2. El6adads

Konstitucid, konfigurdcio, konformadcio.
Az izoméria fajtai.
A sztereoizoméria.
A kettds kotéshez kapcsolddd izoméria
jelenségek.
Az optikai izoméria.
Az optikai aktivitds és mérése.



9. Konstiticio, konfigurdcid, konformacid

Konstiticio: Az atomok kapcsoldddsi sorrendje

Példa: C4H10

HsC—CH—CH
’ ’ HsC—CH,—CH,—CH,

CHj
2-metil-propdn butan

Konfigurdcio:

Egyetlen, azonos atomhoz kapcsolédo ligandumok (atomok,
atomcsoportok) egymashoz viszonyitott térbeli
elrendezdédésének madja.

Allandé, idében nem vdltozé jellegzetesség.
Jellemzése: - kézponti atom

- ligandumok szama

- kotések hossza

- kotésszag

Példa:
C-atom konfigurdcidi
C(sp®) . C(sp®) . C(sp)
tetraéderes  plandris linedris



Konformacio:

A molekula egy, lehetséges térszerkezete, téralkata,
amelyet szamszeriien megadhaté térbeli koordinatdakkal
fejezhetiink ki; ezek idében vdltozhatnak.

Jellemzése:

- atomok szama (..kozponti“, .ligandum")
- kotések hossza
- kotésszogek

- egymdssal kovalens kotésben nem |évé atomok
tavolsdga

butdn HyC— CH,—CH,—CHj

L G

CH,

ciklohexdn — H — o]




10. Izoméria
(Greek icopcorg, isomeres; isos = "azonos", méros = "rész")

VAN
Azonos 6sszegképletl, de eltéré szerkezet(i molekuldk

e T

Szerkezeti (konstitlcids) izoméria Sztereoizomeéria

Az atomok kapcsoldddsi sorrendje [\ \
Azonos konstiticiojd, de eltéré

térbeli elrendezddésl molekulak

1. Ldnc-izoméria
Pl C5H12 CH3

H3C_CH_CH2_CH3 H3C_C_CH3

CHj CH,

1. Geometriai 2. Optikai

2. Helyzeti (szubsztitucids)

, L izoméria izoméria
izoméria Pl. C;H O

H3C—C|3H—CH3 transz: ..szemben",

OH H,C - CH, — CH, E-Z izoméria)

2-propanol |
prop OH

(cisz: .mellett”

1-propanol

3. Konformdcids izoméria

3. Tautoméria PIl. keto - enol

O OH

B
N N\



10.1. SZERKEZETT IZOMERIA

1. Lanc izoméria C—(|3:C C=C—C—C
C

2. Helyzet izoméria C—?—C (l;_C_C
Cl Cl

3. Tautoméria: Molekuldn beliil egy kettés kotés és egy H-atom
elhelyezkedésének kétféle médja.

Jellemzés: A tautomerek képesek egymasba atalakulni.

(Dezmotrépia: Tautomerek elvdlaszthatésaga.)

Tipusai: H
, . \C:C:C/ _ —\c—czc—H
3.1. Allén-allilén / . ~ /
allén ~6 kJ/mol allilén
@) H OH
3.2. Keto-enol | % | /
(oxo-vegyiiletek, c C\T AN
telitetlen alkohol) keto ~65 kJ/mol enol
0 . H
3.3 Nitrozo-oxim C — —ﬁ—
\—on
hitrozo oxim
3.4. Cidnamid- H

AN -
karbodiimid /



10.2. SZTEREOIZOMERIA

Konformacios

Geometriai izoméria Optikai izoméria -
e 2l s s : : 1zomeria
Ciklizaltsdg v. kettds kotés Aszimmetrikus
v. részleges kettds kotés. Disszimmetrikus
(csak szimmetriatengely van)
Pl. 1,2-dimetil-ciklopropdn - — —
y Kirdlis vegyiiletek
N H
H é CH, H\/ /_< \/H
T l‘_l . . e o4 2
o, HO\ e CH, Csak az optikai aktivitds
3 . V4 V4 n X .o
.irdnyaban" kiilonboznek
transz cisz az enantiomerek.
Minden mas fizikai, kémiai
H CH, H H _ )
>:< >:< tulajdonsdg azonos.
HsC H H3C CH;  Azonos energiatartalom.

transz Cisz §O
pl. 2-butén = O O

‘ . @ 99
H : H
H CH; ! HsC H 5
I Y ' Y
\ ' 1
H ! H

o, «—

V4
>
-

n”l’,lx :



10.2.1. GEOMETRIAT IZOMERIA

Jellemzése:

1. A cisz-transz izomerek kozvetlenil 6ssze nem kapcsolt
atomjaik egymastél valé tdvolsdgdban kiilonboznek.
2. Energiatartalmuk, fizikai és kémiai tulajdonsdgaik

egymdstdl kiilonboznek.

Leirdsa, nomenklatura:

1. Cisz-transz rendszer

NS N
e N, b b

Ha van H (pl. a), akkor ennek helyzete szerint, ha nincs, akkor a
.jobb" vs. ,rosszabb"” ligandum helyzete szerint.

2. E-Z rendszer

HaC(H2C)eHC\ /CHa(CH,)6COOH C6H5\C_C/H
AN H/ \CH
H H ”
olajsav (Z) O (E)

A szubsztituensek atomszdma szerint:

Magasabb rendszdmud atom van azonos oldalon: Z (,zusammen")

Magasabb rendszdmud atom van ellenkezé oldalon E (.entgegen”)




Tipusai

1. Olefinek
H3C(H,C)gH,C CH,(CH,)gCOOH CeHs H
Se=c c=c
/ AN o
H H H \ﬁH
O
2. Cikloolefinek
A C3'C7 CSClk C|SZ,
HaC CH,CHs Cg-10l cisz/transz
1-metil, 2-etil ciklopropén
3. Kumulalt triének
H\ s s 4 5/H H\ /CH3
, L=C=C=C C—C=—=C=—C
/XX N\ / AN
H3C sz Sp3 CH3 H3C H
cisz transz

2,3 ,4-hexatrién



4. Konjugalt diének

H CH
N Yol
C—CH—HC=—=C

/ N\
HaC H

2 ,4-hexadién (3 izomer)

H CH,OH
C=CH—HC=C

H3C/ My

2,4-hexadienol (4 izomer)

CH,OH
H-C
HsC 3
transz-transz CiSz-cisz
— CH,OH HaC —
H3C CH,OH
transz-cisz cisz-transz
5. Oximok
op. 35°C op. 130°C
OH
N C_N/
C—N’ e
/ AN |-|/
H OH
acetofenon (benzal) oxim
(szin) (anti)



6. Cikloparaffinek [szteroidok] g oaxidlis

—>
transz

dekalin l , H ,
* anellacidos C-atom
H
C-C kotések :
ekvatoridlis - ekvatoridlis
H C-H kotések: axidlis - axidlis

op. - 31°C
cisz P

kevésbé stabil  op. - 43°C
C-C kotések és C-H kotések (is): axidlis - ekvatoridlis,

7. Karbonsav amidok [peptidek, fehérjék]

O\‘C=N/H O\\C"'
®f &

cisz (2) transz (E)

SZERKEZETI FELTETELEK
1. A C-atomhoz kiilonb6z6 szubsztituensek kapcsolodnak.

2. Kettés kotés vagy konjugdlt kétés vagy rogzitett
struktdra Iéte (pl. olefin, amid, cikloparaffin).



10.2. SZTEREOIZOMERIA

Konformacios

Geometriai izoméria Optikai izoméria , o
e Al s . , : : 1zomeria

Ciklizaltsag v. kettds kotés Aszimmetrikus

v. részleges kettés kotés. Disszimmetrikus

(csak szimmetriatengely van)

Pl. 1,2-dimetil-ciklopropdn - —

—~

Kirdlis vegyiiletek

H
N H
H CHg H\‘ /_{ TH
\ . . o e /
¥ G H \,, Csakazoptikai aktivitds
HsC H 3 3

.irdnydban" kiilonboznek
transz cisz az enantiomerek.

: Minden mas fizikai, kémiai
H CH, H H

>_< tulajdonsdg azonos.

HyC H H3C CHs  Azonos energiatartalom.

transz cisz §O
pl. 2-butén = O

* . ®
H : H
H CH3 1 HsC H i
| Y ' Y
\ : 1
H ! H

W

nl"ll,,x

V4
-~
-
99

-



10.2.2. OPTIKAI IZOMERIA

Dominique F. Argo  (1811) KVARCKRISTALYOK FORGATASA
Jean-Baptiste Biot  (1815) OLDAT OPTIKAI AKTIVITAS

Van't Hoff, Le Bel (1874) MOLEKULASZERKEZET

OPTIKAILAG AKTIV VEGYULETEK: A poldros fény sikjdt elforgatjdk.
FORGATAS IRANYA:

Ha az éra jdrdsdval azonos, akkor elnevezése: /)
dexter (lat), dextrorotatory, jele: (+),d

Ha az éra jdrdsdval ellentétes, akkor elnevezése:

laevus (lat), levorotatory, jele: (-), | Q

OPTIKAL AKTIVITAS MERESE  fqjlqgos (specifikus)
/ forgatoképesség

, 25 o
a=[a’]l-c, ahol [a']y= s

/' |

Kirdlis centrumok koncentrdcidja

A =589 nm

v

a=0 a. dakirdlis molekula (pl. m-borkésav)
b. 50-50% elegye a kirdlis térszerkezeteknek (racém elegy)

|la|>O  a. kirdlis molekula

b. elegy, eltérd osszetétellel — optikai tisztasdg!



ALAPFOGALMAK

®) NEM - POLAROS FENY
Olyan fény, amelyben nincs kitlintetett

irdnyd rezgési sik (a).

haladdsi irdny

POLAROS FENY

Olyan poli- vagy monokromatikus fény, amelyben

a rezgési siknak kitlintetett irdnya van (b).

MONOKROMATIKUS FENY
1. © Azonos energidju fotonok kilépése (c és e).

A

v

A

(@ L .
/ N\ ’
N /\\/ e
Uy KOHERENS FENY
\/ Olyan monokromatikus fény, amelynek
< A > hullamai azonos fazisban vannak (c és d).

Lézer fényforrds:
monokromatikus, poldros, koherens, egy terjedési irdnyba haladé



Az optikai aktivitds mérése

Fémgd6z lampdk (Na-g6z) Idmpa: monokromatikus, nem poldros, nem koherens,
a tér minden iranydba haladé.

Ecoso

Unpolarized Polarizer Analyzer Photocell
light
90~
Ecos0
Copyright Jokn Wiley & Sons
Unpolarized Light Unpolarized Light

|
Y
|

;

. B e

Polarized Light Polarized Light

|
No Light Polarized -'ITI'-

Light o ¥

(A) (B)



I. MOLEKULAK KIRALITASCENTRUMMAL

Egy kirdlis szénatom (két optikai izomer)

; Ho ¢ _CH,OH / _H  He ! _CH,CI
M VAN

CoHs CoHs CoHs CoHg
(R)-(+)-2-metil- (S)-(-)-2-metil- (R)-(-)-1-klér-  (S)-(+)-1-klér-
- 1-butanol - 1-butanol - 2-metil-butdn - 2-metil-butdn
(o] +5,76 576 1,64 +1,64
t )

Két kirdlis szénatom (harom optikai izomer)

: e.
COOH ! COOH COOH
H—C—OH | HO—C—H HO—C—H
HO—C—H | H—*(|:—0H HO—C—H
COOH | COOH COOH
(+) borkésav (-) borkésav mezo-borkésav

op. 168-170°C op. 168-170°C
15 15 /77 d . .
[a]y=+12° [a]y=-12 ° Belsé (sik)szimmetria



ALAPFOGALMAK

ENANTIOMEREK : olyan optikai izomerek, amelyekben
egy vagy tobb kirdlis szénatom van és az 6sszes
kirdlis szénatomra nézve tiikérképi viszony dll fenn.

™
Ho—f?——H i H—j?——OH

CH,CHj3 CH,CH34

(R)-2-butanol (5)-2-butanol

CHO ! CHO

e x|
H—C—OH ! HO—C—H
% :
H—C—OH | HO—C—H
CH,OH | CH,OH
D-eritroz L-eritréz

Fizikai tulajdonsdgok azonosak.



DIASZTEREOMEREK: olyan enantiomerek, amelyekben tobb
kirdlis szénatom van és ezek koziil egy vagy tobb - de nem az
osszes - kirdlis szénatomra nézve tiikorképi viszony dll fenn.

CHO CHO CHO CHO
H—1"on  HO— Ho—H H—"OH
* ‘e *
* *
H——OH HO——H H——OH H——OH
* * % *
HO——H H——OH H——OH H——OH
CH,OH CH,OH CH,OH CH,OH
L-(+)-lix6z D-(-)-lixoz D-(-)-arabinéz  D-(-)-ribdz
ClHO CIHO
HfOH HOCH
HO?H HéOH
H|COH HOTH
D-gliikéz HTOH HOTH L-gliikéz
CH,OH CH,OH

Fizikai tulajdonsdgok eltérnek.



EPIMEREK : Olyan diasztereomerek, amelyekben egy vagy
tobb kirdlis szénatom van és ezek koziil csak egy kirdlis
szénatomra nézve tiikorképi viszony dll fenn.

ClHO CHO ClHO
C2 epi
HOCH epimer HCok HCOH
HOCH HOCH HOCH
| C4 epimer |
HCOH H(I:OH < > HOTH
|
HfOH HTOH HTOH
CH,OH CH,OH CH,OH
D-mannéz D-gliikéz D-galaktoz

ANOMEREK : Olyan epimerek (optikai izomerek),
amelyekben egy vagy tobb kiralis szénatom van és

ezek kozul csak egy, a glikozidos (kiralis) szénatomra
nézve tukorképi viszony all fenn.

OH
4S5 O
HO :
HO 1 _OH
3 OH

a-D-gliiképiranéz

B-D-gliiképiranéz



AZ OPTIKAI IZOMEREK NOMENKLATURAJA I.

az (R) - (S) RENDSZER
R.S. Cahn (Anglia), C.K. Ingold (Anglia), V. Prelog (Svdjc) , 1966

AZ OPTIKAI IZOMEREK NOMENKLATURAJA II.

a (D) - (L) - RENDSZER
M.A. Rosanoff (New York University, USA), 1906

AZ OPTIKAI IZOMEREK NOMENKLATURAJA I.

AZ (R) - (S) RENDSZER

m\O

CH3
Cahn-Ingold-Prelog-szabdly

\Q/ \Q/ (R) 2-butanol; (S)-2-butanol

\

CHZ CH2 T
RECTUS SINISTER
CHs CH3
I. IT.

2-butanol



SZABALYOK

1. A KIRALIS C-ATOMHOZ KAPCSOLODO ATOMOKAT
(CSOPORTOKAT) PRIORITASI SORRENDBE KELL ALLITANI (1,2,3,4)

1.1. ALEGALACSONYABB ATOMSZAM > LEGALACSONYABB PRIORITAS
1.2. HA AZ ELSO CSOPORTBAN AZONOS ATOMSZAMU A KAPCSOLODO
ATOM, AZ AZOKHOZ KAPCSOLODO ATOMOKAT KELL FIGYELEMBE

VENNI
CH OH@
~H3 /
HO._ : _H o— @ }
\Q/ \C H@
CH> H H
| < C<H
CH3 SH H
1.3. A KETTOS, HARMAS KOTES 2X, 3X SZAMIT
AN \ A
/C=Y / \

2. ALLITSUK UGY BE A MODELLT, HOGY A 4. SZAMOT KAPOTT ATOM
(CSOPORT) VELUNK SZEMBEN, TOLUNK TAVOL LEGYEN

HO. . _H
T =0 H~<
CH,CH3(2)

— R-enantiomer §>

@)
I
w
IIO
oL
L
©

1 2
Ora jdrdsa szerint: k )
3



AZ OPTIKAT IZOMEREK NOMENKLATURAJA IT.
A (D) - (L) - RENDSZER

1. SZABALY: A LEGHOSSZABRB C-LANC KIVALASZTASA.
FISCHER-PROJEKCIO (Eszak-D él ORIENTACIO)

H OH
S
./ cooH
HsC ——
T g COOH COOH
H » — H~C'-OH = H-C"-OH
H3(I: CH3 CHS

2. SZABALY: A CHO-t6l (CO-16l) LEGTAVOLABBI
ASZIMMETRIAS C-ATOM KIVALASZTASA

THO CHO
H—Cl?—OH Ho—clz—H
|
CHZ0H CH,OH

2,3-dihidroxi-propanal

3. SZABALY: A .2" ALATT LETRT C-ATOM HASONLOSAGA A
GLICERINALDEHIDHEZ, HA D > akkor D

| |
(+) - glicerinaldehid (-) - glicerinaldehid

D- (+) -glicerinaldehid  L- (-) -glicerinaldehid




KOVETKEZMENYEK:
SZENHIDRAT NOMENKLATURA

CHO CHO
H_é_OH HO—C|I—H
HO—<|3—H H—C—OH
H—Cll—OH HO—C—H
H—C|:—OH Ho—c|:—H
CH,OH C|:H20H
D-gliikéz L-gliikéz

AMINOSAV NOMENKLATURA

COOH COOH
H—C—NH, HZN—Cli—H

CHs CH3

D-alanin L-alanin

OSSZEVETES A CAHN-INGOLD-PRELOG SZABALLYAL

(1) @) CHO

H OH R

G) i ARG \cli/
CH,OH @ CH,OH

D-(+)-glicerinaldehid L-(-)-glicerinaldehid

/// //

R-(+)—glic%naldehid S-(-)-glic%inaldehid



MOLEKULAK KIRALITAS CENTRUMMAL

EGY KIRALITAS (ASZIMMETRIA) CENTRUM
Példa:

. , 3-R-metil-hexdn
3-metil-hexan <3-S-me’ril—hexdn

CH,
1 2 %3 4 5 6

o /\ L
CH,~CH, CH,~CH,

3 3 4 5 6
CH3—&|*—H (:H3#*_(}12_(:1%12_(:1%13
‘CH,-CH,-CH, H
E. Fischer (1902) Cahn-Ingold-Prelog
(1966)
Et Et Et Et
.\\\\\\H i HII",,, ‘“\\\\PI‘ i Pr”llu,,,
Me : Me Me : Me
Pr g Pr H g H
Et Et 7o) 2Bt e 7y
Mé,;é'_H § H_|&4\1’\’4}5;. 3Me_(|L,_1Pr § 1Pr_é|_3Me
Pr i Pr ‘H i H



KET KIRALTTASCENTRUM (KULONBOZO TELITETTSEGU)
Példa: 2,3-dihidroxi-butdnsav

C2:RvagyS  2R3R , 2R3S
4 *3 %2 1
CH3—$H—(|ZH—COOH
OH OH C3:RvagyS  283R , 283§

« enantiomerek =

(2R,3R): [at], —9,5° 28,3S): [ol]p +9,5°

~
1 1
diasztereomerek diasztereomerek diasztereomerek
] ]
' 4 ~

(2R3S): [ol] p +17,8° (28,3R): [at]p, -17,8°



KET KIRALITASCENTRUM (AZONOS TELITETTSEGU)
Példa: 2,3-diklér-butdn

CH5CH™ CH— CH;

¢l cl 2R 3R
— ~ 2S 35S
c2 C3 2R 35
o ~a o ~ 25 3R} azohos
R S R S
| [ J i |
mir_ror mirror
1 g e CH, CH,
X | %3 i 4 :
H—C—Cl Cl—C—H et 8 Cl~O—H
Xll ;% 'y‘ = l
C—C—H § H=—C—Cl c=c—H
H & : z
E %;g 3 :
CH, | CH, CH,
CH\ CH\ CH‘ CH\
H——Cl Cl——H H——Cl Cl——H
Cl—r—H H——Cl H——Cl ¢l—+—H
CHx CH, CH‘ CH;
EV\C(«()KDW&/C[K \U/ Me>o

CH,

Kirdlis szénatomok, akirdlis molekula



10.2. SZTEREOIZOMERIA

Konformacios

Geometriai izoméria Optikai izoméria , o
e Al s . , : : 1zomeria

Ciklizaltsag v. kettds kotés Aszimmetrikus

v. részleges kettés kotés. Disszimmetrikus

(csak szimmetriatengely van)

Pl. 1,2-dimetil-ciklopropdn - —

—~

Kirdlis vegyiiletek

H
N H
H CHg H\‘ /_{ TH
\ . . o e /
¥ G H \,, Csakazoptikai aktivitds
HsC H 3 3

.irdnydban" kiilonboznek
transz cisz az enantiomerek.

: Minden mas fizikai, kémiai
H CH, H H

>_< tulajdonsdg azonos.

HyC H H3C CHs  Azonos energiatartalom.

transz cisz §O i
pl. 2-butén = :

H : H
H CH3 1 HsC H i
| Y ' Y
\ : 1
H ! H

nl"ll,,x

-



II. MOLEKULAK KIRALITASCENTRUM NELKUL

ALLEN-IZOMERIA

CHZ:C:CHZ CHZ:C:C:CHZ
(kumulalt diének) (kumuldlt triének)
C(sp?)
b \\
\ ¥ - b
/CCT C\

b b
. S
P @c@:)c\a

‘cisz’

P 0=9

‘transz’

optikai izomerek
kirdalis molekulak

geometriai izomerek
akirdlis molekuldk



BIFENIL-IZOMERIA /DISSZIMETRIKUS/

bifenil
(nincs izomeria)

CH,CHj3 H3CH,C
Q CHs i CHa
CH,CH; i H3CH,C
CH3 E H3C

Szusztitudlt bifenil: optikai izomerek, kirdlis molekuldk

HEXAHELICEN-IZOMERIA




OPTIKAI TISZTASAG

DEFINICIO: Egyetlen enantiomer van csak a mintdban

25

PELDA:  (S)-(+)-2-BUTANOL (100%) [a]y=+1352°

(5)-(+)-2-BUTANOL 50% } N
(5)-(-)-2-BUTANOL 50% | [#b=0

MERT ADAT: + 6 76°

MINTA TISZTASAGA:

(+6,76°/ +1352°)x 100 =50 %

50% (5)-(+)-2-BUTANOL 259 (5)-(+)-2-BUTANOL
25% (S)-(-)-2-BUTANOL



RELATIV Es ABSZOLUT KONFIGURACIO

RELATIV KONFIGURACIO:

Viszonyitds egy onkényesen vdlasztott, ismert forgatdsd
vegyiilethez.

MODSZER:

Olyan kémiai reakciok alkalmazdsa, amelyeknek ismert a
sztereokémidja.

PELDA
O O O O O
[ [ [ [ [
C-H C_OH C-OH C-OH C—OH
| o | <HNO, | ﬂ, | Zn, H' |
H-c-on "° p.con H-c.on ™ H.coH H-C_OH
| | | | |
CH,~OH CH,~OH CH,—NH, CH,—Br CH,—H
(+)-glicerin- (-)-glicerin-  (+)-izoszerin (-)-3-brém- (-)-2-hidroxi-
aldehid sav tejsav propionsav

ABSZOLUT KONFIGURACIO:

1951 6tal J.M. Bijvoet (Utrecht)
(+)-borkdsav (X-Ray diffrakcid)

MODSZER: diffrakcié




ENANTIOMEREK ELVALASZTASA RACEMES ELEGYBOL

ENZIMATIKUS MODSZER (E)

COOH COOH O
ClH—NHz LEHLCO), lCH—NH _H(: -t
|CH3 |CH3 (|ZH3
DL-Alanin Ac-DL-Alanin
COOH COOH (|)
HZN—|C—H + H_(|: ~NH - (:|
|CH3 (|3H3 éHg

L-Alanin Ac-D-Alanin



2. DIASZTEREOMER SOKEPZES

H

COOH COOH
OH HO CGH5
CH3
\_ (R) (5) Y,
Y
racém elegy
COO NH" oele) NH3"
- H\é/OH CGHs\EéP/H N HO\E?/H C6H5\€=P/
CeHs CHg CeHs CH3
(R,R) 6 (S,R) s6
l HCI/H,0 l HCl/H,0
COOH
Bazisok: : COOH
- H. = _OH HO. : H
(-)-kinin \Q/
(-)-sztrichnin CeHs CoHs
(-)-brucin (R)-sav (S)-sav
Sav:

(+)- borkdsav vagy
(-)-borkésav*

‘L. Pasteur 1848, L. Racemis (sz616)



10.2. SZTEREOIZOMERIA

Konformacios

Geometriai izoméria Optikai izoméria _ o
e Al s . , : : 1zomeria

Ciklizaltsag v. kettds kotés Aszimmetrikus

v. részleges kettés kotés. Disszimmetrikus

(csak szimmetriatengely van)

Pl. 1,2-dimetil-ciklopropdn - —

—~—

Kirdlis vegyiiletek

H
N H
H CHsq H\/ /_< \/H
\
5 X H Csak az optikai aktivitds
H Csak

.irdnydban" kiilonboznek
transz cisz az enantiomerek.

: Minden mas fizikai, kémiai
H CH, H H

>_< tulajdonsdg azonos.

HyC H H3C CHs  Azonos energiatartalom.

transz cisz §O
pl. 2-butén = O

H : H
H CH; 1 HiC H i
! Y ' Y
\ : I
H ! H

o,

nl”l’,’x

V4
-~
-
99

-



10.2.3. KONFORMACIOS IZOMERIA

1) A BUTAN KONFORMACIOI

CH,
CH3<—— — |
~4k] /mol ~20k] /mol CH 3
CH; Ferde (6) CH,4 nyitott CH,4 feds
dllas allas dllds

H3C_CH2_CH2_CH3

KJ/mol
E
I I I I I
0 60 120 180 240 300 360
cn CH CHy CH cH$Hs
< Z } H ( &—H &—H é}%ﬂ
= G \ CH, CH G
J 4 HI-{ HI—{ H /
CH H CH H CH A
N/
H@*H H@—H CH CE}H
H \H \CH3 H \-i

sp sk ak ap ak sk sp

Roviditések: s szin p periplandris

a anti k klindlis



2) CIKLOHEXAN KONFORMACIOI
a) szogfesziiltség

SZEK KAD

Szégfesziiltség V(@©) = 0 Szogfesziiltség V(©) =

b) torzids fesziiltség

GXid“S >
<«— ekvatoridlis — |

szin-klindlis (gauche) szin-klindlis (gauche) szin-periplandris
hat négy kettd

c) .kolcsonhatasi fesziiltség“(nonbonded interaction)

szék 2,4A

H
< > (TGSZITGS') < > < ,

csavart kad



CIKLOHEXAN KONFORMACIOT - OSSZEGZES

, / z _Ju
.atrezgés" .csavart kad

k]/ mol M

kT /mol T 1g/mol

.csavart kad"

+ 45
kJ/mol

10%/sec > 99% szék



Térszerkezet - izoméria

(Osszefoglalds)

Konstitucio Szerkezeti izoméria

- lanc
- helyzet
Konfiguracio Geometriai [cisz-transz]
Optikai izoméria
Konformdcié Optikai izoméria
Konformadciés izoméria
- lehetséges
- kedvezo

- dtalakulas



Térszerkezet - reaktivitds

Sztereoszelektiv reakcio:
olyan reakcid, amely csak az egyik sztereo-izomer vegyiileten
jatszodik le. Pl. anhidridképzédés fumdrsav v.6. maleinsav

Példa:
CzjéH 1.3 C()H 13
e NaOH . nincs
H C el Sn2 HO C H (R)-2-oktanol
CH} CH_;
(R)-2-Br-oktan (S)-2-oktanol

C,H,, Collis

nincs

— =y NaOH | C
Br C H H C OH (S)-2-oktanol

3 SN2
CH, CH,
(S)-2-Br-oktdn (R)-2-oktanol



Sztereospecifikus reakcio:

olyan reakcid, amelyben

(a) sztereokémiailag kiilonb6zé molekuldk,
kilonbozéterméket hoznak létre,

(b) adott vegyiilet esetén csak adott térszerkezetil termék
keletkezik.

stereospecific result

Enzimkatalizdlta reakciok mindig
sztereospecifikusak



