3 dén 20 nguyén tir cacbon
canh vong, vong da vong ngung tu c6 vong thom hodc di vong thom ngung tu voi
vong béo & trén, di vong ma co 3 dén 20 nguyén tir canh vong, hodc vong da vong
ngung tu c6 vong thom hoac di vong thom ngung tu véi di vong & trén, cung voi
nguyén tir cacbon & vi tri sé 3 duoc lién két véino. Vidy, B va B’ c6 thé cung
tao thanh phﬁn tir thé spiro dugc chon tir vong spiro-cacbocyclic dugc thé hoac
khong dugc thé, vong spiro-di vong dugc thé hoic khong dugc thé, vong spiro-
cacbocyclic va vong spiro-di vong duoc phan dbt véi 0, 1 hodc 2 vong aryl, mdi
phan tir thé vong spiro doc 1ap l1a alkyl. Vi dy, mai B va B’c6 thé duge chon mot
cach doc 1p tir aryl duge thé hodic khdng dugc thé.

Vi su tham chiéu dén Cong thirc (Ib), mdi phan tir thé aryl va mdi phan ti
thé heteroaryl c6 thé dugc chon mdt cach doc 1ap tir mot hodc nhiéu phfin tir thé
dugc mo ta & trén. Vi dy, B va B’cé thé dugce chon mot cach doc 1ap tur phenyl
duoc thé hodc khong duge thé, vi dy, phenyl duge thé bang ~(OC,H,)3-OH va —
(OC,H,)3-acrylat; alkoxyphenyl, vi du, 4-metoxyphenyl va 4-butoxyphenyl; halo
phenyl, vi du, 4-florophenyl; va mocpholino phenyl, vi dy, 4-mocpholino phenyl.

Ngoai ra hogc theo cach khac, cac hop chét quang sic theo sang ché co thé

duge biéu thi bang ciu tric khung 15i cua Cong thirc (Ic):
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D
R2
Tre (R
R

1 (Ic)

Vi su tham chiéu dén Cong thice (Ic), D, E, a, R!,R%L R¥, R}, R, B,vaB’
nhu dugc mo ta trude do dbi vé6i cac Cong thuc (1) va/hodc (Ia) va/hoac (Ib).

Nhu duge md ta trén day, cac vi tri vong dugc danh sb con lai (vidy, 1 va2)
ciia chu tric khung 131 cia Cong thire (Ic) ma khoéng co phan tir thé dugc minh
hoa cu thd ¢6 thé o lién két cong hoa tri voi hydro hodc nhém khac véi hydro, vi
du, chéng han nhu nhém dugc mo ta o day.

Vi su tham chiéu dén Cong thie (Ic), m 1a 0 dén 3,n1a0 d&én 4, R doc 1ap
d&i v6i mai m, va RS doc lap déi véi mdi n, déu duge chon mot cach doc lap tir
hydroxyl; xyano; (met)acrylat; amino; nhom L! kéo dai; halogen duoc chon tur flo,
clo, brom, hodc iot; alkyl dugc thé hodc khong dugce thé; alkenyl dugc thé hodc
khong dugc thé; alkynyl dugc thé hoic khong duoc thé; haloalkyl; perhaloalkyl;
este boronic hodc axit boronic; polyete, polyeste, polycacbonat, hodc polyuretan;
aryl duoc thé hodc khong dugc thé; heteroxycloalkyl dugc thé hodc khong dugc
thé; heteroaryl duoc thé hoic khléng duoc thé; di vong chira nito; hodc alkoxy
duoc thé hoac khong duoc thé, alkylthio duoc thé hoac khong dugc thé, aryloxy

duoc thé hodc khong duoc thé, arylthio dugc thé hoic khong duoc thé, xeton,
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andehit, este, axit cacboxylic, cacboxylat, amit, ure, siloxan, alkoxysilan,
polysiloxan, cacbonat, hodc cacbamat. Vi du, R’ doc 1ap dbi v&i mdi m va R doc
lap dbi véi mbi n, c6 thé duge chon mot cach doc 1ap tir halogen, alkoxy,
perhaloalkyl, aryl dugc thé hoic khéng duge thé; aryl amino, vi du, diphenyl
amino; alkyl amino, vi du, dimetyl amino; amino mach vong, vi du, mocpholino,
piperidino, hodc pyrrolidino; cac di vong thom; vi du, imidazol, pyrrol, indol,
hoiic cacbazol. Vi du, alkoxy c6 thé 1a alkoxy C1-Cs. Vi dy, haloalkyl c6 the 1a
haloalkyl C;-Ca. Vi du, perhaloalkyl c6 thé 1a perhaloalkyl Ci-Cao.

Vi su tham chiéu dén Cong thire (Ic), mdi nhém L' kéo dai c6 thé duge bieu
thi mot cach doc lap bang Cong thure (2) sau day,

Cong thuc (2)

— [S1le-[Q1 —[S2laJo -[Q2 ~[Ss]e e -[Qs —[Sale e —Ss—P

trong do:

(a) Q1, Q2, va Q3 cho mdi 1An xudt hién, 12 nhém hoa tri hai dugc chon mot
cach doc 1ap tir nhom g(‘A)r_n c6 aryl khong duoc thé, aryl dugc thé, heteroaryl khong
duoc thé, heteroaryl dugc thé, xycloalkyl khong duoc thé, xycloalkyl dugc thé,
heteroxycloalky khong duoc thé, hoic heteroxycloalkyl dugc thé;

trong d6 cac phan tir thé aryl, céé phan tir thé heteroaryl, céc phan ti thé
xycloalkyl, va cac phan tir thé heteroxycloalkyl dugc chon mot cach ddc lap tur
nhém gdm cé P, cdc mesogen tinh thé 1ong, halogen, poly(C;-Cigalkoxy), Ci-Cis
alkoxycacbonyl,  C;-C;s  alkylcacbonyl,  Ci-Cig alkoxycacbonyloxy,
aryloxycacbonyloxy, perfloro(C;-Cis)alkoxy, perfloro(C;-Cis)alkoxycacbonyl,

perfloro(C;-Cis)alkylcacbonyl, perfloro(C;-Cis)alkylamino,  di-(perfloro(Ci-
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C1g)alkyl)amino, perfloro(C;-Cig)alkylthio, Ci-Cis alkylthio, C3-Cyoxycloalkoxy,
hodc alkyl;

(b) ¢, d, e va f duge chon mot cach ddc lap tur sd nguyén tir 1 dén 20; va mdi
Sy, Sa, Ss. S4, va S5 duge chon mdt cach doc 1ap d6i véi mdi 14n xuat hién tir don
vi dém dugc chon tir nhom gém co:

(i) alkylen, alkylen duge thé, haloalkylen, haloalkylen dugc thé, -Si(CHy),-,
va ~(Si[(CH3),]O)s-, trong d6 g cho m&i lan xuit hién duge chon mdt cach doc lap
tir s6 nguyén tir 1 dén 20; h cho mai 14n xuit hién duoc chon mot cach doc 1ap tu
s6 nguyén tur 1 dén 16; va cac phﬁn ttr thé ctia alkylen va haloalkylen dugc chon
mot cach ddc 1ap tir nhom gom c6 alkyl hodc aryl;

(i) -N(Z)-, -C(Z)=C(Z)-, -C(Z)=N-, -C(Z)-C(Z*)2-, -N(Z)-C(Z)>-, va lién
két don, trong d6 Z cho mdi 1an xuAt hién duoc chon mot cach doc 1ap tir nhém
gém ¢6 hydro, alkyl hodc aryl, va 7° cho mdi 14n xuét hién dugc chon mdt cach
doc lap tr nhom gbm c6 alkyl hodc aryl; hodc

(iii) -O-, -C(=0)-, -C=C-, -N=N-, -S-, -S(=0)-, -(0=)S(=0)-,

-(0=)S(=0)0-, -O(0=)S(=0)0O- va nhom alkylen C;-Cas mach thing hoic
phan nhénh, nhém alkylen C;-Cas khong duge thé, duoc thé mot 1an biang xyano
hodc halogen, hodc dugc thé nhidu 1an bing halogen,

v6i didu kién 13 khi hai don vi dém chura céc di nguyén tir duge lien két voi
nhau thi cdc don vi dém nay dugc lién két sao cho cac di nguyén tir khong duogc
lién két truc tiép v61 nhau;

(c) P 1a hydro; va

(d) d’, e’ va £ dugc chon mét cach doc lap tur 0, 1, 2, 3 va 4, voi diéu kién

téng cia d’ + ¢+ f itnhat1a 1.
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Vi du, RS c6 thé 12 nhém L kéo dai tai vi tri 50 10.

V6i su tham chiéu thém dén Cong thire (Ic), mdi phan tir thé alkyl, m&i phan
tir thé aryl, mdi phan tir thé heteroxycloalkyl, va mdi phén tir thé heteroaryl, trong
m3i truong hop c6 thé dugc chon mot cach doe 14p tir mot hodc nhiéu phin ti thé
duge mo ta & trén. Hon nira, RS ¢6 thé 12 mdt nhom halo & vi tri sb 5, vi du, nhém
flo; hodc R ¢ thé 1a nhom alkoxy & vi tri sb 6, vi du, metoxy. Hon nira, R® ¢6 thé
13 nhém di-triflorometyl & cac vi tri s6 10 va/hodc 12; hode R® c6 thé 1a
triflorometyl, phenyl, metoxy, hodc alkylthio & vi tri sd 11.

Nhu duge st dung & day, thuat ngir “polysiloxan” chang han nhu dbi véi cac
phén tir thé cia cac nhém khac nhau ctia hop chét quang sic theo sang ché, bao
odm vit liéu duge biéu thi bang Cong thirc (G) sau:

Ra2

e

t
Ras (G)

V6i su tham chiéu dén Cong thie (G), chi s dudi t° 1a tir 2 dén 200, ching
han nhu tir 2 dén 100, hodc 2 dén 50, hoge tir 2 dén 25, hodc tir 2 dén 15, hodc tir
2 dén 10, hodc tir 2 dén 5, trong mdi trudong hgp bao gém céc gia tri dugc thuat
lai. Vi su tham chiéu thém dén Cong thirc (G): Rs2 va Rss dbi véi mdi t°, duge
chon mot cach doc lap tu alkyl hodc aryl; va Ras duoc chon tir hydro, alkyl hoac
aryl. Theo mot ) phuong an: Rs va Rss ddi véi mdi t, duge chon mot cach doc
lap tr metyl, etyl, hoac phenyl; va Rs4 duge chon tir hydro, metyl, etyl, hoac
phenyl.

~, 6l

Nhu duogc st dung & day, thuat nglr polysiloxan” chéng han nhu lién quan

dén cac phan tir the cua cac nhom khac nhau ctia cac hop chat quang sac theo sang
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ché, mét cach thé hodc thém vao vét liéu dugc bidu thi bang Cong thire (G), bao

gbm vat liéu duoc biéu thi bing cong thic (H) sau day:

/ I|{37
Si O Si O Si R37

(R3s)y (R36)v-\ Ry w
X (H)

Vi su tham chiéu dén Cong thire (H), chi s6 dudi u’ 12 0-2 va chi s6 duéi x’
1 1-3, v6i didu kién 1w+ x” 12 3; va chi sb dudi v’ 1a 0-2 va chi so dudi w’ 1a 1-
3, voi didu kién 12 v’+ w’ 12 3. V6i sy tham chiéu thém dén Cong thic (H), Rss
doc 1ap dbi véi mdi u’, Rsg doc 1ap doi véi mdi v’ va mdi x°, va mdi Ry7ddc 14p
véi moi w’ va mdi X, trong mdi truong hop duge chon mot cach ddc 14p tur alkyl
(ching han, nhung khong bi gi6i han béi, metyl hodc etyl) hodc aryl (ching han,
nhung khong bi giéi han boi, phenyl). Theo mdt sb phurong an, cac hop chét quang
sac theo sang ché, chéng han nhu cac hop chét dugc mo ta vai su tham chiéu dén
cac Cong thire (1), (Ta), (Ib) va/hodc (Ic), 6 thé déu duoc st dung riéng biét hodc
két hop v6i mot hodc nhiéu hop chat quang séc khac. Vi du, céc hop chat quang
sic theo séang ché c6 thé duge st dung cung véi mot hodce nhiéu hop chét quang
sic khac ma c6 do hép thu duoc hoat hoa cuc dai trong bién do 300 dén 1000
nanomet. Ngoai ra, cac hop chét quang sic theo sang ché ¢6 thé duge st dung két
hop v6i mot hoac nhiéu hop chét polyme hoa tuong hop thong thuong hodc hop
chét quang sic tuong hop, chang han nhu cac hop chét dugc boc 1 trong Patent
Hoa Ky s6 6113814 (tai cot 2, dong 39 den cdt 8, dong 41), va s6 6555028 (tai

cot 2, dong 65 dén cdt 12, dong 56).
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Cac hop chét quang sic theo sang ché c6 thé duge sur dung két hop vé6i hon
hop cuta céc hop chét quang sic khac. Vi du, mic du khong gisi han & day, hon
hop cuia céc hop chét quang sic ¢6 thé duoc su dung dé dat dugc cac mau dugc
hoat hoa nhit dinh, chang han nhu mau xam gan trung tinh hodc mau nau gin
trung tinh. Tham khao, vi duy, Patent Hoa Ky s6 5645767, cot 12, dong 66 dén cot
13, dong 19, trong d6 mo ta cac thong s6 ma x4c dinh cdc mau xam va mau nau
trung tinh.

Céc vi du vé cac nhém hop chét quang séc khac ma c6 thé duge st dung két
hop véi céc hop chét quang sic theo sang ché, bao gdm, nhung khong bi gidi han
boi, cac naphtopyran ngung tu vong indeno, cac naphto[1,2-b]pyran, cac
naphto[2,1-b]pyran, cac spirofloroenol[1,2-b]pyran, cac phenantrenopyran, C4c
quinolinopyran, cac floroanthenopyran, cac spiropyran, cac benzoxazin, cac
naphtoxazin, cac spiro(indolin)naphtoxazin, cac spiro(indolin)pyridobenzoxazin,
cac spiro(indolin)ﬂoranthenoxazin, céc spiro(indolin)quinoxazin, cac fulgide, cac
fulgimide, céac diaryleten, cac diarylalkyleten, diarylalkenylethenes, cac hop chét
quang sic thuan nghich nhiét, va cac hop chét quang sic thuan nghich khong nhiét,
va hdn hop ciia ching. Cac vi du khac vé cac hop chét quang shc khac ma co thé
dugc st dung két hop véi cac hop chét quang sic theo sang ché bao gbm, nhung
khong bi gi6i han béi, cac hop chét duge boc 19 tai cot 34, dong 20 dén cot 35,
dong 13 cua US 9028728 B2.

Cac hop chét quang sic theo sang ché c6 thé dugc san xuét theo cac phuong
phap k¥ thuat da duoc cdng nhan. Nhim muc dich minh hoa khong gidi han va
véi su tham chiéu dén cac Fig. 1 va 2, cac so dd tong hgp chung, cac So ds 1 va
2, dé san xuat cac hop chét quang sic theo sang ché dugc md ta nhu sau. Phan mo

t4 chi tiét hon vé viéc san xuat cac hop chat quang sac theo sang ché duoc dé xuat
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thém & day trong cac Vi du. Trong cac Fig. 1 va 2, cac nhém khéc nhau, ching
han nhu D, E, a, R', R, R*, R%, RY, R, R%, B, va B’, va céc chi s6 duéi lién quan,
ching han nhu m va n, cta cac chét trung gian, cac chét phan ung va/hodc hop
chit khac nhau dugc thuat lai, mdi chit duoc mé ta trude d6 & ddy, va/hodc biéu
thi c4c tién chit cia cac nhoém nhur vay.

Fig. 1 minh hoa phan tng ghép chéo duoc xuc tac véi nhiéu ngudn paladi
khac nhau va su két hop phéi tir dé chuyén héa céc aryl halogenua, cac triflat,
hoic cac tosylat thanh nhom amit. Vi du, xem cong b Ikawa, et al. J. Am. Chem.
Soc., 2007, 129, 13007.

Fig. 2 minh hoa rang nhém aryl-NH, c6 thé dugc tao ra bang viéc chuyén
héa nhém aryl-bromit thanh nhom (bis)trimetylsilyl amin bang cach st dung cac
didu kién ghép chéo paladi theo sau budc thity phan thanh nhém amino voi axit.
Vi du, xem cong bd Lee, et al., Org. Lett., 2001, 3, 2729.

Viée chuyén hoa tir nhém aryl-NH; thanh cacbamat (Buge A) ¢6 thé dugc
thuc hién bang viéc cho aryl-NH; phan mg vé6i dialkyl cacbonat. Vi du, xem
Tundo, et al. J. Org. Chem., 2005, 70, 2219.

Viéc chuyén héa nhém aryl-NH, thanh nhom aryl-ure (Bu:éé B) c6 thé duge
thuc hién bang phan Gmg cta aryl-NH; v6i nhém isoxyanat dugc thé. Phan tGng
nay co thé dugc xtc tac boi chét xtc tac uretan thong thuong, chiang han nhu
dibutyltin dilaurat hodc cac trialkyl amin.

Theo sang ché, ciing c6 thé tao ra cac hop chét quang sic, ma bao gom it
nhat mot hop chét quang sic theo sang ché, chang han nhu cac hop chét dugc biéu

thi bang Cong thirc (1), (Ia), (Ib), hoac (Ic), nhu duge mo ta trude do o day.
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Thanh phan quang sic c¢6 thé bao gdm: (i) vat liéu hitu co, trong d6 vat liéu
hitu co it nhit 12 mot trong cac vat liéu polyme, vat li¢u oligome hodac vat liéu
monome; va (il) hop chét quang sic theo sang ché, ma dugc dwa vao it nhét mét
phan cta vat liéu hitu co. Hop chét quang sdc nay c6 thé duoc két hop vao mot
phin cua vat liéu hiru co bang cac phuong phap bao gbém, nhung khong bi gidi
han bdi, it nhit mot trong sb viéc tron hodc lién két hop chét quang sic voi vat
1iéu hiru co hodc tidn chat ciia vat lidu hiru co. Nhu dugc sir dung & déy lién quan
dén viéce két hop céac hop chit quang sic vao vat liéu hiru co, cac thut ngr “pha
tron” va “duoc pha tron” c6 nghia la hop chat/vat liéu quang sic dugc tron 1an
hodc hoa lan véi it nhat mot phﬁn ctia vat liéu hitu co, nhung khong lién két véi
vat liéu hitu co. Ngoai ra, nhu dugc st dung & day lién quan dén viéc két hop cac
hop chét quang sac vao vét liéu hitu co, cc thuat ngit “lién két” hodc “duoc lién
két” c6 nghia 1a hop chit/vat lidu quang sac duoc lién két, chang han nhu bang
mot hodc nhidu lién két cong hoa tri, voi mot phf?ln cua vat liéu hitu co hodc tien
chét ctia ching. Vi du, mic dit khong gidi han & day, vét li¢u quang sic c6 thé
duoc lién két voi vat lidu hitu co thong qua phan tir thé phan tng.

Khi vt liéu hitu co 12 vét liéu polyme, hop chét quang sdc nay co thé duoc
két hop vao it nhat mot phﬁn cia vat liéu polyme hodc it nhat mét phﬁn cua vat
1iéu monome hodc vat liéu oligome ma tir d6 vat liéu polyme duoc tao thanh. Vi
du, (cac) hop chat quang sic theo sang ché ma c6 phan tir thé phan tGng c6 thé
duoc lién két véi vat liéu hitu co nhu monome, oligome hodc polyme c6 nhom
vGi mot nira phan tmg co thé duge phan ung, hodc mdt nira phan ing co6 thé duogc
phan Gng nhu ddng monome trong phan ung trung hop ma tir d6 vat liéu hliu co

duoc tao thanh, vi dy, trong qua trinh ddng trung hop.
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Nhu duoc d& cap trén dy, cac ché pham quang sic theo sang ché c6 thé bao
gém vat liéu hitu co duge chon tir vét liéu polyme, vat liéu oligome va’hodc vat
liéu monome, theo mot sb phuong an. Cac vi du vé vat liéu polyme ma co thé
duoc s dung v6i cac ché pham quang sic theo sang ché bao gdm, nhung khong
bi gi6i han béi: poly(cacbonat), cac copolyme cta etylen va vinyl axetat; cac
copolyme ctia etylen va vinyl alcohol; cac copolyme cia etylen, vinyl axetat, va
vinyl alcohol (chéng han nhu cc chat ma 1a két qua su xa phong héa mot phan
cac copolyme clia etylen va vinyl axetat); xenluloza axetat butyrat; poly(uretan);
poly(acrylat); poly(metacrylat); ;:éc epoxy; cac polyme chuc aminoplast;
poly(anhydrit); poly(urea uretan); cac polyme N-alkoxymetyl(met)acrylamit;
poly(siloxan); poly(silan); va sur két hop va cac hdn hop cia ching. Cac nhom va
vi du khac vé cac vat liéu polyme c6 thé duoc str dung véi cac ché phidm quang
sic theo sang ché bao gbm, nhung khong bi giéi han béi, cac chét duoc boc 10 tai
cot 39, dong 45 dén cot 40, dong 67 ciia US 9028728 B2.

Ché phdm quang sic theo sang ché co thé bao gdm it nhit mot trong s6, vat
liéu quang sic bd sung (bao g6m mdt hogc nhidu trong sb cac vat liéu va hop chat
quang sic khac dugc md ta trudc ¢ day), chat khoi mao quang, chat khoi mao
nhiét, chat trc ché trung hop, dung moi, chét én dinh 4nh sang, chét 6n dinh nhiét,
chét tro thdo khuon, chét kiém soat luu bién, chét 1am déu mau, chat loai bd géc
tu do, va’hodc chét tang cuong két dinh.

Ché phim quang sic theo sang ché co thé 1a ché pham 16p pht quang sic.
Céc ché pham 16p phu quang sac theo sang ché c6 thé bao gom: hop chét quang
sic theo sang ché, nhu duoc mo ta trude d6 & day lién quan dén Cong thire (1),
(Ia), (Ib), hodc (Ic); ché pham nhya ma c6 thé luu héa mot cach tuy y; va dung

moi tuy chon. Ché pham 16p pht quang sic 6 thé & dang 16p phu long va 16p phu
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bot ma duge cong nhén trong k¥ thuat. Céc ché pham 16p phu quang sic theo sang
ché 6 thé 13 cac ché phdm phi nhua nhiét déo hoge nhiét ran. Ché pham 16p phu
quang séc c6 thé 1a ché pham 16p phu c6 th& Iuu héa dugc hodc ran nhiét.

Ché pham nhya c6 th& Tuu hoa ctia cac ché pham phu quang sic ¢ thé luu
hoa theo sang ché c6 thé bao gom: chét phan tng tht nhét (hodc thanh phén) ma
¢ cac nhom chuc, vi du, chét phan ng polyme chiic epoxit; va chat phan ung
thit hai (hoc thanh phan) ma 12 chét lién két chéo ¢6 cdc nhém chire ¢6 kha nang
phan tmg gin va co thé tao cac lién két cong hoa tri v6i cac nhém chirc cua chét
phan tmg thtr nhat. M3i chat phan tng thir nhét va thit hai ctia ché phim nhya c6
thé Iuu hoa cua ché phdm phu quang <hc o6 thé Iuu héa, c6 thé chira mdt cach doc
14p mdt hodc nhiéu loai chirc, va moi chét phan tng thir nhét va thir hai hién hiru
voi lugng du dé tao ra cac 16p phu quang sic d3 luu héa ma c6 su két hgp mong
mudn cia cac dic tinh vat ly, vi dy, d6 min, do trong quang hoc, do bén dung mai,
va d6 cung.

Vi du vé cac ché phim nhya ¢6 thé Tuu hoa ma c6 thé duge st dung véi ché
phim phu quang sic ¢6 thé luu héa theo sang ché bao gbm, nhung khong bi gidi
han boi: cac ché phém nhya c6 thé luu héa bao gdm polyme chirc epoxit (vi du,
cac polyme (met)acrylic chua du lugng glycidyl (met)acrylat) va chét lién két
chéo phan tGmg véi epoxit (vi du, chira cac hydro hoat tinh, chéng han nhu céc
hydroxyl, cac thiol va c4ac amin); va cac ché phém nhua cé thé Iuu héa chira
polyme chtrc hydro hoat tinh (vi du, hydroxyl, thiol, va/hodc polyme chirc amin)
va chét lién két chéo chirc isoxyanat bi chdn (hodc bi khoa). Boi “chét lién két
chéo chtic isoxyanat bi chin (hodc bi khoa)” co nghia la chét lién két chéo c6 hai
hoac nhiéu nhom isoxyanat bi chan ma cé thé bo chin (hoic bo khoa) trong cac

diéu kién luu héa (vi du, ¢ nhiét do cao) dé tao thanh cac nhom isoxyanat tu do
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v cac nhom khong bi chin. Cac nhém isoxyanat t do dugc tao thanh b%mg viéc
bo chin cia chit lién két chéo bt hon 12 c6 kha nang phan ng va tao thanh cac

~

lién két cong hoa tri v& co ban 1 vinh vién véi cac nhom hydro hoat tinh cta
polyme chirc hydro hoat tinh (vi du, v6i cac nhém hydroxy cua polyme chirc
hydroxy). Céc vi du khac vé& ché phdm nhua ¢6 the lwu héa ma c6 thé duogc st
dung véi ché pham pht quang sac c6 thé luu héa theo sang ché bao gébm, nhung
khong bi giGi han béi, cac ché phém duoc boc 19 trong: cac doan [0176] dén
[0190] cia WO 2016/142496 Al; va cac doan [0005], [0037] dén [0051], [0056]
dén [0059] va [0063] dén [0065] cua WO 2017/030545 Al.

Céac ché phdm phu quang sic c6 thé luu héa theo sing ché, mot cach tuy
chon, ¢6 thé chua cac chét phu gia nhu sap cho dong chay va viéc lam am, cac
chét kiém soét dong chay, vi du, poly(2-etylhexyl) acrylat, nhua bd tro dé diéu
chinh v t6i uu héa céc dic tinh 16p phu, céc chat chong oxy héa va céc chét hap
thy tia cuc tim (UV). Vi du cua cac chét chéng oxy hda va cic chét hip thu 4nh
sang UV hitu ich bao gdm céc chét c6 sin trén thi truong tir BASF dudi cac nhan
hiéu IRGANOX va TINUVIN. Cac chét phu gia ty chon nay, khi duogc su dung,
thuong c¢6 ham lugng 1€n dén 20 phﬁn tram theo trong luong (vi du, t 0,5 dén 10
phan trim trong lugng), dua trén tong trong lugng clia cac chét rén nhua cta ché
phAm nhua c6 thé luu hoa.

Céc ché phém quang sic, cac vat phim quang sic va cac ché phém phu quang
sic theo sang ché c6 thé chira thém céc chét phu gia duoc cong nhan trong linh
vue k¥ thuat dé phu trg hoac hd trg qua trinh xtr 1y va/hoac hiéu sudt ctia cac ché
pham hogc san phdm nay. Vi du khong gioi han vé céc chét phu gia nhu vay bao
gdm cac chit khoi mao quang, cac chét khoi mao nhiét, céc chat tc ché trung hop,

cac dung mdi, cac chat én dinh 4nh sang (chang han nhu, nhung khong bi gidi
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han bai, cac chét hép thu tia cuc tim va cac chat 6n dinh 4nh sang, chang han nhu
chit &n dinh 4nh sang amin ngan can chat 16ng (HALS)), cac chét 6n dinh nhiét,
cac cht tro thdo khudn, cac chét kidm soét luu bién, chat 1am d2u mau (chang
han nhu, nhung khong bi giéi han béi, cht hoat dong bé mit), chét loai bd gbc tu
do, chét ting cuong két dinh (nhu hexandiol diacrylat va cac chét ghép cip), va
su két hop va cac hdn hop cta chung.

Cac hop chét quang shc theo sang ché ¢6 thé duoc sir dung véi lugng (hodc
ty 18) sao cho cac ché pham, vét liéu hodc 16p nén hitu co (vi du, cac vat pham
quang sic va cac 16p phu quang sic) ma trong dé cac hop chét quang sic dugc
két hop hodc dugc lién két bang cach khac biéu hién cac dic tinh quang hoc mong
mudn. Luong va céac loai vat liéu quang sic c6 thé duoc chon sao cho ché phém,
vat liéu hoac 16p nén hitu co 12 trong hozc khong mau khi hop chét quang sic &
dang dong (vi du, ¢ trang thai duoc khir mau hodc bt hoat), va c6 thé thé hién
mau sc két qua duge mong mudn khi hop chit quang sic (ching han nhu
naphtopyran quang sic lien két vong vong ideno theo sang ché) & dang mé (vi dy,
khi dugc hoat hoa bang buc xa quang hoa). Luong chinh x4c cua vat liéu quang
sic ma duoc sit dung trong cac ché ph'flm va vat phém quang sic khac nhau ma
duoc mo ta ¢ day la khdng quan trong voi didu kién 12 lugng du duge su dung dé
tao ra hiéu qua mong mudn. Luong cu thé cua vat liéu quang sic ma dugc st dung
c6 thé phu thudc vao nhiéu yéu td, chéng han nhu nhung khong bi gibi ha_in boi,
dzic tinh hap thu cta hop chét quang sic, mau sic va mét do ctia mau sic mong
mudn khi hoat héa, va phuong phap dugc st dung dé két hop hodc lién két vat
liéu quang sdc voi 1op nén. Céc ché phém quang sic theo sang ché c6 thé bao gom
hop chét quang sac theo sang ché, ma chtra cac hop chit dugc biéu thi bang Coéng

thie (1), (Ia), (Ib), hodc (Ic) trong luong tir 0,01 dén 40 phan trim trong lugng,
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chang han nhu tir 0,05 dén 15 ph?m trim trong luong, chang han nhu tir 0,1 dén 5
phan trim trong lugng, dua trén trong luong cua ché pham quang sic. Nham cho
muc dich minh hoa khong gi6i han, luong hop chat/vat liéu quang sic chtra cac
hop chét dugc biéu thi bang Cong thic (1), (a), (Ib) hodc (Ic) ma duge két hop
vao vat liéu hitu co ¢c6 thé nam trong bién do 0,01 dén 40 phan trim trong luong,
ch'fmg han nhu tir 0,05 dén 15 phﬁn tram trong luong, chéng han nhu ttr 0,1 dén 5
phan trdm trong lugng, dua trén trong lugng cua vat liéu hiru co.

Séng ché cling dé cap dén cac vat phim quang sic ma gdbm mot hodc nhiéu
hop chét quang sic theo sang ché, ching han nhu dugc biéu thi bang Cong thirc
(1), (Ia), (Ib) hodc (Ic). Cac vét pham quang séc c6 thé duoc san xuat bang céc
phuong phap duge cong nhan trong k¥ thuat, ching han nhu bang phuong phap
hap thy, phuong phap duc tai chd, phuong phap phu, phuong phéap phu khuén,
phuong phap duc tran, va phuong phap can mong.

Vi du, cac vat phém quang sic co thé duoc chon tlr cac vat phém nhan khoa,
c4c vAt pham hién thi, ctra sb, guong kinh, cac vét phim cam bién tinh thé léng
chu dong, va cac vat phém cam bién tinh thé 16ng thu dong.

Vi duy, cac vat phém quang sic theo sang ché c6 thé 1a cac vat phrflm nhan
khoa, va céc vat phm nhn khoa nay c6 thé dugc chon tir cac thAu kinh diéu chinh,
céc théu kinh khong didu chinh, kinh &p trong, kinh ndi nhan, kinh ltp, kinh bao
vé va kinh che mt.

Vi du, cac vat pham quang sic theo sang ché nay co thé 1a cac vat phém hién
thi va cac vat phém hién thi nay c6 thé dugc chon tir cac man hinh, man hién thi

va céc chi tiét an ninh.
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Sang ché dugc mo ta cu thé hon theo céc vi du sau ddy, ma chi nham muc
dich minh hoa, do nhiéu su stra ddi va cac bién thé trong d6 s& xuét hién dbi vai
ngudi co hiéu biét trung binh trong linh vuc k¥ thuat.

Vi du thwe hién sang ché

Céc vi du sau day dugc duara dé minh hoa cac hgp chét quang sic theo sang
ché, cu thé 13 su cai thién trong su phu thudc vao nhiét d6 cia cac hop chét quang
sic theo sang ché. Phan 1 cung cAp cac md ta vé su tdng hop céc hop chét quang
sic theo sang ché. Phan 2 cung cAp su danh gid vé hiéu suét quang sdc clia cac
hqpchétquangséctheoséngchésovéicé:hqpchﬁtquangsécsosénh.

Phﬁn1:Suténghqpcéchqpch&xumngséc

Vidul

Bude 1

2—Bromo-9-phenyl-7,7—dipr0py1—7H—benzo[c]ﬂoren—S—ol (5 g) dugc thém
vao binh thét ¢b d4y tron chira 100 mL CH,Cl, véi viéc khuéy, sau do thém vao
axit p-toluensulfonic (0,2 g). Dung dich 1,1-bis(4-butoxyphenyl)prop-2-yn-1-ol
(4,1 g trong 25 ml CH,Cl) dugc thém mot cach tur tr vao hdn hop phéan Gng va
gia nhiét dén hoi luu. Sau ba gio, 1,1-bis(4-butoxyphenyl)prop-2-yn-1-ol (0,5 g
trong 10 ml CHxCl,) bd sung duge thém vao. Sau mdt gio bd sung & su héi luu,
dungCﬁd1néydUQclanmnétdélnh@tdéphbng,véduchuaquasﬂkmlﬂugbéng
viéc st dung CH,Cl, 1am dung moi rura giai hép, sau do6 dugc ¢d ddc trong chan
khéng. Chat két tinh tir ety axetat/hexan/metanol cho hiéu suét 81% ctia 7-bromo-
3,3-bis(4-butoxyphenyl)-11-phenyl-13,13 -dipropyl-3,13-
dihydrobenzo[h]indeno[2,1 -f] cromen, nhu dugc xac nhan b%mg 'H NMR.

Budce 2
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San phim ctia buée 1 6 trén (3 g) va benzamit (0,68 g) dugc thém dudi moi
truong khong khi N, vao binh thét hai cd ddy tron chira 100 mL toluen va etanol
(ty 1& thé tich 9:1). Cho Cs,COs (4,8 g) va 4,5-Bis(diphenylphotphino)-9,9-
dimetylxanthen(Xantphos) (0,54 g) vao hon hop nay cung véi viéc khudy. Dung
dich nay dugc phun véi nito trong 10 pht. Tris(dibenzylideneaxeton)dipaladi(0)
(0,35 g) duoc thém vao va hon hop duge gia nhiét dén hdi Iuu. Sau hai gid hoi
luu, hdn hop phan tmg nay dugc lam mat dén nhiét d6 phong sau d6 dugc thém
nuée da lanh vao. D6 pH duoc didu chinh dé pH < 7 bang viée sit dung HCI dam
dac, sau do chiét suét bang etyl axetat (EtOAc). Lép hitu co nay duoc cd dac,
duge hoa tan trong 50 mL CH,Cl, va dugc lam kho bang MgSO; khan. Dung dich
ndy duogc dua qua silica plug ngin bang viéc sit dung EtOAc/Hexan (1:2) lam
dung méi rua giai hép. Phin mong mudn di thu duoc, dugc cd dic va duge két
ta tir metanol dé tao ra san phém ¢6 cAu tric dugc minh hoa trong Bang 3.

Céc thube tao mau quang sic bd sung duge san xuét theo quy trinh dbi vai
Vi du 1. D8i véi mbi vi du, benzo[c]floren-5-ol dugc thé mdt cach thich hop da
duogc st dung thay thé 22-bromo-9-phenyl-7,7-dipropy1-7H-benzo[c]ﬂoren—S-ol
trong Budc 1, nhu dugc chi ra trong Bang 1 dé tao ra mau thé mong mudn trong
san pham cudi cung. Ngoai ra, 1,1-bis(4-butoxyphenyl)prop-2-yn-1-ol trong
Buéc 1 da dugc thay thé biang luong dang mol cta 1,1-prop-2-yn-1-ol duoc thé
(“propargyl alcohol”) ma duge chi ra trong cot “Buéde 17 theo Bang 2. Ngoai ra,
benzamit cia Vi du 1, Budc 2, da duoc thé béng luong déng mol ctia amit ma

dugc chi ra trong cot “Amit” theo Bang 1.
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Bang 1. Céc thanh phan phan tmg dbi v6i cac Vi du 2-23

benzo[c]floren-5-
ol duoc thé

Propargyl alcohol

Amit

2-bromo-9-
phenyl-7,7-
dipropyl-7H-
benzo|[c]floren-5-
ol

NH,

Vidu

2-bromo-9-
phenyl-7,7-
dipropyl-7H-
benzo[c]floren-5-
ol

Vidu

2-bromo-9-
phenyl-7,7-
dipropyl-7H-
benzo[c]floren-5-
ol

Vidu

2-bromo-9-
phenyl-7,7-
dipropyl-7H-
benzo|[c]floren-5-
ol

Vidu

2-bromo-9-
phenyl-7,7-

-dipropyl-7H-

benzo|c]floren-5-
ol

Vidu

2-bromo-9-
phenyl-7,7-
dipropyl-7H-
benzo|[c]floren-5-
ol
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2-bromo-9-
HO, =
, phenyl-7,7-
Vid 0
18 u dipropyl-7H- ; O O N —{NH
benzo[c]floren-5- Lo ?
ol
2-bromo-7,7-
Vidu 0
9 phenyl-7H- @—(NHZ
benzo[c]floren-5- MeO OMe
ol
2-bromo-7,7- o —
Vi du | dipropyl-7H- P 0
10 | benzo[c]floren-5- <:_>__/<N Ha
MeO OMe
ol .
2-bromo-7,7- o —
Vidu | dipropyl-7H- P _(0
11 | benzo[c]floren-5- O O NH,
MeO OMe
ol
2-bromo-9-
metoxy-7,7- HO =
vid o
izu dipropyl-7H- O O @—/{NH
benzo[c]floren-5- BuO OBuU g
ol
2-bromo-9- o 0
vid metoxy_7,7_ OJ\/\”/O\/\O/U\( .
u .. N o)
13 dimetyl-7H- o O —/<NH2
benzo|c]floren-5- Y O
ol
2-bromo-9-
Vi du (1.nety1thio)-7,7- HO = .
dipropyl-7H- @—(
14 NH,
MeO OMe

benzo[c]floren-5-
ol
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Vidu
15

2-bromo-7,7-
dimetyl-9-
(triflorometyl)-
7H-
benzo[c]floren-5-
ol

C io
NH,

Vidu
16

2-bromo-7,7-
dimetyl-9-
(triflorometyl)-
7H-
benzo[c]floren-5-
ol

NH,

Vidu
17

2-bromo-7,7-
dimetyl-9-
(triflorometyl)-
TH-
benzo[c]floren-5-
ol

o
F30‘< H
NH,

Vidu
18

2-bromo-7,7-
dimetyl-9-
(triflorometyl)-
7H-
benzo[c]floren-5-
ol

O
NH

Vidu
19

2-bromo-7,7-
dimetyl-9-
(triflorometyl)-
TH-
benzo[c]floren-5-
ol

\ O
N—‘< >——4
/ NH,

Vidu
20

2-bromo-7,7-
dimetyl-9-
(triflorometyl)-
7TH-

0
: NH,
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benzo[c]floren-5-
ol

2-bromo-7,7-
dimetyl-9-

. HO  — 0
Vi du | (triflorometyl)- Q—/(
20 |7 OA® N
MeO’ OBu OMe

benzo|[c]floren-5-
ol

2-bromo-7,7-
dimetyl-9-

. Ho = o
Vidu | (triflorometyl)- Q_4
22 TH- O O e
MeO OBu OH

benzo|[c]floren-5-
ol

2-bromo-7,7-
dimetyl-9-

Vidu | (triflorometyl)- = 0
23 | 7H- OB Q—/<NH2

benzo[c]floren-5-
ol

Vi du 24-26

Vidu 24

Budc 1

3-Metoxy-7,7-dimetyl-8,10-bis(triflorometyl)-7H-benzo[c]floren-2,5-diol
(10 g) dugc thém vao binh thot ¢ ddy tron chira 200 mL CH,Cl, trong nito va
duoc lam Am dén 40°C cho dén khi duoc hoa tan hoan toan. Sau dé axit p-
Toluensulfonic (0,044 g) dugc thém vao. Dung dich 1-(4-metoxyphenyl)-1-
phenylprop-2-yn-1-ol (5,5 g) trong 25 mL CH,Cl, dugc thém mdt cach tir tur vao

hon hop phan tng & 40°C cung voi viée khudy, sau d6 duoc gia nhiét dén hoi luu
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qua dém. Hdn hop phan tmg nay dugc rira v6i dung dich nude NaHCOs3 va duge
1am khd bang MgSO, khan. Sau khi loai bé dung mdi trong chan khéng, phan du
duoc két hop véi thé tich t6i thiéu cia CH,Cl, va sau d6 di qua silica gel plug véi
dung mdi rira giai CH2Cl. Tiép d6 dung mdi dugc loai bo va san phdm dugc két
tinh tir ete dietyl. San pham nay duoc déc trung boi "H NMR 1a 6-metoxy-3-(4-
metoxyphenyl)-13,13-dimetyl-3-phenyl-10,1 2-bis(triflorometyl)-3,13-
dihydrobenzo[h]indeno[2,1-f]cromen-7-ol. Hiéu suét 12 82%.
Budc 2

San pham cua Budc 1 trén day (10 g; 0,015 mol) dugc hoa tan trong 150 ml
CH,Cl,, sau dé thém trietylamin (4,6 g) vao cung v6i vidc khudy déu.
Triflorometansulfonic anhydrit (5,08 g) dugc thém tirng giot cung vé6i viée khudy
trong nito & nhiét d6 dong bang. Khi viéc thém vao duoc hoan tit, phan Gmg nay
dugc dwa vé nhiét do phong va khudy trong mt gid. Dung dich dugc cd déc va
di qua silica gel plug. Dung méi dugc loai bo va phan con du dugc rira bang céac
hexan. San phim dugc dac trung boi "H NMR 14 6-metoxy-3-(4-metoxyphenyl)-
13,13-dimetyl-3-phenyl-10,12-bis(triflorometyl)-3,13-
dihydrobenzo[h]indeno[2,1-f]cromen-7-yl triflorometansulfonat. Hiéu suit 1a
85%.

Budc 3

San pham cta buée 2 trén day (0,5 g) va benzamit (0,11 g) dugc thém vao
nito trong binh thét hai cb day tron chtra 50 mL toluen va EtOH (ty 1& thé tich 9:1)
vO1 may khudy tir. Sau d6, Cs>,COs (0,8 g) va Xanthphos (0,09 g) dugc thém vao
cung voi viéc khudy. Dung dich dugc phun véi nito trong 10 phut sau do bo sung

tris(dibenzylideneaxeton)dipaladi(0) (0,06 g) sau dé gia nhiét dén hoi luu. Sau 2
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gio hoi luu, phan tmg dugce lam mat dén nhiét d6 phong sau d6 dugc thém nudce
d4 lanh vio. Do pH dugc didu chinh dén nhé hon 7 bing viéc st dung HCI dc.
Hon hop nay duoc chiét bang EtOAc, va su ¢6 ddc 16p hitu co bang su bay hoi.
Phan con du duoc hoa tan trong 50 mL CH,Cl,, dugce lam kho bang MgSO, khan,
va duoc dua qua silica gel plug ngén bang viéc str dung EtOAc/Hexan (1:2) lam
dung moi rira giai hép. Phan mong mudn duogc thu lai, ¢6 dac, va san phém duoc
két tia tir metanol d& san xuét san pham ran c6 cAu tric nhu dugc minh hoa trong
Bang 3.

Thudc tao mau quang sic bd sung duoc san xuét theo quy trinh ctia Vi du 24.
DP6i v6i mdi vi du, benzo[c]floren-5-ol duge thé thich hop da dugc str dung thay
thé 2—bromo—9—pheny1—7,7-dipropyl-7H—benzo[c]ﬂoren-S-ol & Buéce 1, nhu duoc
chi ra trong Bang 1 dé tao ra dang thay thé mong mudn trong san pham cudi cung.
Ngoai ra, 1-(4-metoxyphenyl)-1 -phenylprop-2-yn-1-ol ctia Bugc 1 da duogc thay
thé bang lugng ding mol cua 1,1-prop-2-yn-1-ol dugc thé (“propargyl alcohol”)
ma duoc chi ra trong cdt “Budc 17 theo Bang 2. Ngoai ra, benzamit cua Vi du 24,
Budc 3, da dugc thay thé bang lugng ding mol ctia amit ma dugc chi ra trong ¢t

“Amit” theo Bang 2.

Bang 2. Céac thanh phan phan tmg cho céc Vi du 25-26
. b floren-5-

So enjloc[{(jqco':lé} Propargyl alcohol Amit

3-metoxy-7,7- ho
Vidu |dimetyl-7H- - <:> 20,
25 benzo|c]floren- NH;
BuO OBu

2,5-diol
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3-metoxy-7,7-

Vidu (;i;Inetyl—9—phenyl- HO, — @_/{O
26 i O NH,
BuO OBu

benzo[c]floren-
2,5-diol

Vidu 27

San pham cta Vi du 24 (1 g) dugc hoa tan trong 25 mL tetrahydrofuran
(THF) trong nito, sau d6 dugc nhing chim vao bé nudce da. Hon hop nay duoc
thém n-BuLi (1,6 M trong hexan) (1 mL) va hén hop dugc khudy trong 10 phut,
sau d6 metyl iodua (0,22 g; 0,1 mL) duoc thém vao. Hon hop phéan tmg nay dugc
4y ra khoi bé nude da va khudy trong mot gio & nhict o phong sau d6 nude duge
d6 vao, didu chinh dénpH<7 bang HCl pha lodng sau d6 duoc chiét bang EtOAc.
Dung mdi dugc loai bo va phan con du duge chay qua silica gel plug bang viéc
str dung Hexan va EtOAc 20% trong hon 30 phut. San pham dugc xac nhan bang
NMR nhu ¢6 cAu tric dong nhét v6i N-metyl amit dugc minh hoa trong Bang 3.

Vidu 23

Quy trinh cua Vi du 27 sau do bang viéc st dung san phém cta Vi du 23 thay
cho san phém cua Vi du 24.

Vidu 29

Budc 1

2—Br0mo—9—phenyl—7,7-dipr0py1—7H—benzo[c]ﬂoren—S-01 (2,5 g; 3,46 mmol)
duoc thém vao binh thot ba b day tron chtra 100 mL toluen dudi 16p phu nito &
nhiét d6 phong. Dung dich nay dugc phun v&i nito trong nam phut, sau d6 1M liti

bis(trimetylsilyl) —amit  trong THF (17,3 ml; 17,3 mmol) va
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Bis(dibenzylidenaxeton)paladi(O) (0,199 g; 0,346 mmol) du’qq thém vao theo do
bang 1M Tri-tert-butylphotphin trong Toluen (0,242 mL; 0,242 mmol). Sau ba
muoi phat & nhiét do phong, hdn hop phan umg nay duoc db vao nudce theo sau
d6 bang viéc b6 sung amoni clorua bao hoa véi viéc khudy manh. Dung dich nay
duoc chiét bang etyl axetat va 16p hitu co duoc 1am khd véi NaSOj khan, duge
loc va dung mdi dugc loai b6 bang viéc bay hoi. Phan con du duoc dua qua cot
CombiFlash® Rf (c6 sin v& mit thuong mai tr Teledyne Isco) véi EtOAc/Hexan
(1: 4) lam dung moi rua giai hép. Phan mong mubn duge thu 1@1, o dac va két
tinh lai tir cac hexan va metanol dé tao ra 3,3-bis(4-metoxypheny1)-11-pheny1—
13,13-dipropy1-3,13—dﬂqydrobenzo[h]indeno[Z,1- flcromen-7-amin. Hi€u sut 1a
78%.

Budc 2

San pham cta Budc 1 trén day (0,8 g; 1,22 mmol) dugc thém vao lo nho
bﬁng thuiy tinh 20 ml chtra dimetyl cacbonat (4,38 g; 48,6 mmol) va kali tert-
butoxit (0,164 g; 1,5 mmol) v6i viée khudy. Bing viéc su dung tAm noéng, phan
mg nay dugc gia nhiét dén khi soi trong tam phut va sau do 1o nhéd duge lay ra
khéi ngudn nhiét. Sau khi chiét véi etyl axetat, dung dich dugc lam kho qua
NaSO, khan, dugc loc, va dung moi duoc loai bo bé“mg viéc bay hoi. Phén con du
duoc dua qua cot CombiFlash® Rf (c6 sdn v& mit thuong mai tir Teledyne Isco)
v&i FtOAc/Hexan (1:4) 1am dung mdi rira gidi hap. San phim duge ket tinh lai tir
c4c hexan va metanol dé tao ra san phém cacbamat tuong ung nhu dugc minh hoa
trong Bang 3.

Vidu 30
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Quy trinh ctia Vi du 29 dugc theo sau bang viéc st dung 2-bromo-9-metoxy-
7,7 -dipropyl-7H-benzo[c]ﬂoren-S-ol thay thé 2-Bromo-9-phenyl-7,7-dipropyl-
7H-benzo[c]floren-5-ol dé tao ra cacbamat tuong Ung nhu duoc minh hoa trong
Bang 3.

Vidu3l

San phdm ciia Bude 1, Vi du 29 (0,4 g; 0,608 mmol) duge thém vao binh
thot phan Gmg chira 10 mL diclbmetan va Hexyl isoxyanat (0,092¢; 0,73 mmol)
v6i viée khudy, theo sau d6 bang viéc bd sung mdt giot da pha lodng cia tributyl
thiéc dilaurat. Dung dich nay dugc khudy trong 10 phut & nhiét do phong vao thoi
didm chit két tha duoc tao thanh trong binh thot. Két tiia nay dugce thu lai va xac
dinh 12 ure tuong tmg nhu dugc minh hoa trong Bang 3.

San pham cudi cung ctia cac Vi du 1-31 dé dugc t6m tat trong Bang 3, voi
hiéu suét ctia budce cubi clng va cic phuong phap dac trung.

Bang 3. Tom tat cac vi du

Pic tinh
’ A ’ Hléu 1
Vidu Cau truc £ 1 ="HNMR
suat' (%) . ,
2 = khoi phd
Vidul 72 1,2
Vidu?2 71 1,2
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Pac tinh
r A ’ Hléu 1
Vidu Cau truc 21 1 ='"HNMR
suat' (%) . .
2 =khoi phd
Vidu3 75 1,2
Vidu4 68 1,2
Vidu5 65 1,2
Vidu6 70 1,2
Vidu7 75 1,2
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Pic tinh
1 ="HNMR
b1 phd

2

1,2

1,2

1,2

1,2

Hiéu

suat! (%)

65

63

62

65

33

60

Cau truc

MeO

Vidu

Vidu38

Vidu9

Vidu 10

Vidull

Vidu 12

47



43178

48/82

Pac tinh
, A ’ Hléu 1
Vidu Cau truc subt! (%) 1= HNMR
2 =khoi pho
Vidu 14 56 1,2
Vidu 15 78 1,2
Vidu 16 72 1,2
Vidu 17 75 1,2
Vidu 18 70 1,2
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Pac tinh
, 4 , Higu
Vidu Cau trac £ 1 ="HNMR
suat’ (%) ] ,
2 = khéi phb
Vidu 19 65 1,2
Vi du 20 72 1,2
Vidu 21 638 1,2
Vidu 22 62 1,2
Vidu 23 75 1,2
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Pac tinh
, 4 , Higu

Vidu Cau trac £l 1 ="HNMR

suat' (%) . ,

2 = khéi phd
Vidu24 70 1,2
Vi du 25 65 1,2
Vi du 26 72 1,2
Vidu 27 70 1,2
Vidu 28 72 1,2
Vidu 29 1,2
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Pic tinh
, e , Hléu 1
Vidu Cau truc 21 1 ="HNMR
suat’ (%) , .
2 = khoi pho
Vidu30 1,2
Vidu3l 2

1 Hiéu suat dugc bao cao twong ung voi budc tao lién két Cacbon-Nito tai vi
tri 56 7

Phan 2: Cac két qua

M>bi chét tao mau quang sic tir cac Vi du 1 dén 14 va 24 dén 31, va mdi vi
du so sanh ma dugc minh hoa trong Bang 4 da duoc két hop vao hé théng phu
polyuretan nhu duge md ta trong Patent Hoa Ky sb 8608988 cac vi du 1-3 ¢
ciing % sé mol va dugc 4p & cing do day 16p phu. Tét ca cac mau duoc luu hda
& 125°C trong 1 gi0.

Su phu thudc vao nhiét dd cua cac mau duoc xac dinh bﬁng viéc do su thay
doi trong mat do quang hoc tlr trang thai duogc khir mau sang trang thai duogc lam
i & hai nhiét do, 10°C va 35°C bing viée st dung céc phuong phap dugc mo ta
duéi day. Trudce khi kiém tra su phu thudc vao nhiét do, moi thau kinh duoc phu
dugc diéu chinh bang viéc thu nhét tiép xuc véi anh sang tia cyc tim 365 nanomet

trong 10 phut & khoang cach khoang 14 c¢m dé hoat hoa cac vat liéu quang sac.
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Mat do thong luong birc xa UVA (315 dén 380 nm) tai céc thau kinh duoc do
bang méay do quang phé LICOR® Model Li-1800 va duoc phat hién 1a 22,2 oat
trén mét vudng. Cac théu kinh tiép d6 dugc dit duéi dén halogen cuong do cao
500 oat trong 10 phit & khoang cach khoang 36 cm dé& khir mau (bét hoat) c4c vat
liéu quang sic. Do chiéu sang tai cac thau kinh duoc do bang may quang phd
LICOR® va duoc phét hién 12 21,9 Klux. Céc thau kinh sau d6 dugc dé trong moi
truong tdi & nhiét do phong (tir 70 dén 75°F, hodc 21 dén 24°C) trong it nhat 1
gio trude khi kiém tra trén gia quang hoc. Trude khir do biang gia quang hoc, cac
thau kinh dugc do do hép thu tia cuc tim & 390 nanomet. Gia quang hoc BMP
duoc trang bi hai dén hd quang Xenon 150 oat ORIEL® Model #66057 dat & cac
gbc vudng véi nhau. Puong dan 4nh sang tir Bén 1 dugc din qua bd loc thong dai
3 mm SCFIOTT® KG-2 va cac bd loc mat do trung tinh thich hop ma gdp phan
vao murc d6 mat d6 thong lugng bic xa cua tia UV va anh sang nhin thay duoc
mdt phan can thiét. Puong dan anh sang tir Dén 2 dugc dan qua bd loc thong dai
3 mm SCFIOTT® KG-2, bd loc ct dai ngan 400 nm SCFIOTT® va cac b loc
mat do trung tinh thich hop dé cung cap do chiéu anh sang nhin thay dugc bd sung.
B0 tach chum 50% duc 15 2 inxo x 2 inxo, & 45° dé mdi dén dugc st dung dé tron
hai chum sang. Su két hop cua cac bd loc mat do trung tinh va sy didu khién dién
ap cua den hd quang Xenon dugc sit dung dé diéu chinh cudong dd clia mat do
thong luong burc xa. Phin mém déc quyén, cu thé 1a BMPSoft phién ban 2.1e
duoc st dung trén BMP dé kiém soat thoi gian, mat do thong luong burc xa, cam
bién khong khi va nhiét do mau, su chan sang, su lya chon bd loc va do phan ung.
My quang phd ZEISS®, Model MCS 501, v6i cap soi quang dé phan phdi anh
sang qua cac thau kinh dugc st dung dé phan mg va do mau sdc. Cac phép do

phan tmg chéi dugce thu lai trén mdi thiu kinh. Céong suét dau ra cua gia quang
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hoc, cu thé 13, lugng 4nh sang ma thau kinh dugc tiép xtc, dugce diéu chinh thanh
6,7 oat trén mét vuong UVA (W/m?), dugc két hop tir 315-380 nm va do roi 50
Klux, dugc két hop tir 380-780 nm. Phép do cua diém dit cong suét nay dugc thuc
hién bing viéc st dung bd cam bién d6 roi va may quang phé da dinh c& Zeiss.
Cam bién mau céc thau kinh duoc trang bi v6i khoang hé thach anh va mam cap
mAu dinh tam. Nhiét do trong cim bién mau dugc kiém soat & 10°C va 35°C thong
qua phan mém véi bd md phong mdi trudong Facis, Model FX-10 d3 cai tién. Phép
do phan Ung quang sic dong va phép do mau cua mau duoc thyc hién bang viéc
str dung cung may quang phd Zeiss, v6i cap soi quang dé truyén anh sang tir dén
halogen vonfram va di xuyén qua mau vat. Chum anh sang gidm sat chuén truc tir
cap soi quang dugc duy tri vudng goc v&i mau thir trong khi di qua mau vit va
duoc din vao b phan cap soi quang dang nhan ma dugc gin véi may quang phd.
Piém chinh x4c clia vi tri ctia mAu vét trong cam bién miu 12 & noi chim hd quang
xenon hoat héa va chum 4nh sang giam sat giao nhau dé tao thanh hai vong tron
ddng tdm cta anh sang. Goc téi cua chum hd quang xenon tai diém dat mau la =
30° so véi phuong vudng goc. Cac phép do phan ung, xét vé su thay ddi trong
mat dd quang hoc (AOD) tu trang thai bt hoat hodc khir mau sang trang thai hoat
hoéa hodc c6 mau dugc xac dinh béng viéc thiét lap duong truyén bt hoat ban dau,
viéc mo man chén tir (cac) dén Xenon va viée do do truyén qua su hoat hoa vao
cac khoang thoi gian dugc chon. Su thay ddi trong mat d6 quang hoc & nhiét do
d3 dinh duoc x4c dinh theo cong thirc: AODtemp = log (10)(% Tb/% Ta), trong
d6 % Tb 1a phan trim do truyén & trang thai khir mau, % Ta la phan tram d truyén
& trang thai duoc hoat hoa ma ca hai dugc do & nhiét dd do. Céac phép do mat do

quang hoc dua trén mét do quang hoc choi.
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Su phu thudc vao nhiét do cua c4c mau duogc xac dinh bang viéc st dung cac

thay d6i ciia mat d6 quang hoc & ca 10°C va 35°C. Phép do nay dugc tinh bang

phan trim hao hut ciia phan ung roi giita hai nhiét d9, % AOD hao hut = 100* (1-

AOD;s/AODjo). Thoi gian hoat héa 1a 15 phut ¢ 35 °C va 30 phut ¢ 10 °C. Cac

két qua duge béo cdo trong Bang 4 la %AOD hao hut. % AOD hao hut cang thap

thi sy phu thudc vao nhiét do cang tot.

Bang 4 thé hién su phu thudc vao nhiét do cta cac vi du dugc chon véi cac

vi du so sanh, dugc nhom lai theo cac phan tir thé. Cau truc cua cac vi du nay

duoc tim thiy trong Bang 3.

Bang 4

Vidu/ Vi % AOD

du so sanh hao hut
Vidul 46
Vidu?2 46,1
Vidu3 43,8
Vidu4 43
Vidu5 41,7
Vidu6 46,1
Vidu7 42,9
Vidu3 41,5
Vidu9 42,4
Vidu 29 45
Vidu31 33
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Vidu/ Vi % AOD
du so sanh hao hut
O -
CE-32 Ob ~ O OBu 53,6
MeO O ’ Q
OBu
(2
P,
CE-33 .O oS O OBu 55
O
Shfa
OBu
)
CE-34 O’O NO) r@° 55,5
MeO O ’ O
.
Vidu 10 47,1
Vidull 45.5
CE-35 O. N OMe
- ® ) ) 54,9
MeO O Q
OMe
Vidu 12 38.8
Vidu 30 42
MeO,
O‘ XX N//\O
CE-36 OO o Cr 50
MeO Q
OBu
Vidu 14 41,6
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Vidu/ Vi % AOD
du so sanh hao hut
MeS
CE-37 51
CE-38 55
Vidu 25 47,3
CE-39 553
Vidu 26 44,6
CE-40 53,7
Vidu 24 63,4
Vidu 27 60,8
CE-41 65

56

56/82



43178 57/82

Céc két qua duge thé hién trong Bang 4 chirng minh rd rang sy cai thién vé
sur phu thudc vao nhiét do do sy hién hitru cia amit, cacbamat hodc ure & vi tri s6
7 khi so sanh truc tiép véi cac hop chét twong tr ma ¢6 nhém hydro hodc metoxy
& cac vi tri gidng nhau.

Séng ché con c6 thé duge dic trung thém boi mot hodc nhiéu diém khong
giGi han sau day.

Piém 1. Naphtopyran ngung tu vong indeno c6 c4u tric khung 15i dugc biéu

thi bang Céng thtrc (1):

‘O 1\2
(J

Cong thuc (1)

D
R2
\fE g N
R

trong do,

D 13 oxy hodc luu huynh;

E 12 oxy, luu huynh, hodc NR*;
ala 0hoac 1;

R! 13 hydro hoac alkyl dugc thé hoic khong duoc thé;
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mdi R? va R? duoc chon mét cach doc lap tir hydro, alkyl dugc thé hoic
khong duoc thé, aryl duoc thé hoac khong dugc thé, heteroaryl dugc thé hoic
khoéng dugc thé, hoic heteroxycloalkyl dugc thé hoic khong duoc thé;

v6i didu kién 12 khi R? 13 aryl duoc thé hofic heteroaryl dugc the, phan tir thé
khong chira nhém thom hodc nhém mach vong; va

v6i didu kién 1a khi E 13 oxy hogc luu huynh, R? khong phai 1a hydro.

Diém 2. Naphtopyran ngung tu vong indeno theo diém 1, trong do,

R! 1a hydro hodc alkyl, va

R 13 alkyl, hodc aryl duge thé hodc khong dugc thé.

Piém 3. Naphtopyran ngung tu vong indeno theo diém 1 hodc 2, ¢6 ciu tric
khung 161 dugc biéu thi bing Cong thic (1a):

R3 R4

' X
2
3
4
! O o
a N
R‘I

Cong thuc (1a)

R2

~fe

trong do,

R3 va R* duoc chon mdt cach doc lap tu
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(i) hydro, alkyl dugc thé hoic khéng dugc thé, heteroxycloalkyl duge thé
hoidc khong duogc thé, allyl, aryl dugc thé hoic khong duogc thé, hodc heteroaryl
dugc thé hoic khong dugc thé;

(ii) alkoxy, hydroxyl, alkylthio, xeton, andehit, este, axit cacboxylic,
cacboxylat, siloxan, alkoxysilan, hodc polysiloxan;

(iii) nhém chira polyeste, polyete, polycacbonat, polyuretan hodc su két hop
cua ching; hoac

(iv) R? vaR* cung tao thanh phéan tir thé spiro dugc chon tlr spiro-cacboxyclic
dugce thé hoidc khong dugc thé chia 3 dén 10 nguyén tir cacbon, vong spiro-
heterocyclic duoc thé hodc khong duge thé chira 1 hodc 2 nguyén tr oxy va 3 dén
10 nguyén tr cacbon bao gdm nguyén tir spirocacbon, vong spiro-cacboxyclic va
vong spiro-heterocyclic dugc phéan d6t v6i 0, 1 hodc 2 vong benzen, mdi phan tir
thé vong spiro doc 1ap 12 alkyl.

Piém 4. Naphtopyran ngung tu vong indeno theo diém 3, trong d6 mdi R?
va R* duge chon mot cach doc 1ap tir alkyl dugc thé hodc khong dugc thé.

Piém 5. Naphtopyran ngung tu vong indeno theo diém 3 hoic 4, ¢6 chu trac

khung 151 dugc biéu thi bing Cong thic (1b):

59



43178

60/82

R3 R4
S
B
3
4
D 0 B'
R2
\‘\ e \
a R1
Cong thic (1b)

trong do,

B va B’ duogc chon mdt cach ddc lap tir aryl duge thé hoic khong duoc thé,
heteroaryl dugc thé hoic khong dugc thé, alkenyl dugc thé hoic khong duge thé,
hoic alkynyl dugc thé hoic khong dugc thé, hodc B va B’ cung tao thanh cAu tric
vong.

Diém 6. Naphtopyran ngung tu vong indeno theo didm 5, trong &6 mdi B va
B’ dugc chon mdt cach doc lap tir aryl duge thé hodc khong duge thé.

Diém 7. Naphtopyran ngung tu vong indeno theo didm 5, trong d6 mdi B va
B’ dugc chon mdt cach doc 1ap tir aryl dugc thé hodc khong dugc thé.

DPiém 8. Naphtopyran ngung tu vong indeno theo diém bét ky trong sd cac

didm 5 dén 7, ¢6 chu trac khung 181 dugc biéu thi bang Cong thuc (1co):
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trong do,

Cong thtc (1c)

mla0dén3,vanla0dén4; va

R’ doc 1ap doi v6i moi m, va R® dbc 14p doi véi moi n, duge chon mot cach

doc lap tu:

i.

1.

1il.

v.

V1.

vil.

Viil.

iX.

X1.

hydroxyl;
Xyano;
acrylat hodc metacrylat;

amino ho#c di vong chira nito;

.nhom L' kéo dai;

halogen dugc chon tir flo, clo, brom, hoac iot;
alkyl dugc thé hoac khong dugc thé;
haloalkyl;

perhaloalkyl;

. este boronic hodc axit boronic;

polyete, polyeste, polycacbonat, hodc polyuretan;
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xii. aryl dugc thé hodc khong dugc thé;

xiii. heteroxycloalkyl dugc thé hodc khéng dugc thé;

xiv. heteroaryl dugc thé hoac khong dugc thé; hodc

xv. alkoxy, hydroxyl, alkylthio, xeton, andehit, este, axit
cacboxylic, cacboxylat, amit, ure, siloxan, alkoxysilan,
polysiloxan, cacbonat, ho#c cacbamat.

Piém 9. Naphtopyran ngung tu vong indeno theo diém 8, trong d6 R> doc
lap déi voi mdi m va R® doc 1ap d6i v&i mdi n, duge chon mdt cach doc 1ap tir
halogen, alkyoxy, perhaloalkyl, hoac aryl duoc thé hoac khong duoc thé.

Piém 10. Naphtopyran ngung tu vong indeno theo diém 8, trong d6 mdi
nhém L' kéo dai duoc bidu thi mét cach doc 14p bang Cong thire (IIT) sau day,

Cong thtrc 111

— [S1]e-[Q1 —[S2Ja e -[Q2 —[S5)e Jer -[Qs [Salele- =S5 =P

trong do:

(a) Q1, Qz, va Qs cho mdi lan xuét hién, 1a nhém hoa tri hai dugc chon mot
cach doc 1ap tu nhom gbm c6 aryl khong duoc thé, aryl duoc thé, heteroaryl khong
duoc thé, heteroaryl dugc thé, xycloalkyl khong dugc thé, xycloalkyl dugc thé,
heteroxycloalky khong dugc thé, hodc heteroxycloalkyl duoc thé;

trong do cac phﬁn tir thé aryl, céac phﬁn tir thé heteroaryl, cac phan tir thé
xycloalkyl, va cac ph?m ttr thé heteroxycloalkyl dugce chon mot cach doc lap tu
nhom gém c6 P, cadc mesogen tinh thé 1dng, halogen, poly(Ci-Cis alkoxy), Ci-Cis
alkoxycacbonyl,  Ci-Cis alkylcacbonyl,  Ci-Cis alkoxycacbonyloxy,
aryloxycacbonyloxy, perfloro(C;-Cis)alkoxy, perﬂoro(Cl—C]g)alkoxycacbonyl,

perﬂoro(C]-Clg)alkylcacbonyl, perfloro(C;-Cig)alkylamino, di-(perfloro(C;-
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Cg)alkyl)amino, perfloro(C;-Cig)alkylthio, Ci-Cis alkylthio, C3-Cio xycloalkoxy,
hoic C1-Cisalkyl;

(b) ¢, d, e va f duoc chon mot cach doc 1ap tir sb nguyén tir 1 d&én 20; va mdi
S1, Sa, S3.S4, va Ss duoc chon mét cach doc 1ap d6i v6i mdi 13n xuét hién tir don
vi dm ma dugc chon tr nhom gf‘)m co:

(i) alkylen, alkylen dugc thé, haloalkylen, haloalkylen dugc thé, -Si(CHy)g-,
hoic -(Si[(CH3)2]O)r-, trong d6 g cho mai 14n xuit hién dugce chon mot cach doc
lap tir s& nguyén tir 1 dén 20; h cho mai 1An xuit hién duoc chon mdt cach doc lap
tir 6 nguyén tir 1 dén 16; va cac phan tir thé ctia alkylen va haloalkylen dugc chon
mdt cach doc 1ap tir nhom gf‘)m c6 C1-C3 alkyl hodc aryl;

(i) -N(Z)-, -C(Z)=C(Z)-, -C(Z)=N-, -C(Z)2-C(Z )2~y -N(Z)-C(Z)o-, va lién
két don, trong d6 Z cho mai 1an xuat hién duoc chon mdt cach doc 1ap to nhom
gf’)m c6 hydro, C;-Cigalkyl, hodac aryl, va Z’ cho mdi 1an xut hién dugc chon mot
cach doc 14p tir nhom gbm c6 alkyl hodc aryl; hodc

(iii) -O-, -C(=0)-, -C=C-, -N=N-, -S-, -S(=0)-, -(0=)S(=0)-,

-(0=)S(=0)0-, -O(0=)S(=0)O- va chit con du alkylen Ci-Cas mach thing
hodc phan nhénh, chét con du alkylen C1-Ca4 khong duoc thé, duoc thé mot lan
bing xyano hodc halogen, hodc dugc thé nhidu 14n bang halogen,

voi didu kién 12 khi hai don vi dém ma gém cac di nguyén tir dugc lién két
v&i nhau thi cac don vi dém nay duoc lién két sao cho cac di nguyén tir khac
khong bi lién Kkét truc tiép voi nhau;

(c) P 1a hydro; va

(d)d’, e’ va f dugc chon mot cach doclap tr 0, 1,2,3 va 4, voi diéu kién 1a

téng ctia d’ + e+ £ ftnhatla 1.
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Diém 11. Naphtopyran ngung tu vong indeno theo diém bAt k¥ trong sb cac
didm 1 dén 10, trong d6 m3i phan tir thé alkyl, m&i phan ti thé heteroxycloalkyl,
mdi phén ttr thé aryl, hozic mdi ph%ln tir thé heteroaryl, trong mdi trudng hop dugc
chon mét cach ddc lap tir halogen, xyano, nito, alkyl, alkenyl, alkynyl, haloalkyl,
perhaloalkyl, heteroxycloalkyl, aryl, heteroaryl, alkoxy, hydroxyl, alkylthio,
xeton, andehit, este, axit cacboxylic, cacboxylat, siloxan, alkoxysilan, polysiloxan,
amit, amin, cacbamat, nhom polyeste, nhém polyete, nhom polycacbonat, nhom
polyuretan, nhom acrylat, nhom metacrylat hoac su két hop ctia chung.

Piém 12. Naphtopyran ngung tu vong indeno theo diém 11, trong d6 mdi
phan tir thé alkyl, mi phan tir thé heteroxycloalkyl, mdi phan tir thé aryl, hodc
mé&i phin tr thé heteroaryl tiép theo c6 thé duoc thé bang alkyl, haloalkyl,
perhaloalkyl, aryl, heteroaryl, phenylalkyl, monoalkyl dugc thé phenylalkyl,
monoalkoxy dugc thé phenylalkyl, alkoxyalkyl, heteroxycloalkyl, polysiloxan,
hydroxyl, ete, polyete, polyeste, nhém acrylat, nhém metacrylat, polycacbonat,
halogen, hodc su két hop cua chung.

Piém 13. Ché pham quang sic chira naphtopyran ngung tu vong indeno theo
diém bt ky trong s cac diém 1 dén 12.

Piém 14. Ché pham quang sic chira naphtopyran ngung tu vong indeno theo
didm bit ky trong sé cac didm 1 dén 12, trong d6 vat phém quang sic duge chon
tu cac vat phém nhan khoa, vat phém hién thi, ctra s6, kinh, vat phém cam bién
tinh thé 1ong chu dong hodc vat pham cam bién tinh thé 16ng thu dong.

Piém 15. V4t pham quang sic theo diém 14, trong do6 vat pham quang sdc

duoc chon tir cac vat pham nhén khoa, va c4c vat pham nhan khoa nay co6 thé duoc
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chon tir théu kinh diu chinh, thiu kinh khong diéu chinh, kinh &p trong, kinh ndi
nhan, kinh Iap, kinh bao vé& va kinh che mit.

Diém 16. Vat pham quang sic theo diém 15, trong d6 vt phim quang sic
duoc chon tir cac vat pham hién thi, va cac vat pham hién thi nay c6 thé dugc chon
tir cc man hinh, man hién thi va cac chi tiét an ninh.

Piém 17. Naphtopyran ngung tu vong ideno dugc bidu thi bang Cong thic

(Ic):

Cong thuce (Ic)

trong do,

D 14 oxy hodc luu huynh;

E 14 oxy, luu huynh, hodc NR*;

ala 0 hoac 1;

R! 13 hydro, hodc alkyl dugc thé hogc khéng duoc thé;

mai R? va R? duoc chon mét cach doc lap tir hydro, alkyl dugc thé hoic
khong dugc thé, aryl duoc thé hoac khong dugc thé, heteroaryl dugc thé hoic

khong duoc thé, hoac heteroxycloalkyl dugc thé hodc khéng dugc thé;
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Vi didu kién 1a khi R? aryl duoc thé hoc heteroaryl dugc thé, phan tir thé
khong chtra nhom thom hoac nhom mach vong;

v6i didu kién 13 khi E 13 oxy hodc luu huynh, R? khong phai 1a hydro;

m 12 0 dén 3;

n 130 dén 4; va

R3, R%, RS, RS, B, va B’ dugc chon mét cach doc lap tur hydro hodc nhém
khac ngoai hydro.

Piém 18. Naphtopyran ngung tu vong indeno theo diém 17, trong do,

R 12 hydro hodc alkyl dugc thé, va

R2 13 alkyl duge thé hodc khong duge thé, hodc aryl duge thé hoic khong
duoc thé.

Piém 19. Naphtopyran ngung tu vong indeno theo diém 17 ho#c 18, trong
do,

R3 va R* duoc chon mot cach doc lap tir

(i) hydro, alkyl dugc thé hodc khong dugce thé, heteroxycloalkyl dugc thé
hodc khong dugc thé, allyl, aryl duoc thé hodc khong dugc thé, hodc heteroaryl
duoc thé hoic khong dugc thé

(ii) alkoxy, hydroxyl, alkylthio, xeton, andehit, este, axit cacboxylic,
cacboxylat, siloxan, alkoxysilan, hodc polysiloxan;

(iii) nhém chira polyeste, polyete, polycacbonat, polyuretan hodc su két hop
cua chung; hoac

(iv) R® va R* cling nhau tao thanh vong béo ¢6 3 dén 20 nguyén tir cacbon
canh vong, vong da vong ngung tu c6 vong thom hodc di vong thom lién két vong
t6i vong béo & trén, di vong ¢6 3 dén 20 nguyén tir canh vong, hodc vong da vong
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ngung tu c¢6 vong thom hodc di vong thom ngung tu véi di vong & trén, cung voi
nguyén tir cacbon vi tri s6 13 dugc lién két véi nd.

Diém 20. Naphtopyran ngung tu vong indeno theo diém bt ky trong 36 cac
diém 17 dén 19, trong d6 mdi R? va R* duge chon mdt cach doc 1ap tir alkyl duoc
thé hozc khong dugc thé.

Piém 21. Naphtopyran ngung tu vong indeno theo diém bAt k¥ trong s6 céc
didm 17 dén 20, trong do,

B va B’ dugc chon mdt cach doc 1ap tir aryl duge thé hoic khong duoc thé,
heteroaryl dugc thé hoic khong duoc thé, alkenyl dugc thé hodc khong duoc thé,
hodc alkynyl duoc thé hodc khéng dugc thé, hodic B va B” dugc két hop voi nhau
tao thanh phan tir thé spiro ma dugc chon tir vong spiro-cacbonat duge thé hoic
khong duoc thé, vong spiro-di vong duoc thé hodc khong duge thé, vong spiro-
cacbocyclic hodc vong spiro-di vong duge phan 6t véi 0, 1 hodc 2 vong aryl, mdi
phan tir thé vong spiro doc 1ap 1a alkyl.

Piém 22. Naphtopyran ngung tu vong indeno theo diém bAt k¥ trong sd cac
diém 17 dén 21, trong d6 mdi B va B’ duoc chon mot cach doc lap tur aryl dugc
thé hoic khong dugc thé.

Pidm 23. Naphtopyran ngung tu vong indeno theo cac diém 21 hoic 22,
trong dé moi phan tir thé aryl trong mdi trudong hop dugc chon mot cach doc 1ap
tr aryl amin, alkyl amin, cdc amino mach vong, cac di vong thom, hodc su két
hop cda ching.

Piém 24. Naphtopyran ngung tu vong indeno theo diém bat ky trong 36 cac
diém 21 dén 23, trong d6 mdi B va B’ dugc chon mot cach doc 1ap tir phenyl duge

thé hoic khong dugc thé, alkoxyphenyl, halo phenyl, hodc mocpholino phenyl.
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Diém 25. Naphtopyran ngung tu vong indeno theo diém bat ky trong sb céc

diém 17 dén 24, trong do,

m 13 0 d&n 3, van1a 0 dén 4;

RS doc 1ap déi véi mdi m, va R® ddc 14p doi voi mdi n, dugc chon mdt cach

doc lap tu:

i.

ii.

iil.

1v.

vi.

Vil.

Viil.

iX.

xi.

Xil.

Xiil.

X1v.

XV.

XVi.

hydroxyl;
Xyano;
(met)acrylat;

amino hodc di vong chira nito;

.nhom L' kéo dai;

halogen dugc chon tir flo, clo, bromo, hoéc iot;
alkyl duogc thé hoic khong duoc thé;
alkenyl dugc thé hodc khong duoc thé;

alkynyl dugc thé hodc khong duoc thé;

. haloalkyl;

perhaloalkyl;

este boronic hodc axit boronic;

polyete, polyeste, polycacbonat, hodc polyuretan;
aryl dugc thé hodc khong duoc thé;
heteroxycloalkyl dugc thé hoic khong duoc thé;

heteroaryl duoc thé hodc khong dugc thé; hodc

xvii. alkoxy dugc thé hoac khong dugc thé, alkylthio dugc thé hoac

khong duogc thé, aryloxy duoc thé hoac khong duoc thé, arylthio
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duge thé hodc khong dugc thé, xeton, andehit, este, axit cacboxylic,
cacboxylat, amit, ure, siloxan, alkoxysilan, polysiloxan, cacbonat,
hodc cacbamat.

Piém 26. Naphtopyran ngung tu vong indeno theo diém 25, trong d6 R® & vi
trf s6 10 va 1a nhém L' kéo dai.

Piém 27. Naphtopyran ngung tu vong indeno theo diém 25 hoic 26, trong
d6 R3 doc 1ap véi mdi m va R® doc 1ap ddi véi mdi n, dugce chon mot cach doc lap
tir halogen, alkyoxy, perhaloalkyl, hodc aryl dugc thé hoic khong dugc thé.

Diém 28. Naphtopyran ngung tu vong indeno theo diém bét ky trong sb céc
diém 25 dén 27, trong d6 mai nhom L! kéo dai duoc biéu thi mot cach ddc lap
bang Cong thic (2) sau day,

Cong thuc (2)

— [S1]e-[Q1 ~[SalaJo -[Q2 —[Ss]e Jer -[Q3 ~[Sale]e-—Ss—P

trong do:

(a) Q1, Q2, va Q3 cho mdi 1an xuat hién, 13 nhém hda tri hai dugc chon mot
cach doc lap tr nhom gdm c6 aryl khong duoc thé, aryl dugc thé, heteroaryl khong
duoc thé, heteroaryl duoc thé, xycloalkyl khong dugc thé, xycloalkyl dugc thé,
heteroxycloalky khong dugc thé, hodc heteroxycloalkyl dugc thé;

trong do cac phéan tir thé aryl, cac phﬁn tr thé heteroaryl, cac phan tir thé
xycloalkyl, va cac phan t thé heteroxycloalkyl duge chon mot cach ddc lap tur
nhém gbém co P, cac mesogen tinh thé 16ng, halogen, poly(Ci-Cis alkoxy), Ci-Cis
alkoxycacbonyl,  C;-Cis alkylcacbonyl,  Ci-Cis alkoxycacbonyloxy,
aryloxycacbonyloxy, perfloro(C;-Cig)alkoxy, perfloro(C;-Cis)alkoxycacbonyl,

perfloro(C;-Cig)alkylcacbonyl, perfloro(C;-Cis)alkylamin, di-(perfloro(C;-
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Cig)alkyl)amino, perfloro(Ci-Cis)alkylthio, Ci-Cis alkylthio, C3-Co xycloalkoxy,
hoic C1-Cis alkyl;

(b) ¢, d, e va f dugc chon mdt cach doc lap tu s6 nguyén tur 1 dén 20; va mdi
S, Sa, S3.S4, va S5 dugce chon mét cach doc 18p cho mdi 14n xuét hién tir don vi
dém ma dugc chon tir nhom gff)m co:

(i) alkylen, alkylen duoc thé, haloalkylen, haloalkylen dugc thé, -Si(CHy),-,
va -(Si[(CH3)2]O)y-, trong d6 g cho mai 1an xuat hién duge chon mot cach doc lap
ir s& nguyén tir 1 dén 20; h cho m&i 14n xuét hién duge chon mdt cach doc lap tir
s6 nguyén tir 1 dén 16; va cac phan tir thé cta alkylen va haloalkylen dugc chon
mot cach ddc 1ap tir nhom gdm c¢6 C;-Cys alkyl hogc aryl;

(i) -N(2)-, -C(2)=C(Z)-, -C(Z)=N-, -C(2)-C(Z )2, -N(Z)-C(Z)>-, va lién
két don, trong d6 Z cho mdi 1an xu4t hién dugc chon mdt cach doc lap tur nhom
bao gdm hydro, C-Cig alkyl, hodc aryl, va Z’ cho mdi 1an xuat hién dugc chon
mbt cach doc 14p tir nhom gdm c6 Cy-Cs alkyl hodc aryl; va

(iii) -O-, -C(=0)-, -C=C-, -N=N-, -5-, -S(=0)-, -(0=)S(=0)-,

L(0=)S(=0)0-, -O(0=)S(=0)O- va chit con du alkylen Ci-Ca mach thing
hodc phan nhanh, chit con du alkylen Ci-Caq khong dugc thé, duge thé mét lan
bing xyano hodc halogen, hodc dugc thé nhidu 14n bang halogen,

v6i didu kién 13 khi hai don vi dém ma gom céc di nguyén tir dugc lién két
véi nhau thi cac don vi dém nay duoc lién két sao cho céac di nguyén tir khong bi
lién két truc tiép v61 nhau;

(c) P 1a hydro; va

(d)d’, e’ va £ duge chon mdt cach doc lap tir 0, 1,2, 3 va 4, voi diéu kién 1a

téng ctia d’ + e+ £ it nhatla 1.
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DPiém 29. Naphtopyran ngung tu vong indeno theo diém bét ky trong sb cac
diém 17 dén 28, trong d6 mdi phan tir thé alkyl, mdi phén tir thé aryl, m&i phan tix
thé heteroxycloalkyl, va mdi phan tir thé heteroaryl, trong mdi trudng hop dugce
chon mét cach doc lap tir halogen, xyano, nito, alkyl, alkenyl, alkynyl, haloalkyl,
perhaloalkyl, heteroxycloalkyl, aryl, heteroaryl, alkoxy, hydroxyl, alkylthio,
xeton, andehit, este, axit cacboxylic, cacboxylat, siloxan, alkoxysilan, polysiloxan,
amit, amin, cacbonat, nhém polyeste, nhém polyete, nhém polycacbonat, nhom
polyuretane, nhém acrylat, nhém metacrylat hodc su két hop ctia chung.

Diéu 30. Naphtopyran ngung tu vong indeno theo didm 29, trong d6 mdi
phan tir thé alkyl, mdi phéan tir thé aryl, mdi phan tir thé heteroxycloalkyl, hodc
mdi phan tir thé heteroaryl, trong mdi truong hop tiép theo dugc thé mot cach ddc
1ap bang nhém acrylat hodc nhém metacrylat.

Piém 31. Naphtopyran ngung tu vong indeno theo diém bt ky trong sb cac
didm 1 dén 30, trong d6 cong thirc nay bao gdm it nhat mot phan tir thé bd sung,
trung hoac khéac nhau, nam trén it nhat mot vi tri c6 s&n trén ciu trac khung 16i
trong s cac vi tri 1 dén 13 ma md ta trong do.

DPiém 32. Naphthopyran ngung tu vong indeno theo diém 31, trong do it nhat
mot phﬁn tr thé bd sung dugc chon mot cach doc lap tur nhom alkyl, nhom
heteroxycloalkyl, nhém aryl, nhom heteroaryl, nhom thiol, nhom alkylthio, nhom
xeton, nhom andehit, nhém este, nhom axit cacboxylic, nhém axit photphoric,
nhém este axit photphoric, nhém axit sulfonic, nhom este axit sulfonic, nhom nito,
nhém xyano, nhém alkyl, nhom aralkyl, nhom alkenyl, nhém alkynyl, nhom
haloalkyl, nhém perhaloalkyl, nhém heteroxycloalkyl, nhom aryl, nhém alkaryl,
nhom aryl duoc thé bang hydroxyl, nhém aryl duoc thé bang alkoxy, nhom aryl

duoc thé bang heteroxycloalkyl, nhom aryl dugce thé bing halo, nhém aryl da vong
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ngung tu, nhom heteroaryl, nhom heteroaryl da vong ngung tu, nhém amin, nhom
cacboxylat, nhém siloxan, nhom alkoxysilan, nhém polysiloxan, nhém amit,
nhém cacbamat, nhém cacbonat, nhém ure, nhom polyeste, nhom polyete, nhom
polycacbonat, nhom polyuretan, nhém acrylat, nhém metacrylat, nhém amino
aryl, nhém amino mach vong, nhom heteroaromatic hodc su két hop cta ching.

Pidm 33. Ché phim quang sic c6 chtra naphtopyran ngung tu vong indeno
theo didm bét ky trong sb céc diém 17 dén 32.

Diém 34. Ché phim quang sic c6 chira naphtopyran ngung tu vong indeno
theo diém bit ky trong s6 cac diém 17 dén 32, trong d6 vat pham quang sac duoc
chon tir cac vat phém nhan khoa, vat phém hién thi, ctra s, guong kinh, vat phém
cim bién tinh thé 16ng chi dong hodic vat phim cam bién tinh thé 16ng thu dong.

Diém 35. Vat pham quang sic theo diém 34, trong d6 vét phim quang sdc
dugc chon tir cac vat phim nhin khoa, va cac vt phim nhan khoa nay c6 thé dugc
chon tir thiu kinh diéu chinh, théu kinh khong diéu chinh, kinh 4p trong, kinh ndi
nhin, kinh lap, kinh bao vé va kinh che mat.

Diém 36. V4t pham quang séc theo diém 35, trong d6 vat phim quang sdc
duoc chon tir céc vat phém hién thi va cac vat phém hién thi nay c6 thé duoc chon
tr cac man hinh, man hién thj va céc chi tiét an ninh.

Séng ché da dugc md ta vé6i sy tham khao dén céc chi tiét riéng cia céc vi
du cu thé cia né. Khong ¢ y dinh coi cac chi tiét nhu vay nhu 1a cac gi6i han
pham vi cua sang ché ngoai trir trong pham vi va bién dd ma cac chi tiét nay dugc

bao gom trong cac yéu cau bao ho di kem.
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YEU CAU BAO HQ

1. Naphtopyran ngung tu vong indeno co cau triic khung 16i dugc biéu thi

bing Céng thirc (la):
R3 R4
' XX
2
3
4
D O
R2
a R1
(Cong thuc Ia)
trong do,
D 1a oxy hodc luu huynh;

E 14 oxy, Iuu huynh, hodc NR?'

ala 0 hoac 1,

R! 14 hydro, hoic alkyl duoc thé hodc khéng dugc thé;

mdi R? va R? duge chon mét cach ddc 14p tir hydro, alkyl duoc thé hodc
khong duge thé, aryl dugc thé hodc khong duoc thé, heteroaryl dugc thé hodc
khong duogc thé, hoac heteroxycloalkyl dugc thé hoac khong dugc thé;

v6i didu kién 13 khi R? 12 aryl duoc thé hoic heteroaryl duoc thé, cac
phan tir thé khong chira nhém thom hoic nhém mach vong; va

v6i diéu kién 13 khi E 13 oxy hodc luu huynh, R? khong phai 1a hydro;

va
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trong do, R3 va R* duoc chon mot cach ddc 14p tir
(i) hydro, alkyl dugc thé hodc khong duge thé, heteroxycloalkyl dugc
thé hoic khéong dugc thé, allyl, aryl duogc thé hodc khéng dugc thé, hodc
heteroaryl duoc thé hoic khéng dugc thé;
(ii) alkoxy, hydroxyl, alkylthio, xeton, andehit, este, axit cacboxylic,
cacboxylat, siloxan, alkoxysilan, hodc polysiloxan;
(iii) nhém gdm polyeste, polyete, polycacbonat, polyuretan hoic cac su
két hop ctia chung; hoic
(iv) R? va R* ciing nhau tao thanh vong béo c6 tir 3 dén 20 nguyén tir
cacbon canh vong, vong da vong ngung tu cé vong thom hodc di vong thom
ngung tu véi vong béo & trén, di vong ¢ 3 dén 20 nguyén tir canh vong, hoic
vong da vong c6 vong thom hoac di vong thom ngung tu vé1 di vong & trén,
cung véi nguyén tir cacbon vi tri s6 13 duge lién két véi né.
2. Naphtopyran ngung tu vong indeno theo diém 1, trong do,
R! 13 hydro hodc alkyl dugc thé, va

R? 14 alkyl duoc thé hoac khéng dugc thé, hodc aryl duogc thé hodc khong

duoc thé.

3. Naphtopyran ngung tu vong indeno theo diém 1 hodc 2, trong d6 mdi R

va R* duoc chon mét cach doc lap tir alkyl dugc thé hodc khoéng duoc thé.

4. Naphtopyran ngung tu vong indeno c¢é cu triic khung 15i dugce biéu thi

bang Cong thirc (Ib):
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R3 R4

I S
B
3
4
D O 0 B'
a N
R1

(Cong thuc Ib)

RZ

~

trong do,

mdi B va B’ dugc chon mdt cach doc 14p tir aryl duge thé hoac khong duogc
thé, heteroaryl dugc thé hodc khong dugc thé, alkenyl duogc thé hodc khong dugc
thé, hodc alkynyl dugc thé hoéo khong dugc thé, hodc B va B’ duoc két hop véi
nhau tao thanh vong béo c6 tir 3 dén 20 nguyén tir cacbon canh vong, vong da
vong ngung tu ma c6 vong thom hodc di vong thom ngung tu véi vong béo & trén,
di vong ¢6 tir 3 dén 20 nguyén tir canh vong, hodc vong da vong ngung tu ¢ vong
thom hodc di vong thom ngung tu vé6i di vong & trén, cung vdi nguyén tir cacbon
vi tri s8 3 duoc lién két véi nd, cac phén ttr thé con lai nhu dugc xac dinh trong
diem 1.

5. Naphtopyran ngung tu vong indeno theo diém 4, trong d6 mdi B va B’
dugc chon mét cach doc 14p tir aryl dugce thé hodc khéng duge thé.

6. Naphtopyran ngung tu vong indeno theo diém bat ky trong 34 céc diém 4
hoic 5, trong d6 moi B va B> duge chon mdt cach doc 1ap tir phenyl dugc thé hodc

khong dugce thé, alkoxyphenyl, halo phenyl, va mocpholino phenyl.
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7. Naphtopyran ngung tu vong indeno ¢6 chu tric khung 161 dugc biéu thi

bing Céng thirc (Ic):

(Cong thuc Ic)
trong do,
mla0dén3,vanlao dén 4; va
RS doc lap dbi v6i mdi m, va R® doc 1ap ddi véi mdi n, ma mdi mot
trong sd ching dugc chon mét cach doc 1ap tur:
i. hydroxyl;
ii. Xyano;
iii. (met)acrylat;
iv. Amino hodc di vong chua nito;
v. nhéom L' kéo dai;
vi. halogen duoc chon tur flo, clo, brom, hodc iot;
vii. alkyl dugc thé hoic khong duoc thé;
viii. alkenyl dugc thé hodc khong duge thé;

ix. alkynyl duoc thé hoac khéng dugc thé;
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x. haloalkyl;
xi. perhaloalkyl;
xii. este boronic hodc axit boronic;
xiii. polyete, polyeste, polycacbonat, hodc polyuretan;
xiv. aryl dugc thé hoic khéng duoc thé;
xv. heteroxycloalkyl dugc thé hoac khong duge thé:
xvi. heteroaryl dugc thé hoic khong duoc thé; hodc
xvii. alkoxy duogc thé hodc khong duoc thé, alkylthio dugc thé
hoic khong duge thé, aryloxy dugc thé hodc khéng dugc thé,
arylthio duogc thé hodc khong dugc thé, xeton, andehit, este,

axit cacboxylic, cacboxylat, amit, ure, siloxan, alkoxysilan,
polysiloxan, cacbonat, hodc cacbamat;

trong do md3i nhom L! kéo dai duoc biéu thi mét cach doc 1ap b?‘?lng Cong
thirc (2) sau day,

Cong thuc (2)
— [S1]e-[Q1 —[S2la o -[Q2 —{Ss]e Jer -[Qs —[Sale e —Ss—P

trong do:

(a) Q1, Q2, va Q3 cho mdi l1an xuét hién, 1a nhém hoa tri hai dugc chon mot
cach doc lap tir nhom gém ¢6 aryl khong dugce thé, aryl duoc thé, heteroaryl khong
duoc thé, heteroaryl duoc thé, xycloalkyl khong dugc thé, xycloalkyl dugc thé,
heteroxycloalky khong dugc thé, hoic heteroxycloalkyl duoc thé;

trong do cac phan tir thé aryl, phan tir thé heteroaryl, phan tir thé xycloalkyl,
va phén tr thé heteroxycloalkyl dugc chon mot cach doc 1ap tr nhém gém co P,
cac mesogen tinh thé long, halogen, poly(C;-Cig alkoxy), Ci-Cis alkoxycacbonyl,

77



43178 78/82

C;-Cis  alkylcacbonyl, C;-Cis alkoxycacbonyloxy, aryloxycacbonyloxy,
perfloro(C;-Cig)alkoxy, perfloro(C;-Cjs)alkoxycacbonyl, perfloro(C;-
Cg)alkylcacbonyl, perfloro(C;-Cis)alkylamino, di-(perfloro(C;-Cis)alkyl)amino,
perfloro(C;-Cig)alkylthio, Ci-Cis alkylthio, C3-Cio xycloalkoxy, hodc alkyl;

(b) ¢, d, e va f duge chon mot cach ddc 1ap tir s& nguyén tir 1 dén 20; va mdi
S1. Sy, Ss, Sa, va Ss dugc chon mét cich doc lap doi voi moi 14n biéu hién tir don
vi dém dugc chon tir nhém gbm co:

(i) alkylen, alkylen dugc thé, haloalkylen, haloalkylen dugc thé, -Si(CHa),-,
hodic ~(Si[(CH 3)2]O)s -, trong d6 g cho m&i 14n xuét hién duge chon mdt céch doe
lap tur s6 nguyén tur 1 dén 20; h cho mai 1an xuét hién duoc chon mdt cach doc lap
tir s6 nguyén tir 1 dén 16; va cac phan tir thé cua alkylen va haloalkylen dugc chon
mot cach doc 1ap tir nhém gdm c6 alkyl hogc aryl;

(il) -N(Z)-, -C(Zy=C(Z)-, -C(Z)=N-, -C(Z') -C(Z") -, -N(Z)-C(Z)>-, va lién
két don, trong d6 Z cho mdi 1an xuat hién duoc chon mdt cach doc 1ap tir nhom
gém ¢6 hydro, alkyl, hodc aryl, va Z’ cho mdi 1an xuét hién duoc chon mot cach
doc 1ap tu nhém gdm c6 alkyl hogc aryl; hodc

(iii) -O-, -C(=O)—, -C=C-, -N=N-, -S-, -S(=0)-, -(0=)S(=0)-,

-(0=)S(=0)0-, -O(0=)S(=0)O- va nhom alkylen C;-Co4 mach thing hoic
phan nhanh, nhém alkylen C1-Cas khong dugc thé, duoc thé mot 1an bang xyano
hoic halogen, hodc dugc thé nhiéu lan b??mg halogen,

v6i didu kién 12 khi hai don vi dém chura cac di nguyén t duoc lién két voi
nhau thi cac d(m vi dém nay duogc lién két sao cho cac di nguyén tir khong dugc
lien két truc tiép v6i nhau;

(c) P 1a hydro; va
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(d)d’, e’ va £ dugc chon mdt cach doc 1ap tir 0, 1, 2, 3 va 4, véi didu kién
thng ciia d’ + e+ £ it nhét 1 1, cac phan tir thé con lai nhu duoc x4c dinh trong
diém 4.

8. Naphtopyran ngung tu vong indeno theo diém 7, trong d6 R®1a & vi tri sd
10 va 1a nhém L'kéo dai.

9. Naphtopyran ngung tu vong indeno theo diém bét ky trong sd cac diém 7
hoiic 8, trong d6 R® doc 1ap dbi véi mdi m va R® doc 14p d6i véi mdi n, mdi mot
trong s6 chiing duge chon mot cach doc 1ap tir halogen, alkyoxy, perhaloalkyl, va
aryl dugc thé hoic khong duge thé.

10. Naphtopyran ngung tu vong indeno theo diém bét ky trong s cac diém
| dén 9, trong d6 mdi phan tir thé alkyl, m3i phan tir thé aryl, mdi phin tir thé
heteroxycloalkyl, va mdi phan tr thé heteroaryl, trong mdi trudng hop dugce chon
mot cach doc lap tir halogen, Xyano, nito, alkyl, alkenyl, alkynyl, haloalkyl,
perhaloalkyl, heteroxycloalkyl, aryl, heteroaryl, alkoxy, hydroxyl, alkylthio,
xeton, andehit, este, axit cacboxylic, cacboxylat, siloxan, alkoxysilan, polysiloxan,
amit, amin, cacbamat, cacbonat, ure, nhém polyeste, nhém polyete, nhém
polycacbonat, nhém polyuretan, nhom acrylat, nhém metacrylat, aryl amin, alkyl
amin, cac amino mach vong, cac di vong thom, hodc su két hop cta chung.

11. Naphtopyran ngung tu vong indeno theo diém 10, trong d6 mdi phan tir
thé alkyl, mdi phan tit thé aryl, moi phan tir thé heteroxycloalkyl, va mdi phan tir
thé heteroaryl, trong moi trudng hop tiép theo duoc thé mot cach ddc 1ap boi nhoém
acrylat hoac metacrylat.

12. Ché pham quang sic chura naphtopyran ngung tu vong indeno theo diém

bét ky trong s6 cac diém 1 dén 11,
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13. Vat phdm quang sic c6 chira naphtopyran ngung tu vong indeno theo
diém bét ky trong sb cac diém 1 dén 11, trong d6 vat phim quang sdc nay duge
chon tir cac vat phrflm nhan khoa, vat phﬁm hién thi, ctra sb, kinh, vat phém cam
bién tinh thé 1ong chi dong, hodc vét phim cam bien tinh thé 16ng thu dong; hodc

trong do vat phim quang sic nay dugc chon tir cac vét phim nhan khoa, va
cac vat phém nhin khoa nay dugc chon tir cac thiu kinh didu chinh, cac thdu kinh
khong didu chinh, kinh 4p trong, kinh néi nhén, kinh lap, kinh bao v¢, hoéc kinh
che mét; hodc

trong do vat phém quang sic nay duge chon tir cac vat phém hién thi, va céc
vat phém hién thi ndy dugc chon tir cac man hinh, man hién thi, hodc va céac chi

tiét an ninh.
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