Preambulum

Komplexitds-
informdciotartant

Szovet, organizmus b]()l(')gla

Sejt

Szupramolekuldris
komplexek és
nanorendszerek

Biomolekulak

sokasdg-soksziniiség
(kDa)



Komplexitds-
informdciotartant

Szovet, organizmus

Metaphase
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Szupramolekuldris
komplexek és

nanorendszerek T —
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Biomolekulak - AQ/

HO e}

Q=0OH adenozin-5'-monofoszfat
Q=H dezoxiadenozin-5'-monofoszfat

>
sokasdg-soksziniiség

(kDa)



A biopolimerek harom legfontosabb képviseldje:

mmmmmmmmmmm

-a peptidek és fehérjék

- az oligo- €s poliszacharidok

- a nukleinsavak
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Mit talalhatunk a segédanyagban?

A leirt fejezetek hagyomanyos értelemben vett abra
gyljteményként szolgdlnak a szerves kémia tanitisdhoz.

Az elso6 fejezetek az alapvegyiilet-tipusok statikus vonasait
hangsulyozzak (funkcios csoportok, nevezéktan,
sztereokémiai, konformacios tulajdonsiagok stb.).

A koz€pso részben bevezetd gondolatok taldlhatok a
szerves kémia elméleti jellegli részeinek megértéséhez.

A késobbi fejezetek a szerves kémia dinamikus voltat
emelik ki (alapreakciok és azok sajatossagai).

A felépités formai jellemz0je a cimszavas szerkesztés
(kérdés, valasz, memo, példa stb.).

A kérdés az atgondolando problémat vezeti be.

A valasz a kérdésre adhat6 tomor allitas, amelynek részleteit
a magyarazat fejti ki.

A megértés szempontjabol fontosabb utalasokat

a memo cimszo6 utan olvashatjuk.

A példa olyan érdekes vegyiileteket vagy probléméakat ismertet,
amelyek szoros kapcsolatban vannak az éppen targyalt
anyagrésszel.

A nevezéktan gyakorlasa (roviditésben nev.gyak.)

érdekes példakon keresztiil szemlélteti a tanultakat.

A leirtakkal kapcsolatos megjegyzéseiket szivesen varom a
Perczel @chem.elte.hu cimen.
Dr. Perczel Andras

egy. tanar
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Szerves Kémiai Tanszék

EOTVOS LORAND TUDOMANYEGYETEM

Cimunk: 1117 Budapest, Pazméany Péter sétany 1A Telefon: (1) 372-2606
Postacim: 1518 Budapest 112, Postafick 32. Telefax- (1) 372-2620
Uj vilaszthat6 kurzusok:
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spektroszképidval Ep® "
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Jozsef Rébai, Csongor Szijjértd. Peter Ivanko, Dénes Szabd:
3-(Perfluoroalkylpropanols: Valnable Building Blocks for Flnorous Chemistry
Synthesis 2007- 2581-2584.

Tanszékiink 70 éve

A Tanszék torténetét bemmtatd konyv 2004-ben
jelent meg Kucsman Arpad professor emeritus
tollabél, az ELTE Eotvos Kiado és a PolgArt
Kiadé gondozasaban.
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Nemzeti Tankdnyvikiadé, Budapest. 2004, ISBN 963 194959 1
+ Ruff Ferenc - Csizmadia G. Imre: Szerves reakcic k vizsgalata
Nemzeti Tankonyvkiadé R, Budapest, 2000, ISBN 963 19 0350 8
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Tények

Az elkészitett anyag az alabbi konyvekre tdimaszkodik:

1. Szerves kémia (nomenklatira) I.

Dr. Kucsman Arpéd és Dr. Kajtar Mérton (1980 Tankonyvkiadé Bp.)
2. Szerves kémia (nomenklatuara) II.

Dr. Holl6si Mikl6s (1976 Tankonyvkiado Bp.)

3. Szerves kémia L., II., III., IV., V.

Dr. Kucsman Arpad (1976, ELTE, Tankonyvpétlé kiadvéany és az azt
kiegészito eloadasi dbragylijtemény)
4. Organic Chemistry (7th edition)

Graham Solomons and Craig Fryhle
(2000 John Wiley and Sons, Inc. New York)

5. A Prime to Mechanism in Organic Chemistry
Peter Sykes (1995 Longman Scientific and Technical)

A szamitasokat a Gaussian programcsomag
felhasznalasaval végeztem el.

Koszonetnyilvanitas

Hudéky Ilondnak, Czajlik Andrasnak, Gaspari Zoltannak €s
Kiss Robertnek a képletek elokészitéséért

Kucsman Arpad professzornak kritikai megjegyzéseit
valamint a szakmai é€s modszertani javaslatait



Képiras? Képletiras?

Kili — K 1L

kazan (tlizhanyo) ka (thz)  yama (hegy)
FIE — %
hanaszu (beszélni) iu (mondani)  sita (nyelv)

memo: - aszimbolum ,.fliggetlen” a tényleges nyelvtdl
- akar tobb ezer 1s sziikséges lehet a kdzléshez

Hieroglifak: (nincsenek maganhangzok)
pl. Rosette-1 kO (1822-ben Jean Francois Champollion)

Amon Ré, az ég ura = I mem ré neb pet
g pet: eget

memo: - hieroglifak kédolhatnak szavakat vagy hangokat.

szerves kémia: szimbdlumaink és kddjaink gondolata hasonlé:
- nyelvtdl fiiggetlen: CH,CH,OH
- kevert” irasmod: Tos-Cl



A kémiai szimbolumok fejlodéstorténete
: ,.‘Kéihiai\jelﬁlések

A vegyjelek és a képletek
ezust vas .

® O @
bidogén oxigin sz Friedrich August
‘ Kekulé von Stradonitz

€0 (1829-1896)
o CHy Kekulé 4lma (1865)
HaCn J 1890-ben a benzol
/T\ ‘ /> tinnepségeken
o) r|\1 N
CHs;

1,3,7-trimetilxantin (koffein)

1,3,7-Trimethyl-3.,4,5,7-tetrahydro-
purine-2,6-dione

Bruckner 1I1-2 1007

kérdés: mit akarunk kddolni: \
konstituciot, konfiguraciot, konformaciot?



, ;. Gilbert N. Lewis
A képletiras”

az atommagok
elrendezodését,

feladat: leirni<
az elektronszerkezetet.

John Hagemeyer Reproduced fro

Miel6tt leirjuk a salétromsav Lewis képletét, azelott tudnunk kell 3z
atommagok elrendezddését (konnektivitasat)
pl. HNOj;-ban nincs H,N kotés: jé . rOSSZ

HOI\\ HH Q—O"

G.N. Lewis és W. Kossel (1916 azaz a kvantummechamka szuletese elott )
A ,Lewis-féle” szerkezet:
épitoelemek: -az elem vegyjele az atomtorzset jeloli
( azaz vegyértékelektronok szamanak megfelelo
pozitiv toltést is a vegyjel szimbolizalja.)
pl. a,,C” szimbllum négyszeresen pozitiv.
-a vegyértékelektronokat egy-egy pont jeloli

A semleges atom tehat a|vegyértékelektronjaival koriilvett|jatomtorzs

H—Il\l * E&«/

kovalens kotés [: | egy elektronpar megosztasat jelenti két atom kozott

(egyetlen vonallal jeloliink)
nemkoto elektronpar : csupan egyetlen atomtorzshoz kapcsol6dd
két elektron (pontparként tiintetjiik fel).



K-héj
L-héj

2.1 -
H He
Li Be B C N O F Ne
1 1.5 2 25 3 35 4

Oktettszabaly: amikor Lewis-féle szerkezeteket irunk, akkor csak a

vegyértékelektronokat tiintetjiik fel. A masodik periédus
elemeire a Ne elektronkonfiguracio eléréséhez maximum
8 vegyértékelektron sziikséges. Ezt az allapotot a molekulat
vagy iont felépitd atomok egyes vegyértékelektronjaik
kozreadasaval érnek el.

Semleges molekulak:
2(1) 6 = 8 vegyértékelektronok szama:
2H.+.O: |:> H" — H—|O:
H
41) 4 =

4(1)

3H°

4H.+.(:;.g> He
4 7T =

14

p ]
+°C 4 FiL)  HeCrE = HCF

H H

Példak: C,H,, C,H0,, C,H,, C,H,



Toltéssel rendelkezo molekulak:

cio,. 7 +30) + 1 = 26 vegygytékelektronok
S, s szama:
*Cl*+3 O:+ ° [> .Q_(|;|_Q.
:Q:

®
H,0 21) + 6

= 8
.t @ O
2H +'0:+H T H—0—H
H
Toltés = (vegyértékelektronok szdma) -( asszignalt elektronok szdma)
1-1=0 5.5=() 5-4=+1 memo: mig az .
H toltése N toltése N toltése ~ @mmonid-ban 3, addig
\ az ammonium kation-
\ s \ I|-| @ ban a nitrogénatomhoz
H--N-H H-—N+—H csak4 ,e” rendelhetd!
| |
I I
H He 110
H toltése

Példak: CO32‘, NO, , CN", HCO;, NH,, HSO, ,HC,
: F 6 elektron

Kivételek az oktettszabaly alol: —
- az elektronhianyos atomok esete:  pl. BF; . F

- a nem mdsodik periédusbeli atomok esete: pl. SO,> vagy PCl.

10 elektron 12 elektron

ok :0:
'V CI A

:SD.I:° . 0.



A szubsztitiacios nevezéktan (Szn)
alapgondolata

metan
etan

propan

butan

tipusnév : alkan /\/

alapvegyiilet alapneve

undekan

etén
propén
butén

tipusnév : alkén /\/

alapyegyiilet funkcionalis alapneve

undekén

etin
propin
butin

tipusnéy : alkin
alapyegyiilet funkcionalis alapneve /\/

undekin

klérmetan

kloretan
klorpropan
flérbutan

/ yd X
tipusnév : halogenalka(\/

elotag : halogén
utotag : nincs

bromundekan

etanol

tipusnéy : alkanol vagy

propanol . an®
butanol hidroxialkin
funkcionalis alapnév elotag/ : hidroxi

utotag : ol

.undekanol



A szubsztitucios nevezéktan
alapszabalyai

Utétagok szama maximum egy lehet, de az -én, -in nem szamit
mert az modositas €s nem utdtag.
pl. helyes az okt-2-én vagy az okt-2-én-1-ol
helytelen az okt-3-ol-1-al = 3-hidroxibutanal

elotag utotag

,,hidroxi” »501”’ alkohol
,s0X0”’ ,,0n”’ keton
,,0X0”’ ,,al”’ aldehid

helyes a 3-oxobutdnsav
Elétagok szama korlatlan lehet, melyeket az angol ABC szerint
rakunk sorba

pl. helyes az 4-etil-2-metilheptan-1,6-diol
Az utolsé elétagot az alapnévvel mindig egybeirjuk
pl. helyes az 1-klor-2-fluorpropan

H3C_CH2‘_CHQ‘_CHQ‘_CHQ‘_CH:CH—_CHQ,

Oct-2-ene

H3C_CH2‘_CHQ‘_CHQ‘_CHQ‘_CH:CH‘_CHQ‘_OH

Oct-2-en-1-ol
O
7
OH OH
3-Hydroxybutanale 3-Oxo-butyric acid

CH3—CH——CH2—-(|3H——CH2-—CH——CH2 H,C—CH—CHj

|
OH CHs CH, OH Cl F

2—Ethy|—4—methy|heptane—1 ,6-di0| CH3 1_Ch|oro_2_ﬂuoropropane



A csoportfunkcios nevezéktan (Csn)
alapgondolata

A molekuladt gondolatban két részre osztjuk: csoportra és funkciora,
melyeknek megadjuk a nevét €s ezeket kotdjellel kotjiik Ossze.

E nevezéktan jelentdsége fOleg a homoldg sorok egyszertibb tagjaindl fontos:
metil, etil, propil, izopropil, butil, szek-butil, izobutil,
terc-butil, pentil, izopentil, neopentil, hexil.

metil-klorid
etil-klorid

propil-klorid

butil-fluorid

SN

tipusnév : alkil-halogenid

.undecil-bromid

metil-alkohol
etil-alkohol

propil-alkohol

butil-alkohol

tipusnév : alkil-alkohol

/\/OH

'soportnevek funkcios nevek
metil > klorid
etil alkohol
propil keton
1zopropil éter
szek-butil szulfoxid
izobutil

A csoportfunkcids neveket mindig kotojelezziik:
izopropil-alkohol, szek-butil-klorid, etil-alkohol, stb.



I.

Szénhidrogének
1. Alkanok (paraffinok) (C H,_.,)

tipusnév: alkan
1/A Normalis szénlancu alkanok
(elagazast nem tartalmazo vegyiiletek)

homolég sor (,,-an”” végz0dés)

metan n=1
etin  n=2
propan n=3
butan n=4
pentan n=>5
hexan n=6
heptin n=7
oktin n=8
nonan n=9
dekan n=10

C,-tdl C,-1g (normal koriilmények kozott) gaz, Cs-tol C,-ig illékony
vagy nem illékony folyadék C,¢-tdl szilard anyag.

nyersolaj: szerves vegyiiletek Osszetett keveréke

metan: ds-atmoszféra f0 komponense (ma a Jupiter, Szaturnusz,
Uranusz és Neptunusz atmosz. f6 komp.), f61don: f6ldgazban
(anaerob metanogén bakt. termelik CO, €s H,-bdl, egyes bakt.

szénforrasa)

C1H4
C2H6
C3H8
C4H10
C5H12
C6H14
C7H16
C8H18
C9H20

C 10H22

undekan

dodekan
tridekan
tetradekan

eikozan

n=11
n=12
n=13
n=14

n=20




Az alkanok (parafinok) kotésrendszere
kotésmod: o tipusu C-C és C-H

kotési adatok:  r(C-C) = 1.54 A

r(C-H) = 1.09 A
o (H-C-H) = 109°
o (C-C-C) =109°

Dipolusmomentum (W)= r *Ae

Pauling féle elektronnegativitas e (H)=2,1
e (0)=2,5
e (N)=3,0
e (0)=3,5

W(C-H) = 1.09%(0.4 )= 0.44 Debye € @®)=40

(ez viszonylag kicsi, ezért is appolaris mar a kotés is, nem csak a molekula)

WCHY)=0D
] w(C,H)=0D
X w(CH)=0.1D
/N W(Bu ¢ ¢ ¢ ce150)= 0 D
Hy H w(Bu crcxcrci=600)= 0,1 D
Methane liﬁBu): 0’13 D

Q(C5H12 all-transz)= 0,1 D

A normal €s elagaz6 szénlancu alkanok U-je nulla,
de csak ha a geometria idealisan tetraéderes. Ha ettol
eltér (l1asd itt) akkor kis | megjelenhet.



2.1 -

K-hé; H He
L-héj i Be B C N O F Ne
1 1.5 2 25 3 35 4
Electronegativity Electrostatic Potential P&Uling féle elektronnegatiVitéS
Water

alapjan:

erosen polaris

C. Ophandt, ¢. 2003

Electronegativity Electristatic Rotential
mmonia

polaris

C. Ophardt, c. 2003

Electronegativity Electrostatic Potential
Methane
2.2

.

- apolaris
22 p

virtually na
partial charges

C. Ophardt, . 2003



Csoportnevek (,,-1I” végzddés) (C. H,..,)

metil n=1 -C,H, Me — :

etil n=2 -CH; Et
propil n=3 -C;H, Pr J
butil. n=4 -C,H, Bu
pentil n=5  -CHy,
hexil n=6  -CH,;

- |

undecil n=11 C,H,;
J

J

1/B Elagazo szénlancu alkanok

keressiik a leghosszabb Osszefiiggo ,,egyenes” (normalis)

szénlancot €s azt szamozzuk . .
szerkezetl izomeéria

H3C_CH2‘—'CH2‘—'C H3

Butane
butan

CH
3 CHs

H3C_C H’_'C H2’_‘C H3
HsC—C——CHs

HaC—CHy—CH,—CHo,—CHs 2-Methylbutane t
, 2-metilbutan 3
entane .
izopentan 2,2-Dimethylpropane

pentan 2,2-dimetilpropa




Megjegyzések az izomériarol:
gor. isz08z7 ,,egyenlo” + merosz ,,rész”

Molekulak (kettd vagy tobb) amelyek azonos szamu €s
mindségii atomokbdl épiilnek fel, azaz osszegképletiik azonos,
de fizikai €s kémiai tulajdonsagai kiillonboznek. (J.J.Berzelius, 1830)

Konstitiicios izoméria (szerkezeti izoméria):
az izomer vegyiiletek molekuldiban az atomok eltéré
sorrendben kapcsolddnak egymashoz

(pl. etil-alkohol és dimetil-éter)

CH, H 0
/ VRN
e, o~ CH; CHs

- Helyzetizoméria (a konstiticios izoméria alesete):
az 1izomer vegyiiletek molekuldiban az atomlanc azonos, de a
funkcids csoportok helyzete eltéro

(pl. but-1-én €s but-2-én, vagy orto- és para-xilol)

CHs CHj

CHs
CH CHs

g N/
CH2/ CH,

CH CH, CHs

N\
CH3/ \CH/



Sztereoizoméria:

a sztereoizomer vegyiiletek molekulainak csak

a térbeli felépitése eltéro

-Optikai (konfiguracios) izoméria:

a sztereoizomer vegyiiletek molekuldiban az aszimmetrias
atom(ok) konfiguracigja elt€ré (pl. (R)-butdn-2-ol és (S)-butan-2-ol)

CHs3 CH,4
HOY ?OH

CH2 (;|-|2

CH3 CH3

- Cisz-transz (geometriai) izoméria: (r)-(-)-butan-2-ol (S)-(+)-butan-2-ol
a sztereoizomer vegyiiletek molekulaiban a kett0skotés menti

elhelyezkedése eltéro
(pl. cisz-1,2-dimetilciklohexan és transz-1,2-dimetilciklohexan)

D Nad

CH; CH;
cisz-1,2-dimetilciklohexan transz-1 ,2-d1met1101k10hexém
(op -50.1°C, fp 130°C) (op -89.4°C, fp 123.7°C)

-Konformacios izoméria:

a sztereoizomer vegyiiletek molekuldiban a lehetséges téralkatok
eltéroek (pl. ciklohexan szék és csavartkad téralkata




hexanizomerek (5 kiilonb6z6 molekula)

H3C—CH,—CHy—CHy—CHo—CHsg J J
Hexane | x))
)

hexan J
J
T b
H3C—CH—CH,—CH,—CHg * f );i)
2-Methylpentane J J
2-metilpentan 9
H
CHjs s

HyC—C——CH,—CH

HzC—CHpy—CH—CH,—CHj CH. CH 3C 2 8
3 3

3-Methylpentane CHs

H,C—CH—CH CH
3-metilpentan 3 3 2.2 Dimethylbutane

2,3-Dimethylbutane 2 2-dimetilbutan

2,3-dimetilbutan

Szénatomok rendiisége

hany szomszédos szénhez kapcsolddik a vizsgalt szén:
O=metan, 1, 2, 3, maximum 4

primer
CHj CHs — szekunder

HC—C —CH,—CH—CHg
(l3 |_‘|\ tercier
8 kvaterner
2,2,4-Trimethylpentane
2,2,4-trimetilpentan



Egyértéku €s tobbértékil csoportnevek

H3C
HaC—CHy—CHp— Ney
. /
propil (Pr) HsC

izopropil (i-Pr vagy iso-Pr)
H;C—H,C
H,C—CH,—CH,—CH,— . 2 Ner
butil (Bu) H3C/

szek-butil (s-Bu vagy sec-Bu)

CH;
ch\ |
CH—CH,— HyC—C—
/ |
H;C CHj;
izobutil (i-Bu vagy iso-Bu) terc-butil (t-Bu vagy terc-Bu)

HiC
/CH_ (CHZ)H—— CHZ——
H,C

az 1zoalkil a C5 vagy annal rovidebb esetekben szabalyos

—CH,— CH,— CH,—CH,
etilén
metilén
—CH— ——
CH CH,— CH/

metin etilidéen



Példak az alkanok elnevezésére: nev.gyak.

HSC_HQC\ 3-Ethyl-2-methylh
OH—CHy—CH,—CH,—CHy myb=metyheptane
H3C—HC<\ 3-etil-2-metilheptan
CH; 2 3
CHs CHs 2,2,4-Trimethylheptane
HSC_CHz—CHz—CH—CHz;?—CHS 2,2 4-trimrtilheptan
\4 2 e
Kozelebb legyen a ldncvéghez az
eldgazds (kisebb szam)  nem
6,6,4 vagy 4,6,6
(l3H3 3-Ethyl-5-methylheptane
CH> CHs 3-etil-5-metilheptan
>\ f (3-metil-5-etilheptdn)
3 5 Azonos helyzetszdm esetén a
névsorban elobbdllo csoport
(angol ABC)
CHs 3-Ethyl-2,6-dimethylheptane
| 3-etil-2,6-dimetilheptdn
CH>»

HzC—CH——CH;—CHp—CH—CH——CHj

| Z 7
CH&\ / CHs Azonos elagazas?k azon?s
helyen akkor a kovetkezo
2 6

csoport szdmit (3-etil és nem
6 vagy 2 pedig 5- etil)



I
w

Feladat:
CHj

O—0O—O
I
A

H—CH,—CH—CH——CHj A
CHj CH3

HaC—CHy—CH——CH—C——CH,—CHj B

CH,4 CH; CH,

C CH,-CH,—C—CH,—CH—CH,—C— CH,—CH,—CH,—CH,—CH,

3-Ethyl-2,5,6-trimethylheptane
A

3-etil-2,5,6-trimetilheptan
3-Ethyl-4-isopropyl-5,5-dimethylheptane

B 3-etil-4-izopropil-5,5-dimetilheptn

memo: a di- sokszorozé tag nem szamit

6-sec-Butyl-4 4-dimethyl-8,8-bis-(2-methyl-butyl)-tridecane
6-szek-butil-4,4-dimetil-8,8-bisz(2‘-metil-butil )-tridek an



Alkanok és cikloalkanok olvadas és forraspontja
300 - |
s

250

200 ,slf*’lr#;
150
100

20
°C o
-50
-100

C.H,, ., 1<n<i4
1 2 3 4 5 6 Fi 8 9 10 11 12 13 14

-Az alkanok feliiletének nagysaga hatarozza meg azok forraspontjat:
minél kisebb a feliiletiik annél alacsonyabb a forraspontjuk,
mivel ilyenkor a van der Waals er6k a molekulak k6zott gyengébbek.
-A forraspont CH,- csoportonként 20-30 °C-al emelkedik.
-A feliilet elagazé szénldncu- vagy cikloalkanok esetében

kisebb lehet, ami forraspontcsokkenéshez vezet:

op (°C) 1p (°C)

CH,, n-hexan 95 68,7
CH,, 2-metilpentan —153,77 60,3
CH,, 3-metilpentan —-118 63,3
CH,, 2,3-dimetilbutin -128,8 58

CH,, 2,2-dimetilbutin -98 49,7

-Az alkanok olvadaspontja a szénatom szammal né, kivéve a propan.
-A paratlan szénatom szamu alkanok pakoltsaga a kristalyban nagyobb,
ezért olvadaspontjuk a ,,vartnal” alacsonyabb.



Van der Waals-, London-, diszperzios- Vagy
intermolekularis-erok

tény: az apoldaris alkanok pl. metan olvadas (—182,6°C) |
és forraspontja (—162°C) alacsony. |

kérdés: miért?

megjegyzés: egyaltalan miért fagy meg egy
nem-ionos €s nem-polaris molekula?

magyarazat: alkanok esetén a toltéseloszlas

idoatlagban zErd, ezért nincs permanens dipoljuk (u=

Az elektronok mozgdasa miatt, Johannes Diderik
egy adott pillanatban viszont van toltésszeparacio: van der Waals
tehat 1étezik ekkor is Atmeneti dipélmomentum.  (holland, 1837-1923)
A tranziens polarizécié eredménye: Fizikai Nobel-dij: 1910

- a szomszéd molekulak polaritasanak indukalasa,
- rendez0 elv (intermolekularis kolcsonhatas) megjelenése

Ha nem volna dtmeneti diplusmomentum,
akkor nem lenne kolcsonhatas!

Mindig van atmeneti dipOlusmomentum,
0— 0— ezért mindig van kolcsonhatas!
Ey
q (28 vonzas

Optimélis I:I — —
\//r
o- o— taszitas
. T Attractive —BirS

memo: He; fp=4K, Kr; fp= 120K, N,; fp=77K, Cl,; fp=239K



2. Cikloalkanok cikloparafinok (C_H,, )

tipusnév: cikloalkan

2/A Elagazasmentes egygyiiris cikloalkanok

homolég sor (,,-an”” végz0dés)

>

Ocec= 60°

=
9

H,C
\
| _~CH,
H,C

Cyclopropane

ciklopropan

U= 108°

H2C/CH2

HC \CHz/

Cyclopentane

ciklopentan

CHz—cH
HgC/ \ 2
CH,

/

HoC

Cycloheptane

oo~ 114°

cikloheptan

konformdcios fesziilés
a gyuri tagszdam fiiggvényében

HzC_CHz

HzC_CHz
88°
Cyclobutane

ciklobutan /

g

HZC CH2

cny”

Cyclohexane

o= 110.8°

ciklohexan

HQC-CHQ
/ \
H-C CHo

HaG CHa
HoC-CH3

Cyclooctane o

ciklooktan



Alkanok és cikloalkanok reaktivitasa

-~ propan
\/ + BI'Z
f esziiltségmentes

< ciklopropan

v + Br,

f esziilt

N 7

[ esziiltségmentes

ciklohexan

[ esziiltségmentes

2-broémpropan 1-brémpropan
A \/\
¢s Br
Br + HBr
+ HBr szubsztitucio:

vegyes termek

1,3-dibrompropan

20°C Br
% J ] o’
addicio:

L Br (olyan, mint az etén €s brom
addicios reakcigja)

klérhexanok

oo
Cl

A M
hv w +HCI

Cl szubsztitucio

klorciklohexan

m o, A Cl +HCI

hv
szubsztitucio

memo: van akik a fentiek miatt a ciklopropil gytiriit pszeudo-
kettOskotésként emlegeti.

memo: egy fesziiltebb cikloalkil gytirti (pl ciklopropil), akar mar
funkcids csoportként is felfoghato!

rr rr



H2C\

Csoportnevek (,,-i1” végzodés) (C_H,._ ) H2C|)/

|>;

ciklopropil

2/B Oldallancot tartalmazo egygytris
cikloalkanok

CH—

H
CH
HaC H,C—C— 13 | CH—CHg
CH—CHj | HoC /
N~ 20U~
HoC HoC—CH; CHz
Methylcyclopropane
o ) Methylcyclopenta
metilciklopropan 1.1-Dimethylcyclobutane ethylcyclopentane
1.1-dimetilciklobutdn metilciklopentdn
Példa:
szteroidok
bioszintézise
novényekben
szkvalénbol
1izolalhato
intermedier

HO .
cikloartenol



Konstitucio: szerkezeti izoméria
(butan, 1izobutan esete)

Konformacio: lehetséges térszerkezetek
(etan fedd térallas, etan nyitott térallas)

~3 kcal/mol ‘)

n

V60o

(ciklohexan szék térallas, ciklohexan csavart kad térallas)

axialis

~5.5 kcal/mol

»
.

ekvatorialis
energia minimum: szék és a csavart kad térallas
atmeneti allapot: félsik (5 atom egy sikban) és a kad téralkat
memo: 3 axialis H- estén a vdW. feliileteik nem érnek Ossze,
de ha Me-, -OH, stb. szubsztituensek keriilnek axialis
helyzetbe, akkor a vdW feliiletek atfednek €s ezért
megjelenik a taszitas (instabilitas), szin-diaxialis kcs.



Térszerkezet (konformacio):
a metilciklohexdn konformdcioja

axialis metilcsoport axialis metilcsoport
csavart kad szék

E pupsaic=-271.724362 Hartree E chpso1=-271.735061 Hartree
u=0.08 Debye u= 0.04 Debye

6.71 kcal/mol

1.9 kcal/mol 1.92 kcal/mol

6.73 kcal/mol
ekvatorialis metilcsoport ekvatorialis metilcsoport
csavart kad szék
E pupsaic=-271.727385 Hartree E chpso1g=-271.738115 Hartree
u=0.05 Debye u= 0.05 Debye

memao: anagy térigényl szubsztituensek leggyakrabban az ekvatorialis
pozicidban stabilabbak mint ha axialis helyzetben volnanak.



Diszubsztitualt cikloalkanok: (bévebben lasd a konformacids fejezetet)
Kérdés: hiany 1,2-dimetilciklopropén 1étezik?
Valasz: 3 sztereoizomer kiilonitheto el Eliel 405

HoC
| >CH-CHs
T

CHs

1,2-Dimethylcyclopropane
1,2-dimetilciklopropan

enantiomer par
v




3. Tobbgyiiriis telitett szénhidrogének
3/A Izolalt gyiiriiket tartalmazoé szénhidrogének

5O i

Cyclopentylcyclohexane

1,2-diciklohexiletan

ciklopentilciklohexan

Bicyclohexyl

biciklohexil

3/B Kétgyiiriis rendszerek egy kozos szénatommal
(spiranok)

CH H2C_CH2
H2$\C/$H2 Hz?/ 2\ 7
VN C CH,
CH, H,C—CH, CH
Spiro[2.2]pentane 3
_ , Spiro[4.5]decane
snirol2.2lbentan
spiro[4.5]dekan
H;C

1,6-Dimethylspiro[3.4]octane
1,6-dimetilspiro[3.4]oktan




Biciklo vegyiiletek:
3/C KeI’{tgyl’irl'is rendszerek két kozos szénatommal

\
- (|J/CH2
|
/

Octahydro-indene

H biciklo[4.3.0]nonén
Bicyclo[3.2.0]heptane hidrindan Decahydro-naphthalene
- , biciklo[4.4.0]dekan
biciklo[3.2.0]heptan . .
nem sikalkatu dekalin

gytiri anellacio6

) |

el6zmény: Baeyer (1885) (ciklohexan sikalkati)

Mohr (1918) (ciklohexan szék-kad alka
kérdés: a dekalinnak hany stereoizomerje van?
valasz: kettd

b 9

H,/Pt (CH;COOH) czsz—dekahn
op: —43°, fp: 194°

|

Naphthalene
naftalin

Huickel (1925) / Pt (gaz)

transz-dekalin
op: — 31°, fp: 185°



Erdekes kondenzaltgyiiriis rendszerek:
| o) a sztrichnin és a brucin

Bruckner : 111-2/1002

N

R=H sztrichnin
R=0OCHj; brucin

- hétgylrus molekula,
- bazisos kémhatas,

- tercier amin,

- reszolvalas (savakat)

eredet: novényi cserje (Strychnos faj)
Pelletier és Caventou (1819)

Strychnos nux-vomica)
dél-kelet Azsidban honos,
orokzold faféle

fiziologias hatas: - er6s méreg (LD, = 10 mg/kg )
(merevgorcs €s fulladas)
- igen keserti



3/D Athidalt gyiiriis rendszerek HC—CH,

B o,
_HC—CH / 2> CHj
H,C \ \2 H,C |
| CH2 CH2 H\C /CH2 /CH2
H,C >~ ~HC—CH,
HC_CH2

Bicyclo[4.3.2]Jundecane

Bicyclo[3.2.1]octane biciklo[4.3.2]undekan
biciklo[3.2.1]oktan

1,7,7-Trimethyl-bicyclo[2.2.1]heptane
1,7,7-trimetil-biciklo[2.2.1]heptan

Peélda: a kamfor Cinnamomum_camphoryg
CHs ;

C

~

O
H.C \C/

[HoC-CCHy|

~L
H

H.C CH,

PLATE XXX —Ci m ewmplora, This laurel is I

X intamomiy; o 3 e source of
camphor, which is prepared from the chipped wood—distilled with steam.
It is also prepared synthetically. (From Jackson: Bwperimental Pharma-
cology and Materia Medica.)

attetsz0, viaszos, szilard kristalyos anyag, er0s €s athaté aromas
illattal, helyi keringésfokozoként reumdas kendcsokben



Példa: gyémantracs

része

adamantan

Result: |Unitcell Structure e

Image generated with Crystal Viewer Tool an nanoHUB.org




Oxidacio és redukcio a szerves kémiaban:

Példa: a fotoszintézis
6 CO,(gaz) + 12 H,0O + fotonok - C.H,,O, + 6 O, + 6 H,0
alapanyag redukaldszer cukor ,, melléktermék”™

kérdés: mit jelent az hogy a viz redukalészer?
valasz: a széndioxid szénatomja olyan C-vé redukalédik, mint amilyen
a cukorban van, avagy a molekuldnak csokken a relativ oxigén tartama.

—_— —_—
R—C red. R—C red. R—CH, red. R—CH;

karbonsav aldehid alkohol alkan
G a hidrogén tartam >

kérdés: hogyan tegyiik kvantitativva?

valasz: 1. keressiik meg azt a C-t amelyik (amelyek) oxidacids-
szama a reakcidhoz kothetden valtozik.
2. C-X kotés (—1) ha X e.-negativitasa < C; pl. C-H=-1
3. C-Y kotés (+1) ha Y e.-negativitasa > C; pl. C-F =+1
4. C-C kotés (0)

Egy példa redukciora: az oxidaciés allapot egyre csokken

o o OH H
1 /20 1 e 1+ 41
— ~ H—C H_C_—IH H_CTH
+1%0H —> -ITH —> -1 — > -1
red. red. H red. H



memo: 2.1 -

K-héj H He
L-héj Li Be B C N O F Ne

1 1.5 2 25 3 35 4

példa: 1) rendezze oxidacids allapot szerint sorba a kdvetkezd
vegyiileteket: CH,, CO,, metanol, hangyasav, formaldehid!
CH, (-4)< CH;0H (-2)< HCOH (0)< HCOOH (+2)< CO2 (+4)

2) milyen oxidacids-szam valtozas kiséri
a metanol formaldehiddé oxidalasat?
CH,OH (-2) — HCOH (0) tehat: —2— 0
ami oxid4ciot jelent hiszen az oxidacids allapot no

memo: az elébbi oxidacidt végezhetjiikk H,CrO,-el amibdl Cr3+ lesz
[kromatanion CrO,2~ (Cr®*) — kromit (Cr3*)]
tehat a Cr redukalodik +6— +3.

példa: 3) Mi a szenek ox.-dllap. az EtOH, CH, CHO és CH,-COOH-ban?

H OH H (0]

]1 | +1 ]1 0 //2(+1) ]1 //2(+1)
T G T S

-3 - -3 +1 -3 43

4) Mi is torténik a fotoszintézis soran?
6 CO,(gaz) + 12 H,O + fotonok - C.H,,0O, + 6 O, + 6 H,0
+4 redukaldszer 0 ,, melléktermék”
Ami redukciot jelent, mert a C-k oxid.allapota csokken: +4—0

5) Mi a szenek ox.-allapota az etdnban és az eténben?
H H

14 |1 H.1 -1H
HTCLC——IH >céc<
}|11 1'4'1 AT
-3 -3 -2 -2

memo: ox.-szdm nd — oxidacio, pedig nem jelenik meg O-atom.



4. Alkének (olefinek) (C H,,)

tipusnév: alkén

4/A Lancelagazastol mentes

H,C=CH, H,C=CH—CHj
Ethene Propene
etén propén
(etilén)

-~ (propilén)

régi nevek

J |

9

Az etén ,,szigma-vaza’’:

5 lokalizalhato kotés

HzC —CH CH2

CH2 —_CH3

Pent-1-ene  pent-1-én

homolog sor
(,,-€n” végz0dés)

H,C=—=CH CH, CH;
But-1-ene
but-1-én

2

But-2-ene
but-2-én

(2-butén)

Az etén ,,m-palyaja”:

1 delokalizalt kotés

H;C—CH=—/CH—CH,—CHj;

Pent-2-ene  pent-2-én



4/B Elagazo szénlancu

H3C\

/CH—CH=CH2
HsC
/CH3
H2C:C\ 3-Methyl-but-1-ene
CHs 3-metilbut-1-én
HsC .
Isobutylene 3 \C—CH—CH szerkezeti 1izomerek
2-metilpropén H C/ ° /CHZ_CH3
zobutilé 3 H,C—C
zobutien 2-Methyl-but-2-ene \CH3

-metilbut-2-én 2-Methyl-but-1-ene
2-metilbut-1-¢

Csoportnevek (,,-11” végzddés) (C H, .,)

vinil propenil \

HoC=CH——CH,, +— gzerkezeti izoméria

allil
H3C

C._.

N/

HoC

izopropenil

nev.gyak. CHj
3 5|
H;C—CH,—CH,—CH—CH,—CH——CHj;  5-Methyl-3-propylhex-1-ene
5-metil-3-propilhex-1-én
CH—=CH,
2 1



Az alkének (olefinek) elektronszerkezete Kucsman I 6/8

sp?
P :f’
N 2

------ 2% (LUMO)

I 1 | (HOMO)

Az olefinek térszerkezete: cisz-transz izoméria

hv d

aluy,,, annd alin,,, alm,,, e
e

- /< <

cisz (Z)-forma transz (E)-forma

memo: Z; zusammen (egyiitt), E; entgegen (ellentétes) [német]



Alkének stabilitasa:
megfigyelés:

1) az alkének Pt katal. jelenlétében
hidrogénezhetdk.

2) ez a reakcid exoterm, kb. 20-30
kcal.mol-1 ,,h6” képzddik.

3) ez a reakci6 a kiilonbozo6 alkének
stabilitasanak 0sszehasonlitasara is
felhasonlithato:

HzC N CH2 Pd H3C ~ /CH2
Scn” cHy, T oH2 /> CH; “CH;
but-1-én butan AH=-30.3 kcal.mol™!
H;C CH Pd HC  _CH
Scn? Sep, *toH2 —> CH;  “CHj,
trans but-2-én butan AH=-27.6 kcal.mol'l
CH=CH Pd H;C_  _CHy
N
H3C/ ey, Y oH —> CH; CHs,
trans but-2-én butan AH=-28.6 kcal.mol"!
memo: minél nagyobb a A
] h ) . AH|(kcal/mol)
hidrogénezés hé (a N
képz6dési entalpia), 30.0° ~qrmmmmrmreeenneeees
annal instabilabb volt a PN
kiindulasi alkén. Ebben 280 o — 2.7
a}z c/asetben tejl,lat a AAH A 10
értékek alapjan a transz - _v
but-2-én a legstabilabb, a  26.0 |- -30.3
cisz forma labilisabb (~1 : . -28.6
kcal.mol!) és a but-1-én '
a leginstabilabb (~2.7 0.0 ——-7 ‘ !

kcal.mol!) alkén. SN



Alkének kimutatasa
bromaddicio:

\_/ BI'2 _ C|‘||2_(i:H2
/ \ Br Br

a bromos viz
elszintelenedik

[— > g
R R-COOH

Q R' Q . .
az ibolya szin
R-COOH barnara valt
ozonolizis:
B ] H 20
@)
>_< 03 atrendezodés
— > O >
CHCl; oL~ O0—=0O
O re:duktiv
—  molozonid -~ kozeg Zn/AcOH
peroxid
bontas

o o



5. Cikloalkének (cikloolefinek) (C_ H,, ,)

tipusnév: cikloalkén

X | @

Cyclopropene Cyclobutene Cyclopentene Cyclohexene
ciklopropén ciklobutén ciklopentén ciklohexén
‘ CoHs
3,3-Dimethylcyclopent-1-en 3-Ethyl-5-methylcyclohex-1-en
3,3-dimetilciklopent-1-én 3-etil-5-metilciklohex-1-én

Bonyolultabb cikloalkanok (cikloparafinok)

CH CH —CH—CHy—
HC OHe CH QCH CH—CH,—CHjs
HC_CH2

Bicyclo[3.2.1]oct-6-ene But-1-enyl-cyclohexane

biciklo[3.2.1]oct-6-én 1-ciklohexilbut-1-én



6. Két vagy tobb kettoskotést tartalmazo
szénhidrogének (C H, )
=,

tipusnév: alkadién, alkapolién
H>C—C—CH> 5 atom egy sikban

6/A1 kumulalt diének
H,C=C=—CH—CHj

allene
allén Buta-1,2-diene

2.dié H3C—CH=—=C——=CH—CH
Propa- 1,2-diene buta-1,2-dién 3 3
propa-1,2-dién Penta-2,3-diene

penta-2,3-dién

6/A2 konjugalt diének

A butadién a
legegyszeriibb nyilt
szénlancu konjugalt HyC=—CH-—CH——=CH,

diép. Szintelen gaz, Buta.1 3-diene / .
ami konnyen buta-1,3-dién J
cseppfolyo-sithato. butadiene 10 atom egy sikban
Egy szerkezeti butadién \ ?
izomerje az 1,2- 2 J)
butadién létezik. 9
M

konformacio A

CHs CHj
H3C—C—CH—CH=—=CH> H,C=—=C——CH=——=CH,
4-Methyl-penta-1.3-diene 2-Methyl-buta-1,3-diene
4-metilpenta-1,3-dién 2-metilbuta-1,3-dién

isoprene  izoprén



A buta-1,3-dén elektronszerkezete:

HQCZCH—CH:CHQ

buta-1,3-dién

Elektronszerkezet:
konjugacié O Q @ Q "
C—C
4) — ""'C_F\“"IO O\'H
"0 0
0 )
Q C—C
(3) — {LUMO)
e~ S 0
anti-bonding
bnrlding /j r_\'| Q \‘\H
H., Y i p—
2) 4 _'_, :@ CTH (HOMO)
n-backbone H 0 0 '
valence orbitals - _')1 ) ] H
’ _ E
H. I'-\) ( ."’f',. —

Hatarszerkezetek:

konjugacio

konjugalt kettdskotések

N K

Z ¥
X

|
C CH IS
Z N A ® C CH
CHE M - CHOAN Y
\
L H -
L341A | 1.506A
\ (‘3 / Kotéshosszak:
CH2 \CHz konjugacio
l
H

konjugélatlan rendszer



Alkadiének stabilitasa:
megfigyelés:

1) az alkének és alkadiének is Pt katal.
jelenlétében hidrogénezhetok.

2) ez a reakcid exoterm, kb. 20-30
kcal.mol-! ,hd” képzédik egy-egy T TIX ' AH? =

kettdskotés telitésekor. -60.2
3) a konjugicié mértéke (extra
stabilizacid) ezen az uton kvantifikalhato. -53.7
CH CH CH
HzC\ /CHZ\ o H,/Pd H3C\ o A
CH CH, > CH, CH,
pent-1-én pentan AH= -30.0 kcal. mol !
H,C CH CH, H;C CH, CH,4
NSy AN /
CH \CH/ H2 / Pd CH2 \CH2
pent-1,4-dién pentan AH=-60.2 kcal mol!
HyC CH CHj; H;C CH, CH,4
N N S N /
“en” en H2/Pd CHy  “CH;
pent-1,3-dién pentan AH= -53,7 kcal.mol’!
A izolalt
AH|(kcal/mol)
/\/\
Y0 S — —  konjugilt
-6.5
| AN\
-30.2
45.0 -fo-eeeev
-60.2 -23.7
-53.7
200 SN Y v
| -30.0
% 5 Y Y Y

memo: minél nagyobb a hidrogénezés ho (a képzddési entalpia), annal
instabilabb volt a kiindulési alkadién. Ebben az esetben a AAH értékek
alapjan az izolalt 2-0s kotést tartalmazo transz pent-1,4-dién €s a fransz
pent-1,3-dién stabilitasi kiilonbsége éppen 6.5 kcal.mol-!, ami a
konjugacio kovetkezménye.



Példak természetes konjugalt di- és pliénekre:

az 1zoprénvazas vegyiiletek (terpenoidok és karotinoidok)
izoprén

monoterpének
)\/ )\/ v )\/ —  (GsHy),

o ) mircén
CsHg ,,fej-1ab” illeszkedés (fp: 167°)

Homologsor
monoterpének C,oHe ocimén
szeszkviterpének  C,.H,,
diterpének C,H;,
szeszterterpének  C,;H,, memo:
triterpének C,oHyg 2 babérfa
ill6olaja

Bruckner I1-1284
transz
X X
geraniol (fp: 229°)
geraniumolaj nerol (fp: 225°

narancsvirdgolaj

Példak érdekesebb ciklusos monoterpén szarmazékokra:

seatesalicen

o-jonon B-jonon Y-jonon
ibolya illati olg ibolya illatd olaj irisz viragbol izoldlhat6
kiralis akiralis kiralis



Egy érdekes szeszkviterpén (C, H,,)

farnezol

AN AN AN OH

memo: a juvenil hormonnal (rovarok ndvekedési faktoraval)
azonos hatasu anyag

Két fontos diterpén (C,,H,,)

E-vitamin: tokoferol (zsiroldhat6 vitamin, antioxidans)

avitaminodzis: terhesség megszakadisa
CHj

HO - -

CHs ; 55.8 mg/100 g

napraforgdolaj

CHj

HO

K-vitamin: fillokinon (zsiroldhat6 vitamin, posztranszlacios
O / Y oNd / .o pd
modositasok soran sziikséges)

CH, avitaminozis: vérzékenység |

sOska, spenot, kaposzta



Néhdny fontos szeszterterpén (C,sH,,)
- a karotinoidok

Egy igen fontos, a konjugacié miatt szines polién: a -karotin:

lipofil, antioxidans
protektiv hatasu .
magas koncentricié aw U
a makuldban (retina része) \ WL '
(UV fény ellen véd)

Macula




MeO
T d
H

HO kapszaicin (a paprika ergje)
egy alkaloid

szintelen, szagtalan fehér kristaly a paprika ,,ereje”,
az I tipusu vanilloid receptorhoz kot

—0

MeO

HO

vanilin

TRPYV2




6/ A3 IZOl{llt dléHEk Azt a szénlancot valasszuk
amelyik a legtobb kettOskotést

H,C=CH—CH;—CH=CH, tartalmazza
Penta-1,4-diene CHs nev.gyak.
penta-1,4-dién H3C\ 6 5 4
JC==CH—CH—CH—CH,—CH,—CHy
HaC 13 2 1

CH,—HC—CH,
6-Methyl-4-(1-methyl-butyl)-hepta-1,5-diene

6-metil-4-(1‘-metil-butil)-hepta-1,5-dién

6/B Ciklusos diének, ciklodiolefinek

(CnHZn—4)
tipusnév: cikoalkadién

0 D

Cyclohepta-1,2-diene Cyclopenta-1,3-diene Cyclohexa-1,4-diene
ciklohepta-1,2-dién ciklopenta-1,3-dién ciklohexa-1,4-dién
kumulalt konjugalt izolalt
e/
6/C Poliének

HoC—C——C——CH>

Buta-1,2,3-triene

buta-1,2,3-trien Cyclohepta-1,3,5-triene Cyclooctatetraene

tipusnév: kumulén

ciklohepta-1,3,5-trién ciklookta-1,3,5,7-tetraén

ciklooktatetraén



Polietilén: (C_H, )

H H
R-CO-00-CO-R | n=7 000-15 000 (normal PE)
n H,C=—CH, —— > C—C
nagy nyomas | n=50 000-150 000 (UHMWPE)
H H
= Jn ultra-high molecular
etilén polietilén weight polyethylene

(monomer)

Eléallitas: gyokos reakcié (CO,T + Ra)
mol.tomeg szabalyozhat6 az iniciator
koncentracioval.

memo: Polietilén a legtobbet hasznalt
muanyag (1943-6ta gyartjak, 108 t/év ):
zacskok, iivegek, jatékok, golyoallo
mellény, stb.

kornyezetvédelem: A PE nem [}
biodegradal! (noha a
Sphingomonas baktérium
lebontja néhany honap alatt).
H H

n HyC=CH —> ——C—(|3——
H3C H CHj;
L - ., ~n = n
propilen polietilén
(monomer) (polimer)
vinilbenzol polisztirol

(monomer) (polimer)



7. Alkinek (acetilén-szénhidrogének: C_ H,_,)

tipusnév: alkin
homolég sor (,,-in” végz0dés)

7/A Nyilt szénlancua

HC=—=CH HC=C—CHj, HC=C—C=——=CH
Ethyne Propyne Buta-1,3-diyne
etin | propin buta-1,3-diin
acetylene it}
acetilén ™ metilacetilén

\ :“.s. RS
e\ g A ‘ ~
R o J

karbidlampa miikédés sorénf

= H,C—C=—=2C CH
Mikozben az égetett mészbol HC=C—CH,—CHs 3 3
oltott mész lesz: But-1-yne But-2-yne
Ca0O + H,0 = Ca(OH), but-1-in but-2-in

Az acetilén elég és ez vildgit:
2C,H, + 0, =4CO, + 2H,0

memo: 1 kg karbidbdl kb. 270-300liter gaz keletkezik ami
akar 10-12 orai vilagitasra is elegendo lehet.

Csoportnevek (,,alkinil” végzodés)

H — HC=C—CH
HC=C— 30— C=C 2

etinil propin-1-il propin-2-il

propargil



7/B Ciklusos alkinek (cikloalkin): C H, ,
tipusnév: cikloalkin

Cyclooct-1-yne

ciklooktin

7/C Kkettos és harmas kotéseket
tartalmazo szénhidrogének

H,C—CH—C—=CH H2C—C C=—CH
But-1-en-3-yne HoC—CHs
but-1-én-3-in
vinylacetylene 2-Ethyl-but-1-en-3-yne
vinilacetilen 2-etilbut-1-6n-3-in

A kettOs kotés rangosabb mint a
harmas kotés

nev.gyak. cp, —c=—=cH

HoC=CH—CH—CH,—CH=—=CH—CH=—=CH
6-(propin-2-il)-1,3,7-oktatrién

példa: & % % %

COCOH

acetilénkarbonsav

harmas kotéseket tartalmazé novényi zsirsav



I1. Halogénezett szénhidrogének

alapszénhidrogén: nyilt & gytris

alapszénhidrogén: telitett < telitetlen

X, n=1, 2,3, ...egy-, két-, tobbértékli

X= tipusa szerint

X= kapcsolddasa szerint: elsérendli & mdsodrendl < harmadrendu

primer szekunder tercier
gemindlis < vicinalis < diszjunkt
X= Br cl F |
brom Kl6r fluor  jod

1. Nyilt szénlancu, telitett egyértéki

halogénezett szénhidrogének (C H,  ,X)

tipusnév: halogénalkan, alkil-halogenid
H3C—Br H3C—CH2—Br

Bromomethane Bromoethane
brommetan «— 1 Szn (egybeirjuk) [ prometan

Methyl bromide ethyl bromide
metil-bromid Csn (kstsjellel irjuk) etil-bromid
helyzetizoméria CST (angolul két szba frjuk)
(szubsztiticios izoméria)
Br
1
H3C—CH,—CH,—Br HoC—CH—CH
1-Bromopropane Sz7 (egybe irjuk) \E-Bromopropane
1-brémpropan 2-brémpropan
propyl bromide _ _
propil-bromid Csn (kotsiellel frjuk) isopropyl bromide

izopropil-bromid



Alkil-halogenidek elektronszerkezete

A kapcsolodo atomok eltérd elektron negativitiasa miatt a
heteronuklearis 6-kotések polarizalédnak; pl. C(d+) mig X(d-).
Az elektron negativitas (EN:= a kotott dllapotd atom elektron
vonzoé képessége) a F—I irdanyba csokken: (F:4,1, Cl: 2,8, Br:2,7,
I:2,2). A kotéshossz (r) az F—I irdinyba no.
tehat: a két hatas ellentétes, ezért a 6-kotések u értékei nem
feltétleniil monoton valtoznak

C(sp’) =X(sp>) r(A) Kkot. energ. C-X kot. dipol.

(kcal.mol) (D)
C-F 1,41 116 1,51
C-Cl 1,77 81 1,56
C-Br 1,94 68 1,48
C-1 2,12 51 1,29
H
\ r(A) o+ o- o- o+
! ¢C—X C—>»X C—H C=VY
/{ p#0 p#0
H —I effek. alap +1 effekt.

A minusz induktiv effektus: X halogénatom elektronszivé
hatassal van a teljes molekula elektronrendszerére.
memo: EN C:2,5, N:3,1. O:3.5 és H:2,1)
metil-halogenidek kisérleti u (D) értékei:
CH;X CH)X, CHX; (X,
F 1,82 1,97 1,65 0
Cl 1,94 1,60 1,03 0
Br 1,79 1,45 1,02 0
| 1,64 1,11 1,00 0



Az induktiv effektus:

A jelenség leirasa: egy dipdlus jellegi polaros o-kotés a
molekuldban a vele szomszédos kotés(ek)ben a toltések bizonyos
foku szétvalasat eredményezi, ami a dipdlus jelleg er6s6dését vonja
maga utan. (Tovabbi dipdlus indukalodhat egy-egy szomszédos o-
kotéseken. A polarozodas mértéke a hatast kivalté atom- vagy
atomcsoporttol vald tavolsag fliggvénye. az induktiv effektus
erdssége a funkcids csoporttol tdvolodva szénatomonként kb. 1/3-
ara csokken, tehat a molekulanak csak az X csoporthoz kozel eso
részére terjed ki. )

Ha a molekula valamelyik szénatomjahoz a szénnél nagyobb
elektronegativitasu, tehat "elektronszivg", elektronakceptor X atom
vagy atomcsoport kapcsolodik, akkor a kotés C—X irdnyba
poldrozédik. Igy a o-kitések elektronjai az X irdnyéba tolédnak el
¢s a C-atomon parcidlis pozitiv toltés alakul ki: ezt nevezziik
negativ induktiv effektusnak: jele -I.

Ha elektronkiild0 (elektrondonor) csoport amit jeloljikk Y-nal,
kapcsolodik, akkor annak hatasa természetesen forditott: ezt a
pozitiv induktiv effektus (+I).

Induktiv effektussal rendelkezé csoportok

Lathato, hogy a -1
effektussal rendel-
kez6 elektronszivo
csoportok  szdma

il ! nagyobb. Pozitiv
o = ekl B induktiv effektust
OO Cl R ~50sH csak egyes negativ
SiRs Br C(=OR MM toltésti ionok, és a
PR, | -CN MRS kis elektronegati-

-OH -NH; -C=CR vitdsi elemek (pl.

-OR -NRz P, Si, Sn, fémek)

fejtenek ki.



Metil-halogenidek

szerkezete, elektronstirusége
a metil-halogenidek vakuumban szamolt dip6lusmomentumai:

Me-F  1=2.34 Debye (RHF/3-21G) Ateljes
1=2.37 Debye (RHF/6-311++Gd,p) elektronsiiriiség
1zofeliilete
0 >0.0 0 04 a.u.

}w

Me-Cl  p=2.87 Debye (RHF/3-21G)
u=2.67 Debye (RHF/6-311++Gd,p)

Me-Br  p=2.16 Debye (RHF/3-21G)
1=2.45 Debye (RHF/6-311++Gd,p)

4

> O

Me-I u=1.97 Debye (RHF/3-21G)




A teljes elektronsiiriiség (p 20. 0 0 04 a.u. )
,,izofelszinén’’ szinnel kodolt elektrosztatikus
potencialérték

Me-F 1=2.37 Debye (RHF/6-311++Gd,p)

piros, sarga, zold, kék
-0.043 < t0ltés.< 0.043

C-X=1.40A

}w

Me-Br  u=2.45 Debye (RHF/6-311++Gd,p)

piros, sarga, zold, kék
-0.028 < t0ltés.< 0.028

C-X=2.0A

4

o




HsC
3 NCH—CHa—Br
/ 2

H3C
1-Bromo-2-methylpropane

1-brom-2-metilpropan
izobutil-bromid

Br

HzC—CH—CH,—CHg

2-Bromo-butane

2-brombutan <

Szn

szek-butil-bromid

CHs
H3C—C—Br
CHs

2-Bromo-2-methylpropane
2-brém-2-metilpropan

terc-butil-bromid

Csn

IUPAC nevezéktan: vegyiik a leghosszabb szénlancot.

Azon a végen kezdjiik a szamozast amelyikhez kozelebb van az elso
szubsztituens (pl. Br-, CH;-, 'Pro-): minden szubszt. egyforma. Adjuk az
elagazasoknak a lehetd legkisebb sorszamot, a szubsztituens sorrend az angol

ABC szerint megy.
nev.gyak.

7 G

Br‘C_CH\o’

CH;

CHa

|

CHo 1

6 3
H3C—CHy—CH—CH,—CHy—CH—CHy—CHp—Br

1-Bromo-3-ethyl-6-methyloctane

1-brém-3-etil-6-metiloktan

CH;
CHo

1

H3C—CHy—CH—CH,—CHy—CH—CHy,—CHp—Br

1,7-Dibromo-3,6-diethyl-7-methyloctane

7 CH;

CHj

H3C—CH——CH—CH,—CHy—CH—CH,—CH,—Br

Cl

1-Bromo-7-chloro-3,6-dimethyloctane

1



2. Gyliriis, telitett egyértékii halogénezett

szénhidrogének (C H, ,X)

tipusnév: halogéncikloalkan  (Szn)
cikloalkil-halogenid (Csn)

CH3

Br
Bromocyclohexane Bromomethylcyclohexane 1-Bromo-1-methylcyclohexane
bromciklohexan brommetilciklohexan 1-brém-1-metilciklohexan

konformacioanalizis
az 1-brom-1-metil-ciklohexdn térszerkezete

csavart kad E quprsaig=-2831.211184 Hartree

u=2.5 Debye

szék
E chpiso1=-2831.223541 Hartree

u=2.46 Debye




Alkil-halogenidek eléallitasa: Bruckner I-1/204. o.

1. Alkanokbdl halogénezéssel:
szubsztiticios reakcio

CnH2n+2+X2 — CnH2n+1_X + HX

ahol X=F, Cl, Br mellett a I igen lomha, nem megy

A gy0Okos reakceio elemi 1épései:

okképzodés: — = - -
8y P ICI-CII= 1CI|"CII

gyokatadas: Cl" + CoHg == "CoH5 + HCI
‘CoHs + CI-Cl=» CoHs5-Cl + CI

termék:
CoHs-CoHs

melléktermék:
CQH4 (CQH5' + CQH5' > CQH4 + CgHg)

A gyokos reakcid nehezen ,tarthaté kézben”
(a folyamat exoterm BUMM!)




2. Alkénekbol haloidsav addicioval:
CH2=CH2 + HX =9 CH3-CH2X
Addicio6s reakcio alkil-halogenid

Markovnyikov-szabdly

3. Alkoholokbol szubsztiticioval:

CnH2n+1-OH + HX =—3 CnH2n+1-X + H20

alkohol haloidsav alkil-halogenid



Br Br

1
HaC HaC HsC@Br

1-Bromo-2-methylicyclohexane  {_Bromo-3-methylcyclohexane  1-Bromo-4-methylcyclohexane
1-brém-2-metilciklohexan

[—
[—

1-brém-3-metilciklohexan 1-brém-4-metilciklohexan

3. Telitetlen, egyértékii halogénezett
szénhidrogének

alkénbdl (olefinbol) (C H, ,X)

tipusnév: halogénalkén (Szn), alkenil-halogenid (Csn)
alkinbdl (acetilénbdl) (C H,, ;X)

tipusnév: halogénalkin (Szn), alkinil-halogenid (Csn)

H,C=—CH—Br

Bromoethene
brometilén

vinil-bromid - TUPAC nevezéktan:

helyzetlzo/m.e}ﬁla. . a telitetlen kotés rangosabb
(szubsztitucios 1zoméria) mint a szubsztituens
1 1 Ghs 1 3
HsC—CH=—CH—=Br HxC=—C—a>Br HyC=—=CH——CH,—Br
1-Bromoprop-1-ene  2-Bromoprop-1-ene 3-Bromoprop-1-ene
1-bromprop-1-én 2-brémprop-1-én 3-brémprop-1-én

propenil-bromid izopropenil-bromid allil-bromid



1 1 1

HC=C Br H;C—C=—=C Br HC=C——~CH,—2Br
Bromoethyne 1-Bromoprop-1-yne 3-Bromoprop-1-yne
bromacetilén 1-brémprop-1-in 3-brémprop-1-in
etinil-bromid propinil-bromid propargil-bromid

3-Chloro-6-methylcyclohex-1-ene

nev.gyak. H,C

3-klér-6-metilciklohex-1-én

vinilklorid —PVC (polivinilklorid)

H cl
K

e

H H

H Cl

\ /

n C:C\
H H

4. Két- és tobbértéki halogénezett
szénhidrogének

Geminalis helyzetii halogének

Br

HaC—C——CHj

Br Br
CH3;—CH 2,2-Dibromopropane
Br—CH,—Br Br 2,2-dibrémpropan
Dibromomethane 1 1-Dibromoethane izopropilidén-dibromid
dibrommetan 1,1-dibrometan
metilén-dibromid etilidén-dibromid

haloformok: CHX,



Vicinalis helyzetii halogének

Br I|3r
H3C—CHy,—CH—CH,

1,2-Dibromobutane
1,2-dibrébmbutan

Cl,C==CCl,

1,1,2,2-Tetrachloroethene

(perklor-etilén) ma mar tiltott név

Diszjunkt helyzetii halogének

Br—CH—CHa—CH,—Br

1,3-Dibromopropane

1,3-dibrompropan

Br—CH,—CH,—Br
1,2-Dibromoethane
1,2-dibrébmetan

etilén-dibromid

Br Br
H3C—CH—CH—CH3

2,3-Dibromobutane

2,3-dibrémbutan

Cl

Cl

3,4-Dichlorocyclohex-1-ene
3,4-diklérciklohex-1-én

F

|
F3C_C—CF3

F

,2,2,3,3,3-Oktafluoropropane
,1,2,2,3,3,3-oktafluorpropan

1.1,

1
1,1

perflorpropan



Az optikai izoméria:
F

|
H—C—Cl

kérdés: hany fajta Br létezik?
valasz: 2 molekulatipus, melyek
egymas enantiomerjei.

def.: az enantiomerek egymassal
fedésbe nem hozhat6 sztereoizomerek,
amelyeket az R-S vagy L-D prefix
segits€gével kiilonboztetiink meg.

kérdés: hogyan hatarozzuk meg hogy mi egy molekula abszolit

konfiguracidja?

valasz: 1. megkeressiik a kiralis C-atomot (sp3-as C kell legyen).
2. Felallitjuk a szubsztituensek rangsorat a C* (sztereo-
centrum) kozvetleniil kapcsol6d6 atomok novekvo
atomszama (rendszama) alapjan (H<C<N<O<F<C(Cl<...).

3. elforgatjuk a kirélis C-t tigy, hogy a legkisebb
rangu szubsztituenst ,,ne lassuk™.

4. meghatarozzuk a ,,megmaradt” 3 szubsztituens
koriiljarasi irdnyat azok rangja szerint: ha a rang
az Oramutato jarasa szerint novekszik akkor R a

kiralis C abszolut konfiguricigja. t
' azonosak
Ellenkezo esetben S. (fedésbe hozhatdk)

nem azonosa
(tukorkepl par

\ q
nem azonosak
(tiikkorképi parok)

J

J



Példak: érdekes halogénezett alkanok:

F
F F Artificial blood substitutes
F OH
F C F < Cro;slunked Hb
2 F2 F2 F
pentafluorfenol F3C/ \CF/C AN CF/C AN /C 2
fungicid 2 2 CF2 CFal

perfluor-1-j6dnonén (jol keveredik oxigénnel: mivér komponens)

peptidszintézisnél karboxilcsoport aktivator
("aktiv észter")

R F QO
N\
C—CH—NH—Z
/
F O R
F F

allatorvosi gyakorlatban hasznalt inhalacios anesztetikum, majkarosité

F Br

] o

FTTH o_ _F

F Cl F Y
cl F

Halotan (narkotikum)
[GyT1 149]
2-chloro-2-(difluoromethoxy)-1,1,1-trif luoro-ethane

F F
F‘< b " 0 F
ot Y
F F
Cl F 2-(difluoromethoxy)-1,1,1,2-tetraf luoro-ethane

2-chloro- 1-(difluoromethoxy)-
1,1,2-trif lnoro-ethane



CF2 F F
AN AY: 2 Fo
F3C CF2 \CFZ/C \CFZ/C \Cle

perfluor-1-j6dnonén (jol keveredik oxigénnel: miivér komponens)

EIS egér a ,,muvérben”’, mikdzben {0l6tte a
vizben halak uszkalnak



II1. Alkoholok és szarmazékaik

alapszénhidrogén: nyilt < gytris
alapszénhidrogén: telitett < telitetlen
[OH] , n=1, 2, 3, ...egy-, két-, tobbérték
OH-k kapcsolddasa szerint: elsérendll < mdsodrendl < harmadrendu
primer szekunder tercier
gemindlis < vicinalis < diszjunkt

1. Nyiltszénlancu, telitett
egyértékii alkoholok (C H, ,,OH) .

, ’, Methanol
tipusnév: alkanol Szn
] — metanol
alkil-alkohol Csn metil-alkohol
faszesz

HsC—CH>,—OH H3C—CH>—CH,—OH

H3C_(|3H_CH3

Propan-1-ol
Ethanol
etanol propan-1-ol OH
til-alkohol il-alkohol Propan-2-o
etil-alkoho propil-alkoho >
ethyl alcohol propyl alcohol propan-2-ol
borszesz (Saussure 1808) izopropil-alkohol
hexéz -> 2EtOH +2CO, isopropy! alcohol

J konformacio és térallas

J

J

J

fedo allas nyitott allas



OH

1 1
H3C_CH2—CH2—CH2—OH H3C—CHo—CH—CHsj

Butan-1-ol
butan-1-ol Butan-2-ol

. putan-2-ol
butil-alkohol

szek-butil-alkohol
alkohol
rendiisége

primer  szekunder

tercier
szénatom
rendiisége
1
p b
HsC—CH—CH,—OH Mo OH
1 CHa

2-Methylpropan-1-ol 2-Methylpropan-2-ol

2-metilpropan-1-ol 2-metilpropan-2-ol

izobutil-alkohol terc-butil-alkohol

IUPAC nevezéktan: (Szn esetében a utétag ,,01”, az eldtag ,hidroxi”
ha van rangosabb)
a leghosszabb szénldncot amin az OH van,
az OH a legkisebb szamot,
szubsztituens sorrendet az (angol) ABC szerint
(a halogén ugyanolyan szubsztituens mint az alkil)

CHgs OH
nev.gyak. |
Cl—CH,—CH—CHy,—CH——CH,—CH—CH,4
7-Chloro-4-ethyl-6-methylheptan-2-ol CH,—CHjs

4-etil-7-klor-6-metilheptan-2-ol



A hidrogén kotések szerepe:
Mar a legkisebb szénatomszamu alkohol is yorogen
folyad€k és nem giz halmazallapotu: 9 n

alkan alkilhalogenid  alkohol d !

Fp °C Fp °C Fp °C
Me-H -162 Me-F 78 Me-OH +65
Et-H -89 Et-F -32 Et- OH +78
Pr-H 42 Pr-F -3 Pr- OH +97

memo: érdekes hogy C,,-tol mar szilardak:

Op °C

dekénol +7

undekanol +19 Bruckner

dodekanol +24 p H I-1/245. o.

H3C_
Hidrogén kotés-halozat: : 6”
: H -

gazfazisa stabil. energia : /
(RHF/3-21G[no BSSE]) ~10 kcal/H-hid C Hs

(RHF/3-21G[with BSSE]) ~5 kcal/H-hid CH,




C;-alkoholok
(propil-alkoholok)

2 izomer

C,-alkoholok
(butil-alkoholok)

4 izomer

Cs-alkoholok

OH
H3C CH2

propan-1-ol
fp=97.2°C

SN on

butan-1-ol

I on

2-metilpropan-1-ol

(amil-alkoholok) \/\/\

8 izomer

*
[\
—_

pentan-1-ol

OH

§

pentan-2-ol

3

OH
pentan-3-ol

OH

A name could not be generated for

this structure.

OH
propan-2-ol
fp =82.5°C

2-metilpropan-2-ol

PN

3-methylbutan-1- 01

Q\

2,2-dimethylpropan-1-ol

/\(
\\‘
N
& YoH

2-methylbutan-2-ol

)’H\(

3-methylbutan-2-ol



Csoportnevek €s ,,rangok’:

kivélasztani a legrangosabb csoportot tartalmazo leghosszabb szénlancot,
a csoport szama a legkisebb legyen,
szubsztituens-sorrend az (angol) ABC szerint

1 (|:H2_OH
HO—CHz——CH,——COOH HO_CHZ_CH—?OOH
3-Hydroxy-propanoic acid 3-Hydroxy-2-hydroxymethyl-propanoic acid
3-hidroxi-propansav 3-hidroxi-2-hidroximetil-propansav
rangok:
= 4 (" m)—s0 )-coon M- *
- CONH
csdkkenés SOzH COOR 2
iranya kaobonsav szulfonsav ~ észter savamid savamldln

—C==N *OH *SH *NHZ ‘:NH *OR

Nitril alkohol tiol amin imin éter

Példa:
R N NN TN G on

zsiralkohol

295y,

[NET1 207]

0 >0.0 0 04 a.u.



A fermentalas kémiaja

Erjesztés sordn a ceredlidkban (pl. arpa) 1€vo
keményitobol az amilaz enzimeknek
koszonhetéen maltézt kapunk.

keményitd:
novények
energiaraktara

o HOGH- 0
HOCH,
%o
OH
Ho©H
HoHO
maltoz

a-D-gliikopiranozil-D-gliikkopiran6z

Fermentalas soran az éleszto a

maltozt EtOH-ra és CO,-re bontja:
C.H,,0, — 2 C,H,OH + 2 CO,,
amely folyamat

1) piroszolosav (egy keto-
karbonsav: CH,COCOOH), majd
2) acetaldehid keletkezésén
keresztiil megy.




2. Ciklusos, telitett egyértékii alkoholok

(C,H, _,OH)

tipusnév: cikloalkanol, cikloalkil-alkohol

H CHx—OH

Cyclohexanol
ciklohexanol

Cyclohexylmethanol

ciklohexilmetanol

ciklohexil-alkohol

CH3 H3
OH

OH

2-Methylcyclohexan-1-ol 3-Methylcyclohexan-1-ol

2-metilcilklohexan-1-ol 3-metilcilklohexan-1-ol

HsC OH
1

nev.gyak.

Cl
CoHs

4-Chloro-3-ethyl-5-methylcyclohexan-1-ol

(3-etil-4-klér-5-metilciklohexan-1-ol) )

HsC OH

1-Methylcyclohexan-1-ol
1-metilciklohexan-1-ol

CHgs

OH

4-Methylcyclohexan-1-ol
4-metilcilklohexan-1-ol

4-klor-3-etil-5-metilciklohexan-1-ol magyar név, magyar ABC sorrend!



3. Telitetlen, egyértékii alkoholok

alkénbdl levezetve (C_H, ,OH)
tipusnév: alkenol (Szn), alkenil-alkohol (Csn)

alkinbol levezetve (C_H, OH)
tipusnév: alkinol (Szn), alkinil-alkohol (Csn)

HeC=CH—CH,—0H  jo=c—cH,—oH

Prop-2-en-1-ol
) Prop-2-yn-1-ol
prop-2-en-1-ol prop-2-in-1-ol
allyl alcohol )
allil-alkohol propargil-alkohol
OH
nev.gyak.
4 2 Br
HsC—CH:ﬁ:—CH2~i}H—CH3
CHs OH CaHe
4-Methylhex-4-en-2-ol 5-Bromo-3-ethylcyclopent-2-en-1-ol

4-metilhex-4-en-2-ol 5-brom-3-etilciklopent-2-én-1-ol

memo.: SZ7 esetében a utdtag ,,0l”, az elotag ,,hidroxi”
(ha van rangosabb csoport)
,,enol” és ,,inol” megengedett mert
az ,,an—¢én” ,,an—in” alapnév modositas €s nem utotag

HC=C CHy—CH—CHj

O—OI

I OH

4-Chloro-hex-5-yn-2-ol
4-klérohex-5-in-2-ol



A vinilalkohol: a tautoméria jelensége

enol-alak oxo-alak
k
ol H\ tautomere H\
acetaldehid //C_OH — /C:O
Acetaldehyde C C
/
\ H o\
labilis stabil

memo: a legegyszeriibb telitetlen alkohol az nem is alkohol,
hanem aldehid!

Allil-alkohol szintézise: reakci6 ahol az ,,alkatrészek’ elillannak

— O\\ —
C—H
CH

H,C—OH 5 HC—0" co2 |

/- 250°C | -H O HC
HC—OH *+ H—¢” ——| HC—OH —

NoH | H,C—OH
H,C—OH H,C—OH
glicerin hangyasav L glicerin-formiat _J allilalkohol

Propargil-alkohol szintézise: reakci6 ahol az ,,alkatrészek’ beépiilnek:

100°C H
GH 6 atm m
m //O Cu, Gy
st wed ¢
H H-C—OH
acetilén formaldehid propargil-alkohol

Reppe-féle szintézis



4, Két- és tobbértéku alkoholok
tipusnév: diol, triol, tetrit, pentit, hexit stb.
(CnHZn—l—k[OH] k)

alapszénhidrogén: nyilt & gytris

alapszénhidrogén: telitett < telitetlen

[OH], k=1, 2, 3, ...egy-, két-, tobbértékli

[OH] kapcsolddasa szerint: elsorendli & masodrendii < harmadrendii
primer szekunder tercier
gemindlis < vicinalis < diszjunkt

Geminalis diolok

(instabil, vizvesztés,

megfeleld oxovegyiilet) —I effektus stabilizal
instabil stabil OH
2 1
HO—CH,—OH ClsC—CH
Methanediol OH
meténdiol 2,2,2-Trichloroethane-1,1-diol
g 2,2,2-trikloretan-1,1-diol
formaldehid-hidrat
kloral-hidrat

Yho= 6 ¥

formalin: a HCOH 30-40%-os vizes oldata ahol a
metandiol és formaldehid van egyenstlyban!



Vicinalis diolok OH
HzC—CH—CHo,—OH

Propane-1,2-diol
propan-1,2-diol

HO—CH— CH,—OH

Ethane-1,2-diol
etan-1,2-diol

ethylene glycol

etilénglikol (propilén-glikol) régi név
glikol
~ OH OH
gliikiisz (gorog) édes =glikol HsC Cl)H CH—CHs

Szintelen, szagtalan,

mérgezd (két tedskanal), Butane-2,3-diol

fagyallé (~12.9°C) folyadék butan-2,3-diol
OH OH
ZnCl,
hewtes
o -2H,0 [ j oH
dloxan _
H.0 Cyclohexane-1,2-diol
2 ciklohexan-1,2-diol
persavakkal
0 =~
Diszjunkt diolok

HO Q OH ?; .
H3C—CH—CH,—CH,—OH

Butane-1,3-diol

Cyclohexane-1,4-diol ) _
butan-1,3-diol

ciklohexan-1,4-diol



Szubsztitucids nomenklatura:
azt a leghosszabb szénlancot amelyen a legtobb hidroxilcsoport van,

CH,—OH OH
|2 4 6
nev.gyak. H;»,C—CHQ—CH—CHQ—CI:H—CHQ_CH_CH3
CHj

2-Ethyl-4-methylheptane-1,6-diol
2-etil-4-metilheptan-1,6-diol

4-metil-2-etilheptan-1,6-diol (ABC sorrend rossz)

Tobbértéku alkoholok

glicerin CH>—OH n=2 butan-1,2,3,4-tetrol tetrit
(|3H2_OH (CH—OH)n n=3 pentan-1,2,3,4,5-pentol pentit
H—OH CH,—OH
n=4 hexan-1,2,3,4,5,6-hexol hexit
CHQ_OH

CH>OH
Propane-1,2,3-triol |

propan-1,2,3-triol HOCHg—ﬁ—C H-OH HNO,

lycerol (H,S0,)
gli%erin CH2OH \ ) _
OQI;:I /O

2,2-Bis(hydroxymethyl)-propane-1,3-diol - |

o] @] ﬁl
2,2-bisz(hidroximetil)-propan-1,3-diol /rlqi _NL
. o~ O O O
pentaerythritol
pentaeritrit
0]
térhalositds N
mugyantak, 0" ©
lakkok, stb. PETN

(pentaerythritol tetranitrate)
kivalo robbanoszer
Semtex plasztikbomba komponense



Glicerin (Scheele: 1779) Bruckner I-1 324 o.

-oliva olaj vizes PbO szappanositdssal nyerte
— > -Berthelot (1853) szerkezetazonositas

szintézis (1873) (régi elavult eljaras,
igen sok 1€pésben, ma fdleg hidrolizis utjan)

red. ZnCl, Clp
—< —» HO — /\ — )\/CI
H:0 cl

o) propén
1,2-dikl6érpropédn

aceton izopropanol
160°C J ICI
OH Cl
3H,0
HO -— /—<; + HI
160°C
OH Cl Cl
glicerin 1,2,3-trikl6rpropan

— izolalas és tisztitas: gliceridek (n6vényi, allati zsiradékokbodl)

RGO LR HoG—OH R—GOOH

1) a hidrolizis HC—O—S—R' M H%_OH " R— COOH
OH'

H,C—O—C—R" H,C—OH R—COOH

2) a karbonsav levalasztasa
3) a vizes oldat desztillalasa
4) tiszta glicerint kapunk



Példa:

COCH

HO OH

OH
sikimisav
aminosav-bioszintézis

[Stryer 724]
HO\CH2

HO HO

B-D-gliik6z
[Gimn2 175]

OH HOII“III--

OH

o HO
H
OH OH 0POZ
HO
i‘nosi'tol HO\ H /CH\H /OH
1nozit |C T
- - £ CH CH
Az %noz1tn?1k f,lany o ST oo
sztereoizomerje 1€tezhet? |
OPOg*

inozit-trif oszf at
IP; : Ca’*-szintet emel

OH

$
S

HO 0]

HO——CH CH, nlllOH

maltdz
H [Gimn2 184]

%
0
“
Z
@)

HO

hidrolizis = cellobi6z (B-forma)
hidrolizis = malt6éz (a-forma)

v/

cellul6z (lineéris)
keményitd (spirdlis)




Néhany sematikus reakcié amely sordn az alkének, alkinok,
alkil-halogenidek €s alkoholok egymasba alakithatok:

R—C—=CH
alkin A -HX (Zgcev szab,)
2 cc. KOH
(lik. NH;,
Na) /_\ X=F.CIBrl
R—CH=—CH, R—CH,X——CH,

alkén alkil-halogenid
HA \/

(Ni kat.) +HX (M arkovnyikov szab,)
- H,0
R—CH,—CHj (pl. cc.
alkan H,504) cc. HX
+H,0
(H' i
pl. hig H,S0,) OH" (Sn)
alkil-alkohol
R—CH—CH;

R

CU2O
V. chr207
(T Hs

o alkil-keton



5. Eterek

tipusnév: alkoxialkan (Szn), alkilén-oxid (Csn)
(Szn esetében az elbtag ,,alkoxi”)

Viz két hidrogénjét alkilcsoportokkal helyettesitjiik
szimmetrikus = nemszimmetrikus
(R-O-R pl. Et,0) = (R'-O-R? pl. MeOE)
telitett < telitetlen
nyiltlanci & gyuris

szimmetrikus telitett nem-szimmetrikus telitett
H3C_O—CH3 H3C_O_CH2_CH3
Methoxymethane dietil-éter Methoxyethane

hidroperoxidja
fp = 62-64 °C ethyl methyl ether
etil-metil-éter

CI)H
rOTO fp =7.6 °C
H3C_CH2—O—CH2—CH3
' OH  Hyc—O
Ethoxy-ethane o10._0710_0
diethyl ether ( T ) T

dietil-éter

dimethyl ether
dimetil-éter

fp ==23°C

] dietil-éter peroxidja Methoxycyclopentane

cter deszt. maradék metoxiciklopentan

fp =34.6 °C szarazon robban!

p = g/cm?® NaOH és Fe?* s¢ val cyclopentyl methyl ether
bonthaté (kirdzas ciklopentil-metil-éter

deszt. eldtt)

nem-szimmetrikus telitetlen
H,0 HsC—O—CH==CH,
Methoxyethene

. CH2C12 metoxietén

methyl vinyl ether
metil-vinil-éter

memo: az éter csak korlatozottan elegyedik a vizzel; extrakcids rendszer.
kérdés: miért alacsony az alkoholokhoz képest az éterek forraspontja?
valasz: mert nem tudnak intermolekuléris H-hidakat képezni.



Szubsztitucids nomenklatira: (Szn esetében az eldtag ,.alkoxi”)

a leghosszabb szénldncnak megfeleld alkil illetve alkoxi csoporttal
képezziik a nevet

HsC—O—CHy—CH—CH—CHjg
1 |2 |3
nev.gyak. CH; CHs

1-Methoxy-2,3-dimethylbutane

1-metoxi-2,3-dimetilbutan

polaris éter: apolaris éter:
Gyiiriis éterek W = 1,8 Debye i = 0 Debye
— CH O
H2<|3\ o H2C <|3H2 HoC™ A H2C CHo
HoG™ H <|3—O oG/ H <|: CH
2 2 2
2¥™CH> \O/
Oxirane Oxetane Oxolane :
. , oxolan 1,4-Dioxane
oxiran oxetan o
fp =11°C fp = 49-50 °C Tetrahydrofuran 1,4-dioxan
tetrahidrofuran
etilen-oxid fp =66 °C fp =101,1 °C
ClI—CH
nev.gyak. 2

szomszédos szeneket 6sszekotd éter az epoxid

2-(Chloromethyl)oxirane
Példa: 2,3-epoxi-1-klorpropan
HO—CHy—CH,—0O—CHg3; HO_CHQ_CHQ_O_CHQ_CH3

2-Methoxyethan-1-ol

2-metoxietan-1-ol 2-Ethoxyethan-1-ol

etilénglikol-monometiléter 2-etoxietan-1-ol

. etilénglikol-monoetiléter
metilcelloszolv

celloszolv



geminalis diolbél levezethetd ,,féléter” vagy félacetal illetve acetal

OH o) OH R

/ ~ -HO / _R-OH / / R-OH S »/

B i O oS R\
OH H OR OR

Az intramolekuldris félacetal képzddés a gliikk6z esetében:

H\ /O .
' H HOGCH, H a D-gliik6z néhdny
H—2C—OH A \ C nyilt lancd formaja
H — _H | OH H oo
; ﬁ AN CH:O = OH  H I
o (INGE ] \C (|3/
A [ | 2]
on H OH OH
"CH20H

HOCH, 7 N HOGH;

/ N H H / g _OH
a D-gliikoz két legfon-
tosabb gydris formdja \$H ;/ \OH \(;H ;/ H
H H

o-D-(+)-gliikkopiranéz B-D-(+)-gliikopirané6z
nev.gyak. OH oo
T 3
H3C—CHo—CH>—HC H,C
P O—CH,—CHj
\
1-Ethoxy-butan-1-ol Dimethoxymethane O—CH2—CHjs

1-etoxibutan-1-ol dimetoximetan ,
1,1-Diethoxyethane

. formaldehid-dimetil-acetal 1,1-dietoxietan
Peroxidok

metilal acetaldehid-dietil avagy acetal

CoHs—0O—0—CHjg

Methylperoxyethane
metilperoxietan

etil-metil-peroxid

diciklohexil-peroxid



IV. Kéntartalmu szénvegyiiletek

alapszénhidrogén: nyilt < gytris
alapszénhidrogén: telitett < telitetlen

1. Tiolok (C H, SH)

tipusnév: alkantiol, tioalkohol
-SH ,,merkapto” csoport (elavult)
elotag: szulfanil, utétag: tiol

HsC—SH HaC—CH,—SH HaC—CH—CHj
Methanethiol Ethanethiol SH
metantiol etantiol Propane-2-thiol
metil-hidrogén-szulfid etil-hidrogén-szulfid 2-propéntiol
metil-merkaptan etil-merkaptin
izopropil-hidrogén-szulfid
izopropil-merkaptan
N H,N——CH——COOH
Példa: i
[
[ d Ve o
2. Tioéterek szulfidok R!-S-R? S
tipusnév: dialkil-szulfid (tioéter) cisztein

HsC—S——CHg  HgC—S——CHpy—CHsz  H3C—CHy—S—CH,—CHs

Methylsulfanylmethane Methylsulfanylethane Ethylsulfanyl-ethane

dimetil-szulfid metil-etil-szulfid dietil-szulfid



Példa: HoN——CH——COOH

QS I11ékony, biidss, T
szintelen folyadék CH,

Tetrahydrothiophene op: -96OC, fp 119OC

S
t tr hd t f/ [X / . /e 7 /
cHAnETonoTen foldgaz ,,illatositasara™
thiol I L
oldn hasznaljak 3
metionin

3. Szulfoxidok és szulfonok
R1-SO-R? és R!-SO,-R?

1 i

H3C/S\CH3 DMSO: H3C_ﬁ—CH2_CH3

Methylsulfinyimethane 4iPOlAris aprotikus olddszer O
metilszuffinimetan ~ op: 18.5°C, fp: 189°C Met:‘y's‘;"fonly'etha”e

£ £ L1 2 metilszulfoniletan
dimethyl suffoxide érdekess€g: PCR reakcioknal

dimetil-szulfoxid hasz., meggatolja a DNS kettds ethyl methyl sfulfone
. / e . / 2/ metl|-etl|-SZU| On
spirdl téralkat kialakulasat

4. Szulfonsavak
Rl'SOZ'OH

H3C\ 2
HsC—SO-0OH CH—SO,0OH
/
HsC
Methanesulfonic acid

metanszulfonsav Propane-2-sulfonic acid

propan-2-szulfonsav



Kép a tetrahidrotiofénrol

s

Tetrahydrothiophene
tetrahidrotiof én

thiolane
tiolan

A teljes elektronstriiség (p =0. 0 0 04 a.u. ) ,,izo-felszine”

u=2.34 Debye (RHF/6-311++Gd,p)

A teljes elektronstriiség (p =0. 0 0 04 a.u. )
,,1zo-felszinén” szinnel kodolt
elektrosztatikus potencialért€k

piros, sarga, zold, kék
-0.035 < t0ltés.< 0.035



nev.gyak.
rangok!
SO,0H

COOH

3-Sulfocyclohexane-1-carboxylic acid

3-szulfociklohexan-1-karbonsav

5. Szulfinsavak
R1-SO-OH

H3C?C|\'|2
2 CH—SOOH

/
HsC

Butane-2-sulfinic acid

butan-2-szulfinsav

Példa: H;c—S0,—NH,

metanszulfonamid
HgC—S0,—NH—CHs
N-metil-metanszulfonamid
HsC—S0,—Cl

metanszulfonil-klorid

mezil-klorid

SO.CI

CHj

4-Methyl-benzenesulfonyl chloride

tozil-klorid

6. Szulfénsavak
R1-S-OH



