V. Nitrogéntartalma szénvegyuletek Hc=cH—no:

Nitroethene

1. Nitrovegyiiletek (C H, ,,NO,) nivoeten
¢ tipusnév: nitroalkan H3C—CH,—CH,—NO,
Az alkéan hidrogénjét= NO, -re csereljiik

1-Nitropropane  1-nitropropan

szintelen, éterre szubsztitiicios név: ,,nitro” mindig eldtag omerek szama: 2
emlekeztetd szagh
r @.
folyadék ‘0"
/ o. N02
H,C—NO, Me—N® |
\\ . OzN_C_NOQ
Nitromethane O - |
. . °* 4CO NO;
nitrometan pK,~10 4 H;C—NO, 2
H r D > > <2N Tetranitromethane
H :_';_,_ ,H;';D'. H ':'.' C=H 3 02 2 . .
\*I-:_N ] g+ \C N,f o 6H,0 tetranitrometan
e —M & :
3 pair J .
Hf =H 1\l"[::. o H"f sp® \D A "nitro” Nitrometan égése

. =
major structural reorganization

2 HyC—NO, 2C0,
© ¢ > 44N
3 NHUNO, g
9H,0 |
J . ?» ™y

Nitrometan és ammonium-nitrat keveréke robbanoszer

A nitro folyadék elénye a hagyomanyos szénhidrogénekkel (pl. benzin) szemben az,
hogy égéschez tizedannyi levego sziikséges



CH, tautoméria (egy H és egy
. . kotés helyzete kiilonbozik)
2. Nitrozovegyiiletek (C H,.,,NO) . {0 (memo: lasd még

tipusnév: nitrozoalkan _ vinilalkohol)
CH, Alifas nitrozovegyiilet
az alkan hidrogénjét = NO —ra cseréljiik 2-Methyl-2-nitrosopropane inkabb az izonitrozo

(oxovegyiilet oximja)
formaban van jelen.

szubsztiticids név: ,,nitrozo” eldtag 2-metil-2-nitrozopropan

—0.04 < toltés.< 0.04
H

2
H3C_CH2_?—'CH3

Butan-2-one oxime

butan-2-on-oxim
/CH3

—
—14,6 kcal/mol HsC—CH,—Cy 2 o
2-Nirosobutane  * Ny N\ .. -0.04 < 5ltés.<0.04

. ‘N—OQ°
2-nitrozobutan Q: \H
u= 2.61 Debye u= 0.83 Debye
E(RHF/6-31G(d))= -285.9360102 Hartree E(RHF/6-31G(d))= -285.95921885 Hartree
Aldoximok kémiai szintézise: o
N—OH
R—C + HN—OH —<== R—C—N. —=== R—C
\ BN \
H ¥ H H
aldehid aldoxim
N—OH N—OH
cisz-transz izoméria R—C\ H—c\
H R 2

SZin-oxim anti-oxim



Aldoximok eloallitasanak reakciomechanizmusa:

e
5 [} i
o)
o+ ..
o H,N—OH — R—C—N&—0oH R—C—NH—OH
A | |
aldehid H H H @
Id ®
aldoxim .. H,O .
N—OH y® (OHZ
R—C/ - ® y
\ R C—=NH OH <=—— R_C_NH_OH
H
H
H
Aldoximok mint védocsoportok:
N—OH O-
//O “H0 V4 +H,0 V4
R—C + HNN-OH ——— R—C <—~ R—C_ + H,N—-OH
\ N\ N\
H H H
aldehid aldoxim aldehid

Az aldoxim elbontasa enyhén savas kozegben (pl. Ac-OH) torténhet.



3. Aminok (C.H,,.,NH,) tipusnév: alkil-amin

Ammonia hidrogénjét = alkil csop.-ra cser.
szubsztiticids név:

elétag: ,,amino” (aminoecetsav)

utotag: ,,amin” (etdnamin)

_ csop.funkciés név: alkil-amin,stb.
alapszénhidrogén: nyilt < gylriis

alapszénhidrogén: telitett < telitetlen
[NH,], n=1, 2, 3, ...egy-, két-, tobbértékli amin
N-hez kapcsolddo szénatomok szama szerint
: elsOrendli < masodrendli <> harmadrendii
primer szekunder tercier
(RNH,) (RIR?NH)  (R'R?R3N)
negyedrendil (kvaterner) ammoénium ion (R!R?R3R4N*)
NH,-k elhelyezkedése szerint: geminalis < vicinalis < diszjunkt

A) Egyértékii primer aminok: RNH,

H3C—CH>—NH> H3C—CH>—CH>—NH> HsC
\ H,C=—=CH—CH,—NH, NH,
. . HC—NH-
Ethylamine Propylamine /

) ) H3C . Allylamine Cyclohexylamine
etil-amin propil-amin Isopropylamine

allil-amin ciklohexil-amin
izopropil-amin

4



élda: 1
p H3C—CH,—CH,—CH,—CH——CHj,

CH2 NH-
N nev.gyak.
HO CHz 4 hexane-2-amine NH;
hexén-2-amin (Szn)
(hexan-2-yle)-amine
2-aminoetan-1-ol (hexan-2-il)-amin (Csn)

2-Amino-ethan-1-ol

kolamin

ikerionos szerkezet:

u=4.69 Debye
E(RHF/3-21G)= piros kék
-752.18757694 Hartree -0.09 < t6ltés.< 0.09

f
HOSO,—CH,—CH,—NH, 2 ',“

2-Aminoethanesulfonic acid

2-aminoetanszulfonsav 33.6 kcal/mol
taurin

Bruckner I-1 432 @ I ‘
epesavak alkotorésze
- ) \
®

SO3—CH,—CH,—NH;3

u=18.35 Debye , .
E(RHF/3-21G)= o kek
_752.13406739 Hartree ~ "0-15 < t0lt¢s.<0.15

piros



B) Egyértékii szekunder aminok RIR2NH
- szimmetrikus (di- vagy bisz)

J#J = I
M"{ ’
N Izoméria:
YJ Zomen HaC FHa \ /

J

H | | HaC CHs
| ° Dipropylamine
N N y .
- dipropil-amin Diisopropyl-amine
C2H5 \C2H5

. . " . diizopropil-amin
Diethylamine dietil-amin

gyulékony, szintelen folyadék,
kellemetlen szagu, erds szerves bazis

Bis(2-chloroethyl)amine

bisz(2-kléretil)-amin

- nem-szimmetrikus

nev.gyak.
H3C—NH—CH,CH3;  CH3CHy;CH;—NH-—CH(CHa), rangok!
Ethylmethylamine N-Isopropylpropylamine 1 2

HO—CH,—CHy,—NH—
etil-metilamin N-izopropil-propil-amin O—CH;—CH; NH—CHj3

2-Methylaminoethan-1-ol

2-metilamino-etan-1-ol 6



C) Egyértékii tercier aminok: RIR?R3N
HsC—N—CHg . nev.gyak.
| csoportnev: rangok!
CH, '

CH3CH2—I|\I—CH2CH3 G HaG @
Trimethylamine CH,CHs3 /N /N HO‘.fl\'

trimetil-amin
Triethylamine o
N,N-dimetilamino .
trietil-amin N-metil-N-etilamino 4-(N-Ethyl-N-methylamino)cyclohexan-I-ol

4-(N -metil-N-etilamino)ciklohexan-1-ol

HoN CH, CH, CH, CH, CH, NH,

Pentane-1,5-diamine pentan-1,5-diamin

Példa: Hullaméreg
(Lys bomlasterméke)

kadaverin
A hem bioszintézisének kezdo 1épései:
[Stryer 723] COOH Hem B
hemoglobin
H,N—CH,—CH,—CH,—CH—NH, 2,5-Diaminopentansav | ornitin
putreszcin

H2N_CH2'—CH2'—CH2'—CH2’—NH2

H,N—CH,—CH,—CHy—CHy—NH——CH,—CH,—CH,;—NH, | spermidin

.
H2N+CH29§—H+CH2%Z—H+CH235—NH2 spermin Jﬁ/kk

v HOOC

f)%rh

COCH

A globin nevi fehérjéhez kapcsolodo hem alkotja a Vérésvértestekben a hemoglobint.



MeNH,

“

Me,NH

Me;N

Polaritas: RNH, > RIR2NH > RIR2R3N

u=1.54 Debye RHF/6-31G(d)
p>0.00 04 a.u.

J

u=1.14 Debye RHF/6-31G(d)

J

0>0.0004 a.u.

u=0.74 Debye RHF/6-31G(d)

piros kék
-0.06 < toltés.< 0.06

—

-0.05 < t61tés.< 0.05

-bazicitas gazfazisban:
az onium so stabilitasi
sorrendje szamit, ami:
RIR?R3N > R'R°NH > RNH,
(a Me csop. +I effektusa -
elektronkiildés N-re:
stabilizalja a sot)
-bazicitas protikus
kozegben:
a szolvatalt 6nium s6
stabilitasi sorrendje szamit: a
szekunder amin (R'R?NH) a
legstabilabb.

Kajtar: 383 o



D) Kvaterner ammonium sok

<k

_ _ _ _ (2-Hydroxyethyl)-trimethylammoniumTydroxide
Trimethylvinylammonium bromide ﬂ@ é? (2-hidroxietil)-trimetil-ammonium-hidroxid
trimetil-vinil-ammonium-bromid kolin

Diethyl-methylpropylammonium chloride

dietil-metil-propil-ammonium-klorid

példa:
[Gimn2 137]

lecitin
(foszfatidil-kolin)
sejthartyak épitoeleme

kolin|

palmitinsav glicerin



E) Tobbértéki aminok

HZN_CHZ_CHZ'—NHZ H2N_CH2—CH2—CH2—NH2
Ethane-1,2-diamine ~ €thylenediamine Propane-1,3-diamine

etan-1,2-diamin etilén-diamin propan-1,3-diamin

F) Gyiiriis aminok

Aziridine Azetidine

Pyrrolidine Piperidine Morpholine

etilén-imin trimetilén-imin pirrolidin piperidin morfolin

—18.4 kcal/mol

> 64°
A

piros kek

datmeneti dllapot -0.05 < t5ltés.< 0.05

u= 1.45 Debye
E(RHF/6-311++G(d,p))=
-172.12678252 Hartree

u=0.09 Debye u=1.93 Debye
E(RHF/6-311++G(d,p))=  E(RHF/6-311++G(d,p))=
-133. 04841154 Hartree -133. 07778787 Hartre



. r

Aminok eloallitasa: Bruckner I/1 407. o.

gond: keveréket kapunk
(R-NH,, R,NH, R;N és R,NX)
R-X + 2NH; — R-NH, + NH,X ahol X=F, Cl, Br _tqlalkilez6dés” primer, szekunder,
alkil-halogenid alkil-amin tercier, kvaterner aminok is képzddnek

1. Primer aminok cldallitasa: ( Gabriel-féle szint. 1887)

0 O
OH
N, + Br—R iBl N-RZHZO ftalsav
) K@ OH
@) 9] @)
ftalimid-kalium N-alkilftalimid + R-NH;
2. Szekunder aminok eldallitasa:
@)
@)
/ /
HaC—C , HsC—C cc. HCl CH3-COOH
\ + RBr —— —_—
RI
H szekunder amin
primer savamid szekunder savamid

3. Tercier aminok eldallitasa: szekunder aminok reakcioja alkil-halogenidekkel. H



A szerelem molekulai: Hzg_(;;H_NHZ
{OVE CHEMISTRY egy természetes serkentoszer: a feniletilamin CHs
o-metil-feniletilamin
poa Egy amfetamin szarmazék. amfetamin, a ,speed”
H2C—CH R Az elnevezés eredete: alfa-metil-feniletilamin alapvegyiilettdl szarmazik.
2-feniletilamin Hatasmechanizmus: az emlosok kozponti idegrendszerében transzmiter és

-f | tl . , o . . J4 J4 r : b
Prfeniletiamin neuro-modulator szerepet tolt be. Emeli az energia- és az éberségi szintet

mint mads amfetamin (adrenalin €s noradrenalin). A stressz-reakcio
biolsagiai felezési id6: 5-10 perc (kiizdelem vagy menekiilés) is amfetaminok altal ,,vezérelt”.
egyértékd primer aralkil-amin A ,,csabitas” molekulai:
L-Phe-bol dekarboxilezédéssel - feromonok (koriilottiink vannak, bejutva endorfinokat pl.
» Met enkefalint (Tyr-Gly-Gly-Phe-Met), OXITOCINT (magas a szintje a sziilésnél, az
orgazmus esetén (férfi agyalapi mirigy is termel oxitocint)), stb. szabaditanak fel,
- amfetaminok (csokoladéban is van, de ez az agyba nem jut el, mert
mar a belekben lebomlik)

H H
(04 o
HO—Co—CH,—NH—CH; HO—C-—CH,—NH;
adrenalin noradrenalin

(epinefrin)
OH OH memo. a szerelem csodalatos és
OH OH komplex élmény, nincs egyetlen
(R)-4-(1-hidroxi-2-(metilamino)etil)pirokatechin 4-{(1R)-2-amino-1-hidroxietillbenzol-1,2-diol molekulaba se ,,becsomagolva”.

biolégiai felezési ido: 2 perc


http://hu.wikipedia.org/wiki/Nemzetk%C3%B6zi_szabadn%C3%A9v_(gy%C3%B3gyszer)
http://hu.wikipedia.org/wiki/Agyalapi_mirigy
http://hu.wikipedia.org/wiki/Hipotalamusz
http://hu.wikipedia.org/wiki/Hormon
https://hu.wikipedia.org/wiki/Amerikai_Egyes%C3%BClt_%C3%81llamok
https://hu.wikipedia.org/wiki/1930-as_%C3%A9vek
https://hu.wikipedia.org/wiki/1930-as_%C3%A9vek
https://hu.wikipedia.org/wiki/1930-as_%C3%A9vek

Hogyan ,,memorizaljunk osszetettebb molekulakat?

COOH

H

:

HO L-tirozin

ltirozin-hidroxiléz

HO COOH

NH,
HO L-DOPA

lDOPA-dekarboxilziz

HO
mHz
HO

Dopamin-
B-hidroxilaz l

HO

2
noradrenalin

B

HO

N—-metil-
transzferaz

HO

OH

Feniletanolamini

HN
N
HO adrenalin CH;

COOH
CH——HN2
H, -CO,

DD\
COOH
| A «1?‘% Hy—NH,
HC—NH, .&0/ |
o
TPH

5-hidroxi-triptofan CH,
CH»
H z

Z | - OH
CH—HN, N

HN CH,

=
o 4&&@ szerotonin Op 214°
triptofan \ 2 Pz 0 5-hidroxi-triptamin
>
HN

triptamin

A szerotonin bioszintézise és az ebben résztvevd enzimek:
TPH:= Triptofanhidrolaz
DDC:= 5-OH-Triptofan-dekarboxilaz

13



4. Iminek (R'R°C=NH)
tipusnév: alkanimin (Schiff-bazis)
N-szubsztitualt imin

utdtag = ,,imin” H3C—CH>—CH;—CH=—NH HN=—CH—CH,—COOH
elétag = ,,imino” butan-1-imin
butan-1-imin (Szn) 3-Iminopropanoic acid

3-iminopropansav
Butylideneimine

butilidén-imin (Csn)

5. Hidroxilaminok (R'R°NOH)

hidroxilaminbdl (NH,OH) a hidrogént = -R helyettesiti

H3C—NH—OH H3C—N——OH H3C—N—0—CHj3

CHj CHj

N-Methylhydroxylamine N,N-Dimethylhydroxylamine  O,N,N-Trimethylhydroxylamine

N-metilhidroxilamin N,N-dimetilhidroxilamin O,N,N-trimetilhidroxilamin
H3;C—CH,—CH,—CHy,—CH,—CH=—7/"NOH NOH
1R2C— im:- Hexanal oxime
(R'R“C=NOH) oxim: | rovanal o
ha kétertekii csoporthoz kapcsolodik az N Cyclohexanone oxime

(ha van kettdskotés) ciklohexanon-oxim 14



6. Hidrazinok (R'*R°NH-NH,)

hidrazinbol (NH,NH,) a hidrogént = -R helyettesiti

utétag = , hidrazin” _-NH—NH,
. . L, H,C
elétag = ,,hidrazino
Methylhydrazine
metilhidrazin

(R!R?°C=N-NH,) hidrazon: Hsc.___cH;

ha keétértékii csoporthoz kapcsolodik (|:|

az N (ha van kettdskotés) PN
totag = ,hidrazon” NH,
utotag — ,,n1drazon acetone hydrazone
elc'Stag = ,,hidrazono” aceton-hidrazon

CH, H
N—NH, /N—N<
H3C CHs,
CHs;
N,N-Dimethylhydrazine N,N'-Dimethylhydrazine
N,N-dimetilhidrazin N,N'-dimetilhidrazin
CH
H AN .o .o / 3
/C:N—N\
H3C CH3

acetaldehyde(N,N-dimethylhydrazone)
acetaldehid-(N,N-dimetilhidrazon)

7. Azovegyiiletek (RIN=NR?)

H,C—N——=N——CH

Dimethyl-diazene
azometan

15



8. Diazovegyiiletek (R!N,)

konjugalt szerkezet HyC~—N—=-—=- Diazomethane diazometan
122 1+ 1/2-

Hatarszerkezet:

© ©®
H,C—N==N:
"1.47A 1.09 A i

1.30 A 1.249 A

H,C=N—N:

@ u=1.316 Debye N
E(MP2/6-311++G(2d,2p))= ==
-148.41021157 Hartree
Hatarszerkezetek irasa:
a diazometan hatarszerkezetei:
H\@ © . elektrondifrakcios adatok alapjan
/9 N——=N: a molekula linearsi szerkezeti;
H a C-N kotés 1,34A, .
mig az N-N ko6tés 1,13A H N
H ® 6 N
\C:N—N . memo: /C |
~ e’ a C-N egyszeres kotés: 1,47A H \
H a C-N kétszeres kotés: 1,30A N
valamint T
H \@ o . °© az N-N kétszeres kotés: 1,24A a kizarhat6 gyurds 16
/C N——N. az N-N haromszoros kotés: 1,09A hatarszerkezet

H



szimmetrikus ekvivalens

hatarszerkezetek:
— -2-
Jok 'O Jo
Cxl T Samal
07 No: |:07 Yo oF
L 1 ® S ot
_ -1-
7| e
:o./'\t\;b': ;0”7 No: o7
L 1 ® S ot

alapszénhidrogén: telitett < telitetlen
kapcsolddasa szerint: lancvégi (aldehid) < lancko6zi (keton)
az oxo csoportok jellege és a kapcsolodasa helye szerint:
dialdehid < ketonaldehid < diketon <
polioxo-vegyiilet

nem ekvivalens
hatarszerkezetek:

... .o @
O- O:
NS e A8
~ AN ~ N
amid
... .o @
O- O:
& e
—C\<—> —C\
H ™ H
aldehid
gyenge dipol erds dipol

9. Azidovegyiiletek (R*N,)

V1. Oxovegyiuletek

alapszénhidrogén: nyilt < gylris

17



1. Nyiltszénlancu, telitett aldehidek (C H,, O)

H H
\
C=0 C=—0
H HaC
Formaldehyde Acetaldehyde
metanal etanal
formaldehid acetaldehid

Szerkezeti izoméria:

J

J

u=3.19 Debye
E(RHF/6-311++G(d,p))

tipusnev: alkanal szubsztitucidos nev:  ,,al” utotag

,,0X0”” elotag

memo: az al utotagnal az 1-est
nem kell kiirni
H tautomerek
\ H H
- \ /
SO c—0
//
HC—HC HsC—HC
oxo-alak H enol-alak
Propionaldehyde  propanal  propionaldehid
CH;

H3C_CH2’_CH2’_CHO
CH;—CH—CHO

B Ideh
2-Methylpropionaldehyde utyraldehyde
butanal
2-metilpropanal
i i ; butiraldehid
izobutiraldehid
H 3C — C\ 8-|-
piros kék H 18

-0.06 < t6l1tés.< 0.06



Szubsztitacios nomenklatura:
nev.gyak.

kivalasztjuk a leghosszabb szénlancot '
amely az oxocsoportot is tartalmazza CHs rangok!
(vagy a legrangosabb csoportot), | 2|1

a csoport szama a legkisebb legyen, Cl——CH,—CH—CH,—CH—CH,—CH—CHO
szubsztituens sorrend az ABC szerint.

OH

7 6 CH, 7-Chloro-4-ethyl-2-hydroxy-6-methylheptanal
| 7-kl6r-4-etil-2-hidroxi-6-metilheptanal

Példa: Cl;C—CHO CH
o 3
Trichloroacetaldehyde o _ -Clukoz (7-kl6r-2-hidroxi-6-metil-4-etilheptanal rossz ABC)
trikloracetaldehid ‘ szekologanin
Klordl 0 0 [NET 219]
OH ”
N
CH3—CH—CH,—CHO | «
3-Hydroxybutanal C
3-hidroxibutanal O/ ~o
aldol ng

2. Gylriis, telitett aldehidek
tipusnév: cikloalkankarbaldehid

CHO cor e > 1 .
/ szubsztiticios név: ,,oxo” elotag (formil)
,,al” utotag (karbaldehid)

CHZ_CHZ_CHO
Bar tartalmaz cikloalkan részt nem gyiiris

Cyclohexanecarbaldehyde 3-Cyclohexylpropanal aldehidként nevezziik el 19

ciklohexankarbaldehid 3-ciklohexilpropanal



0
V4
CH2=CH—C\/

Propenal

propenal

akrilaldehid vagy akrolein

3. Telitetlen aldehidek
tipusnév: alkenal, alkinal

szubsztiticios név:
,enal” végzideés (utdtag)
,0x0” elotag

- T I_ll -
C nev.gyak.:rangok!
ZN AP ® C\0o°
CH; \)?/\) D CHZ/‘\_}C/ 3
‘ CHO
H .
Cyclohex-3- baldehyd
CHO FHO ciklohex-3-énkarbaldehid
H,C—CH=—CH CH=C 6 CH;—CHg
But-2-enal but-2-enal Propynal propinal HC=C-—CH,—CH,—C—=CH—CHC
krotonaldehid propargilaldehid 3-Ethy|hept-2-en-6-§nal 2

4. Dialdehidek

tipusnév: alkandial

3-etilhept-2-én-6-inal

szubsztitiicios név: ,,0x0” elétag

\ //0 ,,dial” utétag
OHC—CHO C—CH,—C OHC—CH,—CH,—CHO
Ethanedial : .
A Propanediale butanedial ; a
etandial H propandial H butandial kerd_es : . _ _
glioxal malondialdehid szukcindialdehid melyik stabilabb: malondialdehid
vagy tautomerje a hidroxi-
akrolein?
HC—CH,—CH,—CH,—CH —CH,—CH,— . e
OHC—CH,—CH,—CH,—CHO CH,—CH, CH.2 CTZ valasz: az utébbi
Pentanedial CHo  [lexanedial A, a konjugacio miatt.
pentandial hexandial 20
glutardialdehid adipindialdehid


https://hu.wikipedia.org/wiki/Akrilsav
https://hu.wikipedia.org/wiki/Akrilnitril

5. Nyiltszénlancu, telitett ketonok (C, H,,O)

tlpusnev. alkanon szubsztiticios nev: ,,on” utdtag

(ﬁ O O ,,0X0”’ elotag

HsC—C—CHz  HaC—C——CH,—CHz HgC—C——CH,—CH,—CHj

Propan-2-one Butan-2-one Pentan-2-one
propan-2-on butan-2-on pentan-2-on
dimetil-keton etil-metil-keton

aceton

Szubsztitucios nomenklatura:
kivalasztjuk a leghosszabb szénlancot amely az oxocsoportot is

tartalmazza (vagy a még rangosabb csoportot),

ugy hogy ezen rangos csoport szama a legkisebb legyen, nev.gyak.
(szubsztituens-sorrend az ABC szerint). dCH3 ﬁ rangok!
7 4 2 1

CI—CHZ—CH—CHZ—j:H—CHZ—C—CHZ—OH

CH» 7-Chloro-4-ethyl-1-hydroxy-6-methylheptan-2-one
| 4-etil-1-hidroxi-7-klor-6-metilheptan-2-on

Példak: CH
_ 3 (7-klor-1-hid roxi-6-metil-4-etil-2-heptanon rossz ABC

CH>—OH H sorrend)
(|3:O H3C—(”3—(|3—CH3 (s
CH,—OH O OH H3C (ﬁ (|: COOH

1,3-Dihydroxypropan-2-one O OH

1,3-dihidroxipropén-2-on 3-Hydroxybutan-2-one o 21

’ 3-hidroxibutan-2-on 2-Hydroxy-2-methyl-3-oxobutyric acid

dihidroxiaceton acetoin 2-hidroxi-2-metil-3-oxobutansav



6. Gyuris, telitett ketonok

tipusnév: ezociklusos cikloalkanon
exociklusos cikloalkilalkanon

] ] szubsztitlicios név: ,,on” utotag
eZociklusos eXociklusos Loxo” elétag

(|3| memo:

@)
@) az ,,on” utotagnal az 1-est
X~—CH C ”
é C 3 CH3 \CH3 ki kell irni

Cyclohexanone

ciklohexanon 1-Cyclohexylethan-1-one 1-Cyclohexylpropan-2-one
nev.gyak. ciklohexil-metil-keton ciklohexil-aceton
rangok!

O O
% Cl % CHs

3-Chlorocyclohexan-1-one  3-Methylcyclohexan-1-one

3-klorciklohexan-1-on 3-metilciklohexan-1-on

2]

NJ




H3;C—CO—CH—CH,
But-3-en-2-one
but-3-én-2-on

metil-vinil-keton

H3C—C—C—CHs
3 2

Butane-2,3-dione

butan-2,3-dion

biacetyl
biacetil

ﬁO

nev.gyak.
rangok!

3-Allylpentane-2,4-dione
3-allilpentan-2,4-dion

H3C—CO—CH,—C==CH

7. Telitetlen ketonok
tipusnév: alkenon, alkinon

szubsztiticios név: ,,énon” végzodés (utotag)
oxo” eldta
Pent-4-yn-2-one ”? g

pent-4-in-2-on
CHs;

metil-propargil-keton nev.gyak. |
| H3C—C=—=CH—C—CH
rangok! P55 3

4-Methyl-pent-3-en-2-one

8. Diketonok

tipusnév: alkandion
o) o
| |

4-metil-3-pentén-2-on

mezitiloxid

HaC—C—CHy;—C—CHj
4 2

Pentane-2,4-dione

pentan-2,4-dion

HsC
5,5-Dimethylcyclohexane-1,3-dione
5,5-dimetilciklohexan-1,3-dion

CH3 23



9. Ketének C=C=0

Alkénbdl lancvégi hidrogének cseréjével H, = O -re
alapnév: ,.ketén”

—~— ——~— CyH
H,C—C— H3;C—CH—/C—/— 4719
2,C=—C=—0 3C—C C @) \C=C=O
Ethenone Prop-l—en-l—on‘e\ CaHg
etenon , - -1-en-1- .
prop-1-én-1-on aldoketén 2 But_ylhex 1Ien 1-one ketoketén
ketene methylketene 2-butilhex-1-én-1-on
ketén metilketén
dibutilketén

Ketén eloallitasa:

H3C\ - o + +
C—0O —> H)C—C—/©O CHg4

+

/
H3C
7
Ketén reakcioképessege: H,C—C=—O0 + Q OH —> H3C—C\
(kumulalt kettoskotes, fokozott reaktivitas) 0—0Q
alkil-alkohol ecetsav-alkil-észter
e
QT NHy —— ch—c\
HN—Q
alkil-amin ecetsav-N-alkil-amid

C c\/
Q—SH  —> HiC—
84—Q

alkantiol ecetsav-alkil-tioészter



10. Polihidroxioxovegyiiletek: monoszacharidok

eszénatomok szdma (tridz, tetroz, pentdz, hexoz, heptoz)
«aldehid«— keton

Polihidroxialdehid

aldotetroz n=2
aldopentoz n=3
aldohexoz n=4
aldoheptoz n=5
Polihidroxiketon
ketotetroz n=1
ketopentoz n=2
ketohexoz n=3

kérdés: Hany kiralitascentrummal rendelkezik egy
(a) aldotetroz,
(b) ketopentoz,
(c) n-atomos aldoz,
(d) n-atomos ket6z ?

25



Konfiguracio, kiralitas, D/L-konvencio

(|:I:O CH,OH
H—(|3—OH c—0

CH,OH (|:H20H
(ggfﬂgfﬁg) dihidroxi-aceton

, \ (eqgy ketotridz)
egy nincs

O kiralitascentrum O kiralitdscentrum
Hame (flj_AOH HO\Cfl:AH
CHZ0H CH,OH
(+)-gliceraldehid (-)-gliceraldehid
(R)-(+)-gliceraldehid (S)-(-)-gliceraldehid
D-(+)-gliceraldehid L-(-)-gliceraldehid
D-cukor: L-cukor

az a monoszacharid, amelyikben a legmagasabb sorszamu avagy a karbonil csoportol
legtavolabbi kiralitdscentrum, (leggyakrabban az utolso elotti szénatom) a D(+)-

MY A4

gliceraldehiddel vagy éppen a L(—)-gliceraldehiddel azonos konfiguracioju.
26



cr

d H _|“ OH HO —I— H
c CHO0H CH,OH
(R)-glicerinaldehid (S)-glicerinaldehid
D-glicerinaldehid : L-glicerinaldehid
b : b
CHO : CHO
H\?(OH a : a HOﬁ?/H d
CHZOH : CH,OH
C " C
a b b a
CH,OH : CH,OH
C . C

D-vagy L-?

A legmagasabb sorszamu
kiralitas- centrum és a
glicerin aldehid
konfiguracidja 27



Aldopentoz (3 kiralis C): 8 db diasztereomer térszerkezet

- _ D -xiloz D-lixoz
CHO CHO CHO CHO
H ——t— OH HO ——H H =———t—— OH HO =——f—H
H =——t— OH H =——t— OH HO —1—H HO ————H
H =——t— OH H ———— OH H =———— OH H =——t—— OH
CH,OH CH,OH CH,OH CH,OH
CHO CHO CHO CHO
HO =——t—H H =——t—— OH HO =——t—H H =——t— OH
HO —1—H HO =——1—H H —— OH H ——}—— OH
HO =——t—H HO ————H HO =——f—H HO =———H
CH,OH CH,OH CH,OH CH,OH
L-ribéz L -arabinoz L-xiloz L -lixoz

28



Aldohexo0z (4 kiralis C): 16 diasztereomer térszerkezet
a 8 db D-sorozatbeli aldohex6z nyilt formaja:

CHO
H——OH
H——OH
H——OH
H—— OH

CH,OH

D-alloz

CHO
H——OH
H—1—OH

HO—T—H
H—71—OH
CH,OH
D -giloz

CHO
HO ——H
H——OH
H——OH
H—— OH
CH,OH
D-altroz
CHO
HO——H
H—T—OH
HO——H
H—1—O0OH
CH,OH
D -idoz

CHO CHO
H—T—OH HO——H
HO—f—H  HO—}—H
H——OH  H——OH
H——OH  H——OH
CH,OH CH,OH
Doglikés D -mannéz
CHO CHO
H——OH HO—7—H
HO——H  HO—T—H
HO——H  HO—T—H
H——oOH H OH
CH,OH CH,OH

29



Ketohexéz (3 kiralis C): 8 diasztereomer térszerkezet
a 4 db D-sorozatbeli hexuléz nyilt formaja:

CH,OH CH,OH CH,OH CH,OH

— 0 — 0 — O — 0O
H—t—OH HO——H H—t+—OH HO——H
H ——— OH H=—t—OH HO—f—H HO —4+—H
H—— OH H—— OH H—— OH H—~— OH

CH,OH CH,OH CH,OH CH,OH

D-pszikoz - D-szorboz D-tagatoz
ribohexul6z _ xilohexuloz lixohexuldz



Az aldohexo0zok tényleges téralkata: nem linearis hanem ciklusos

0 CHO
H—c|:—OH
| HO—C—H
— H—C—OH
— H—C—OH
Q CH,OH

\II

Fischer-projekcio

CH,OH

HO

OH
HO

o-D-(+)-gliikopiranoz
HO(|3H2

c—o0
H/ H \H
OH
\C_ C/
4 OH

CHO

H=C=OH (2R 35,4R 5R)-2,34,5,6-

Ho>c|:<H pentahidroxi-hexanal
H®=C-=0OH ava
| o
H==—C—=OH D-gliik6z
CH20H

sztereo imitacid

N

CH,OH

@)
HO

HO OH
Reeves-képletek
OH

B-D-(+)-gliikopiranoéz

HO?HZ piros kék
H / \OH -0.08 < toltés.< +0.08
H
\SH 2 /, Haworth-képletek a1
H OH



A gylirtis forma rajzolastechnikgja: memo: étirési szojaték
bal (3 betii): => fel (3 betii)

fent lent ' )
CHO CHO jobb (4 betll): => lent (4 beti1)
H——OH H OH
1 HOCH, HOCH,
HO——H HO—{H /OH
H——OH H OH O c;
H——OH  HOCH,—H [ %
CH,0H OH HO  OH
120° o
D-gliiko6z N D-glikoz ——» D-gliikoz —_— B-D-gliikoz
C-kériili gylris alak intramolekularis
elforgatas preformalasa [ élacetdl képzodés
HOCH, HOCH,
OH
wonl & HOm
P ,///H P
HO OH HO OH
piran6z forma aldehido forma piran6z forma
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Az aldohexo0zok tényleges szerkezete: nem linearis hanem ciklusos

A félacetal képzodés a gyiras formahoz vezet:

\ HOC\ZHZ

C 0.
1N o

C—C

He__ O
1(|: H HOCH H
2
H_2(|:_OH L o (c:/
/' 2 [ ..
HO—3(|3—H _ E?OH oo 42/ H \CH
H—C—OH H(|)\(|)I3-I A = N\ V4
Y o— o—
H OH H OH
"CHoH  Nyilt lanca D-gliikoz nyilt lanca D-glikéz
HO(\:HZ /
C O
1 94 rqs H !
Ciklizalassal (':/ H \C/H
14 14 14 144 . OH H \
felacetal képzodik, H(')\é (I:/ OH
kiralitdscentrumma b O

valik a C1-atom
(anomer szénatom)

az igy kialakulo
diasztereomerek
anomerek

a-anomer ill. B-anomer

o-D-(+)-gliikopiranéz

C
| OH H N
HO I I/ H
I I

H OH

B-D-(+)-gliikopiranoz

o/p -D-(+)-gliikopirandz: az anomer
konfiguracid nem definialt

HOCH,
H,H °
OH
HO
H
OH

OH

CH,OH

HO

OH

OH 33



Ciklusos félacetal képzodése, avagy hogyan rajzoljuk a furandzokat:

. A nyilt lanca D-fruktoz kiilonb6zo konformacioi

H2C|ZOH H i H
‘c—0 \ 6CH20H H2COH (| oo
3 , SC/ Q \/Q. O)
HO—C|:—H d \ on = jc \, \ CH-OH
= C—CHy = C—CH2
H—C—OH , i H \'ﬁ Wk
_5| _ 4(|: 3C|: 4(|: 3’c|:
H 6C OH OH H OH H
CH,0H nyilt lanca D-fruktoz nyilt lancu D-fruktoz
o Lo o e
2 2 2
5(\:/0\2C|: 5(\:/0\2C|:
"\ H HO /] "\ H HO /]
H\\ \/ CH,OH H\\ \/ OH
C—C 1 C—C
4| 3, 4| 3,
OH H OH H
Memao: B-D-fruktofuranoz a-D-fruktofuranoz
O o)
piran furan
O o)

tetrahidro-2H -piran tetrahidrofuran

34



Ciklusos félacetal képzodése, avagy hogyan rajzoljuk a furandzokat:

A nyilt lanca D-fruktoz kiilonb6zo konformacioi

H H
\ p H,COH (|
1 CcC==0 CHZOH 2 )
H_ZCI:_OH = nd \\C—H = 4/C \V\\C——H
H—C—OH H/ H lT' |I| 1
- | - 3 | 3|C 2?
: 4C|3 OH OH OH OH  OH
.CH,0H hyiltlanca D-riboz nyilt lanca D-riboz
5 7/ A
HOCH OH HOCH
T o~ ] o1
memao: 4(|: H H $l
N H\(\: c\:/ H H\l \/ OH
adenozin </ g 2]
J OH OH “h Oy
H B-D-ribofuranéz a-D-ribofuranéz
\o
HO\\\ “oH

| NH, NH2
adenozin ¥ S
9-(B-D-ribofuranozil)-adenin op=235°C adenozid {Nﬁ </ fj
NH, o) N N/ | N/

N X

/ N
<N]©

: OH OHH |
adenozin-5'-foszfat o—p—o adenozin-3'-foszfat
5-AMP | 3'-AMP

35




oH®H
H/O
H
HO
H OH
H Qgalaktoz H

Kockacukor-cukorkocka

y OH
OHo
HO
HO ; OH
H H

H Mmannéz

H_o
HO
HO ol 1
H OH

n gliikoz w v




A mutarotacio jelensége:

0
CH20H <|3/ CH,OH
H—C—OH 0
| HO
== HO— (|: H — HO OH
H—C—OH
| OH
H—C—OH
AcOH-bél kristalyositva éH on EtOH-bol kristalyositva
o-D-(+)-gliikopiranoz ’ B-D-(+)-gliikopiranoz
Op. 146°C Op. 150°C
[0]p® = +112° \ [o]p™ = +18,7°
36 % egyensulyi oldatban / 64 % egyensulyi oldatban

nyilt lanca D-(+)-glikéz
egy 1d6 mulva bedll az egyensulyi oldat,
amely forgatasa : +52,7°(= 0,36*112° +
0,64*18,7°)

kérdés: miért stabilabb a 3- mint az a-anomer?
valasz: a nagyobb térigényl -OH (és nem a kisebb -H) van ekvatorialis pozicioban.

kérdés: van-e szamottevo nyilt forma jelen az oldatban?
valasz: nincs, sem UV-ban sem IR-ben a C=0 savok nem azonosithatok!



Néhany fontos diszacharid:

a szacharoz
(nadcukor, répacukor)

HOCH.,
O. HOCH,_ 0O
OH 1 2  HO
HO 0 CH,OH
OH OH

szacharéz
a-D-gliikopiranozil-B3-D-f ruktofuranozid

a cellobioz
a celluloz részleges
hidrolizise soran

HOCH, O

OH
itt B
HOCH, O e
/%/ h B
HOHO OH

cellobiéz
4-O-(B-D-gliikopiranozil)-D-gliikopiranéz

a maltéz (malatacukor),

kemeényitd részleges hidrolizise soran

HOCH- HOCH-
o, o
OH OH OH
HO ol
OH OH
maltoz

4—0—(a-D-gliikopiranozil)-
D-gliikopiranéz

a laktéz vagy tejcukor

HOCH;
O

OH
HOCH, oH

HO o P
OH

OH

OH
laktéz

4-O-(B-D-galaktopiranozil)-D-gliikopiranoz



A vizoldhatatlansag titka: vizoldhat6 di- és oligomer, de vizoldhatatlan polimer

CH,OH CH,OH CH,OH CH,OH CH,OH CH,OH

| | | | | | -D-gliikozil<1,5>
L NN AT N AT O AT AT AT [P-D-g 2
NI NN NN RN ”/T’NO\? OH o ﬁg\o

A o LR o N o L o AL o

H OH H OH H OH H OH H OH H OH

vizoldhatatlan celluloz réteg




VII. Karbonsavak és szarmazékaik

alkan lancvégi hidrogénjeit cseréljiik
2db H-t = O-re
1 db H-t = OH-re

alapszénhidrogén: nyilt < gylris
alapszénhidrogén: telitett < telitetlen
karboxicsoportok szama szerint: egy-, két-, harom- és tobb-bazisu sav

1. Nyiltszénlancu, telitett monokarbonsavak (C H,, ,,COOH)
tipusnéV: alkénsav elStag: ,.karboxi” utdtag: ,,sav”

pK,=3.75 pK,=4.76 pK,~4.87
H—COOH  HsC—COOH  HsC—CH,—COOH CH;—CH,—CH,—COOH  §Ms
Formic acid Acetic acid Propionic acid Butyric acid butansav CH;—CH—COOH
] ] ropansav : :
metansav ctansav prop vajsav 1zovajsav 2-methylpropanoic acid
hangyasav ecetsav propionsav Isobutyric acid ~ 2-metilpropansav
2 izomer
O------ H—O
CH34</ />'CH3 CHs
Szerkezeti izoméria |
O—H------ @)

CHz—CH—CH,—COOH
jégecet fp=118°C
CH, CH, 3-Methylbutanoic acid

/ _—
H4C \CHZ \COOH 3-metilbutansav

izovaleriansav régi név

Pentanoic acid pentansav L,
1,4-dimetilciklohexan kerdes:

, fp=126°C N , - vleridnsay melyik a 3. izomer ?
A vizmentes ecetsav (a jégecet) szintelen folyadek, vizet kot

meg, 16,7°C alatt megfagy és szintelen kristalyt képez.



homolog sor: -CO -COO -COOH o
PRGN § gt babérolaj,

CH3-(CH2)n-COOH acilcs_oport savnrlaradék sav Ol o ore
n>7 : szobahém.: kristalyos n=10 Iauro_ll _ lauraF ’ Iaurlr'ls'av «— =
n=14 palmitoil palmitat palmitinsav
n=16 sztearoil sztearat sztearinsav
Peroxisavak:
0 H—CO3H H;C—CO3H H;C—CH,—CO3H
Peroxyformic acid Peroxyacetic acid N
R_C// pKa:7-1 performic acid peractetic acid Peroxypropionic acid
\O OH peroxihangyasav peroxiecetsav peroxipropionsav
- perhangyasav perecetsav

Savak és bazisok erossége: K, és pK,
A HCI vagy H,SO, —tdl eltérden a szerves karbonsavak gyenge savak

O

0]
] \ ..
_C +

CH;—C_ + H,0 —~=—=— CH; O
o' /s

AN

OH H

az egyensulyi reakcid jellemzése: K, egyensulyi egyiitthato

) (cHs—c00”| [Hs0') (cHs—Cc00 | [Hs0')

[ Ka = KegHo0)=

Mivel a viz koncentracioja kb. allando, 55,5M, ezért célszerti K-t - a savi egyensulyi egyiitthatot - bevezetni.
PI: hangyasav; K,(HCOOH) = 1,77.10%, ecetsav; K,(CH,COOH) =1,76.10°
(memo: ha K, szamértéke nagy akkor erds, ha K, szamértéke Kkicsi akkor gyenge a sav)

Keg

| cHs—cooH HO] | CHs—COOH|



) (cHs—c00”| [Hs0') (cHs—c00 | [Hs0')

[ Ka = KedHo0)=

| cHs—cooH| HO] | CH;—COOH|

Keg

kérdés: mekkora a hidroxoniumion (H;O*) és mekkora a CH;CO,~ ionok koncentracidja az
ecetsav 0,1M-os vizes oldataban (K, = 1,76*10°)? Az ecetsav hany szazaléka ionizalt ekkor?

Ha a [H;0*] és az [CH;CO,] ionok koncentracioja x (M), akkor (0,1-x) a [CH;COOH].

Mivel K, kis szdm ezért X értéke is kicsi szdm ¢és igy (0,1-x)~ 0,1
X2 X2
K,=

~

(0,1-x) 0,1
x?=1,76 E-6 =>x =1,33E-3M O x =133 mM
Az ionizacio mértéke (%) = [Ac]/[AcOH] =1,33mM/100mM *100 = 1%
Praktikusabb a pK, = — logK, értéket megadni
Néhany pK, érték: —1,4 (HNO,), 0,2(CF,COOH), 3,75(H,CO,),
4,76(CH,COOH), 9,9(fenol), 38(NH;) ¢s 50(etan)

=1,76 E-5

CHz—CH,—0OH  CH3;—COOH CF3—COOH HCI

pK a= 16 < 4,75 < 0,2 < -7
~minden - - 7
s novekvo savi erosseb |
szazmi ~minden molekula

molekula deprotonalt

K =1E-16, x~LE-8 deprotonalt

kérdés: mekkora a viz K -ja, ha abban 25°C-on az [OH]=10""?
valasz: K,=(107)*(107)/55,5 = 1,8*10-16 tchat a pKa = 15.7



2. Ciklusos, telitett monokarbonsavak (C_H,,,COOH)

tipusnév: cikloalkansav elétag: karboxi”
utotag: ,.karbonsav”

CH,—CH,—COOH

COOH COOH
(|:OOH I I |
CoHs

Cyclopropanecarboxylic acid
ciklopropankarbonsav Cyclohexanecarboxylic acid 3-Ethylcyclohexane-1-carboxylic acid  3-Cyclohexylpropanoic acid

ciklohexankarbonsav 3-gtilciklohexéan-1-karbonsav 3-ciklohexilpropansav

3. Nyilt szénlancu telitett dikarbonsavak (C H, (COOH),)
tipllSlléV: alkandisav utotag: ,,disav” eldtag: ,,dikarboxi”

HOOC—COOH HOOC—CH,—-COOH HOOC—CH,—CH,—COOH

Oxalic acid Malonic acid Succinic acid

oxalsav malonsav borostyankdsav

borostyanké
hevitésével
1550 Agricola




HOOC-(CH.,),-COOH

-COOH -CO- -COO0O-

disav acilcsoport savmaradék  pK,1
n=0 oxalsav oxalil oxalat 1.23
n=1 malonsav malonil malonat 2.83
n=2 borostyankdsav  szukcinil szukcinat 4.16
n=3 glutarsav glutaroil glutarat 4.31
n=4 adipinsav adipoil adipat 4.43

COOH
nev.gyak.
HOOC—CH,—CH—CH,—COOH
3-Carboxypentanedioic acid
C|:2H5 3-karboxipentandisav CH,COOH
HOOC—(CH3)5s-CH—COOH
2-Ethyloctanedioic acid
COOH

2-etiloktandisav
2-(Carboxymethyl)cyclohexane-1-carboxylic acid

2-(karboximetil)ciklohexan-1-karbonsav

pPK, 2
4.19
5.69
5.61
5.41
5.41



Citromsav/Szentgyorgyi-Krebs

ciklus:

plroszolosav i
CooH %

oxalecetsav

H3

cukrok,zsirok,
feherjek

minden O,-t hasznalo6 (aerob)
organizmusban ez az
anyagcsere-ciklus termeli a
szénhidratok, zsirok és feherjek
bontasa soran az energiat
(plusz CO,-t és H,O-1).

Az ATP-termelés 4 anyagcsere
,,|épésben” valosul meg: a

glikolizis, a piruvatoxidacio, a
citrat-ciklus és a 1égzési lanc.

3 acetil-Q

HO

izocitromsav

6C
0 oH Citromsav OH
X X
0 |
0 HT—H * HC—OH
\\C_T_OH L/» b,
HO (|:H2 7k. (|;|-|2
C C
HO/ \O HO/ \
ADP + Pi = ATP

NAD + 2H* = NADH* + H*
FAD + 2H* = FADH?*

GDP +P, = GTP

@ CoA

@ Viz

5C

| o-ketoglutarsav

B co,

¢} OH

N

(R) *
H—C——O0OH

H—C—H

almasav

|
| \ H C |
AN
HO/C\O o (E)|T " v C\

0, OH
borostya’mkc’isav\c/

HC—H
0 * |
| &

HO 0]

4C

* tobblépéses folyamat




4. Nyilt szénlacu telitetlen monokarbonsavak (C H,, , COOH)

tipusnév: alkensav végzOdés: ,.énsav” ,,insav” Nem
alkinsav szubsztitualhatd
/O CHs alapnév
74
H2C==CH C\OH H,C==CH—CH,—~COOH H2C=C——COooH
. , o Methacrylic acid
Acrylic acid propénsav But-3-enoic acid but-3-énsav .
.. metakrilsav
akrilsav vinil-ecetsav
pK, 4.4 HC=C—COOH O 0"
CiSz-transz izoméria Propynoic acid
propiolsav
) __‘ev o  HO 0
H3C—CH HC—CHg3 propinsav
0 OH
HC—COOH HC—COOH nev.gyak. o
trimezinsav
trans-But-2-enoic acid cis-But-2-enoic acid
transz-but-2-énsav cisz-but-2-énsav
krotonsav izokrotonsav HaC COOH
pKa 4.7 Op: 72°C Op:15°C 3
’ . 5-Methylcyclohex-2-ene-1-carboxylic acid
Pelda. 5-metilciklohex-2-én-1-karbonsav
H3C_(CH2)4CH=CH—CH2—CH=CH—(CH2)7COOH
0
olajsav oktadeka-9,12-diénsav

cisz-oktadec-9-énsav OH linolsav



5. Nyilt szénlancu telitetlen dikarbonsavak (C H, .(COOH),)

tipusnév: alkéndisav
alkindisav

CiSz-transz izoméria

/COOH
H‘ﬁ
HC
\COOH

maleinic acid Q
malemsav _
cisz-buténdisav

Op.: 130°C
Példa:
HaC ~ COOH
|
HC\COOH

cisz-2-metilbuténdisav
citrakonsav

vegzodes: ,éndisav’ ,indisav’

—

COOH
HC/ ‘
| \(
CH

e

fumaric acid
fumarsav
transz-buténdisav

Op.: 287°C
HOOC—C==C—COOH
butindisav
HsC COOH (acetiléndikarbonsav)
N
C
] COOH
CH _
HOOC C—CH:—COOH
transz-2-metilbuténdisav HOOC—CH,
mezak onsav

nev.gyak. propén-1,2,3-trikarbonsav

akonitsav



6. Karbonsav-anhidridek: vizvesztés (hevités hatasara)
egybazisi savak esetében mm) intermolekularis

azonos molekulakbol kiilonb6zo molekulakbol
szimmetrikus tipus vegyes anhidridet kapunk
@) @)
I
@) @)
SN
HsC 0 CH3 I I
acetic anhydride _C_ _C_ _CHs
ecetsav-anhidrid HsC O CHz
acetanhidrid (ecetsav-propionsav)-anhidrid

kétbazisu savak esetében ) intramolekuliris

0

H2C%
| @) O

H2C\<
0 0

borostyankosav-anhidrid ciklohexan-1,2-dikarbonsav-
(szukcinanhidrid) anhidrid



/. Karbonsav-észterek (RCOOQ)

tipusnév: alkil-savmaradék (pl. etil-acetat) karbonsav-alkil-észter (pl. ecetsav-etil-észter)

O
A) R, Q telitett HCOOCH; _C.___CHa_
methyl formate (Csn) H3C O hvi CHg
metil-formiat ethyl acetate (Csn)
Formic acid methvl est etil-acetat
OrMIC acid methyl ester Acetic acid ethyl ester
hangyasav-metil-¢szter ecetsav-metil-észter
1
I H3C C CH, CH3
C CH, CH3 SNay” Ny Sl
/ / N
HaC \O CH; CH» O CH,
propy| acetate prop_yl-propionate
propil-acetat propil-propionat
Acetic acid propyl ester Propionic acid propyl ester
ecetsav-propil-észter propionsav-propil-észter
B) R vagy Q telitetlen (|)|
C CH HoCx .C<_ _CHs
He” 07 cH, CH™ ™o
vinyl acetate methyl acrylate
vinil-acetat metil-akrilat
Acetic acid viny| ester Acrylic acid methyl ester
ecetsav-vinil-észter acrilsav-metil-észter
T 0
C) R kétbazisu
CoHs C C CoHs CyHs c. _.C CH3
\O/ \CHZ/ \O/ \O/ CHJ \O/
diethyl malonate ethyl methyl malonate
dietil-malonat etil-metil-malonat
Malonic acid diethyl ester Malonic acid ethyl methyl ester

malonsav-dietil-észter malonsav-etil-metil-észter



Semleges rendszer

Karbonsav-észterek eloallitasa:

MEeMmMOo:

A karbonsav<>észter egyenstuly néhany nap alatt all be szobahomérsékleten:

+ Q——OH

—
—~——

egyensulyi
folyamat

- de 3% asvanyi sav jelenlétében mar néhany ora alatt (E. Fischer 1895),
- az olcso alkohol nagy feleslegével az egyensily eltolhato,

- az egyensuly eltolhato, ha a terméket folyamatosan eltavolitjuk.
(pl. benzol hozz4adésa utan azeotropos desztillacid)

Mensutkin szabaly (

1879):

rendiiség novekedésével (mind az alkohol mind a karbonsav esetében)

csokken a reakcio sebe
( |
H—Q—clz—Q >
< H primer

//O >
H—CC
~ OH

ssége

| )
H—Q—clz—Q H—O <|: Q
R

H

szekunder

O

A

R_CHZ_C

/

OH

> R—(|3H—C

RII

Q

R tercier

O

N

OH

/

'
sepes snyugIzg

* A rendliséggel n6 egy ,,paranyit” a bazicitas (nukleofilicitas) de a sztérikus gatlas sokkal jobban n6 !!

Bruckner 1-1/567



Tovabbi tapasztalat:
az észteresités sordn alkalmazott savkoncentracionak optimuma van

magyarazat:

Ha a sav protonalédik @ / / tamadhatobb karbonil szénatom

LN ] R
: \
R C// + H+ / O™ H
N\
OH S~ P o
R— C\CC).D , R—C=—0 + H»O

H - .

Alkohol protonalédasa nukleofil jelleg megsziint
o

Q—OH + H'

\ !

nukleofil jellega
és bazisos




Erdekes észterek:

Propil-acetat

Viaszok: '9)
méhviasz 80%-a N\

CisHaz1 CaiHes

palmitinsav-miricil-észter

Izovajsav-metilészter |zoamil-acetat Oktil-acetat

//O

O
7
H3C HsC—C <|3H3 '
/ O—C—CH
\

sargabarack illatd (Fp. 91,5°C) banan illatd (Fp. 142°C)

....8z06106, eper malna, ananasz, méz, ........ koromlakklemoso, ragaszto. ..

Zsirok avasodasa:




D) Ortokarbonsav-észterek

HC(OCHj3)3

trimethyl orthoformate
trimetil-ortoformiat

Ortokarbonsav-észterek

cl
| S ®

R-C(OQ);

OCHj
HC—OCH;

OCHs

Bruckner 1-1/586

?—Et

R—C—CI+3EO +3Na —> Q_C|3_O—Et + 3 NaCl

Cl

O—Et

foleg a hangyasav (R=H) ortoészter elodallitasara jo ez az eljaras

Konnyen hirdolizal
O—Et
Q—C—O—Et +2H,0
O—Et

//OZ



NH
E) Iminoéterek R-C(OQ)NH i

H-,C—-C
az R-C(OH)NH (alkanimidsavak) észterei ° AN
.y, v OCyHg
,,-imidatok

Acetimidic acid ethyl ester

karbonil Imino etil-acetimidat
(acetimino-etil-éter)
@) NH
7 7
H—C H—C
\\ \
OC,Hs OC3Hsg
Formic acid ethyl ester Formimidic acid ethyl ester
etil-formiat etil-formimidat

(formimino-etil-éter)

u= 2.3 Debye n= 0.89 Debye

L%,

E(RHF/6-311++Gd,p)

piros kék
-0.05 < t61tés.< 0.05




8. Karbonsav-halogenidek (RCOX : X =F, CI, Br, I)
tipusnév: savgyok halogenidje (pl. acetil-klorid)
karbonsav-halogenidje (pl. ecetsav-klorid)

A) egybazisu i
Cl
CH3COCI CH3(CH»)4COBr
Acetyl chloride  Hexanoyl bromide  Cyclohexanecarbonyl chloride
acetil-klorid hexanoil-bromid ciklohexankarbonil-klorid
B) R kétbazisu: részlegesen teljesen
O
CloC.,_ _COOH
Chlorocarbonylacetic acid Cl
klorkarbonilecetsav
O
nev.gyak.
COOH Oxalyl dichloride o
Lo )
oxalil-diklorid Oi *COOH
COCI cocl
2-(Chlorocarbonyl)cyclohexanecarboxylic acid 2-(Chlorocarbonyl)-cyclohexylacetic acid

2-(klorkarbonil)ciklohexankarbonsav 2-(klorkarbonil)ciklohexilecetsav



9. Karbonsav-amidok (RCONHOQ)
tipusnév: karbonsav-amid (pl. ecetsav-amid)
alkanamid (pl.etanamid)

A) Primer savamidok(RCONH,)

- A megfelel6 sav nevébdl elhagyjuk a ,,sav” ill. ,,karbonsav” utdtagot €s helyére

az ,,amid” ill. ,,karboxamid” utétagot tesziink: propionSaVv = propionamid
- A trivialis alapnevi savak esetén az acilcsoport szo6tovéhez adjuk az amid
utotagot: hangyasav ~ formil = form + amid = formamid,
ecetsav acetil = acet + amid = acetamid.
a sav nevéhez kotdjellel illesztjiik az ,,amid” utotagot (ecetsav-amid).

CH3CONH2 H3C\ /CONH2 H2NOC—COOH
(CH2)s
Acetamide heptanamide Oxalamide
acetamid heptanamid _ flamid
ecetsav-amid heptansav-amid oxafaml
(ﬁ C|200H ﬁ
_ CH> NH>
Ho,N—C CH, A TRy
\H2C/ HoN  H,C ﬁ HZNCO\(CH;)CONHZ
L o 5
Succinamic acid Succinamide G heptandiamide

szukcinamidsav | szukcinamid heptandiamid
borostyankdsav-amid  borostyankdsav-diamid heptansav-diamid



B) N-szubsztitualt szekunder és tercier savamidok (RCONHQ és RCONQ'Q?)

o
ﬁDf\ CH C|3)’W CH3
CJ . 3 N
~ N
H3C/ | - » H3C T ©
H H

N-metilacetamid 2 hatarszerkezete

N,N-Dimethylformamide
N,N-dimetilformamid

C
|
o

N terminus C terminus

C) Linearis diacil-aminok (RCO),NH = imidek

Iyl H o H H

]| S
H3C LN CHs  HsC N C
\C/I I\C/ \C/ \C/ \CH
| | |
Ol 10 O O
1o
N-Acetylacetamide N-Acetylpropionamide
N-acetilacetamid N-acetilpropionamid

diacetil-amin acetil-propionil-amin



piros kék
Kérdés: hany atom van egy sikban ? -0.09 < t6ltés.< 0.09

v

8 atom

u= 6.83 Debye
egy sikban

v

u= 2.56 Debye

piros kék
-0.06 < toltes.< 0.06

' laci ' f A E(RHF/6-311++Gd,
D) Ciklusos diacil-aminok = imidek ( P)

O O

H2C/<
| NH
Hzc\\<
@) @)

cyclohexane-1,2-carboxamide  succinamide
ciklohexan-1,2-karboxamid szukcinimid
borostyankosav-imid

NH



E) Triacil-aminok (RCO);N 70 o9
C C C C CHs
H3C/ \N/ \CH3 H3C/ \N/ \C/
| | Hz
C Cau
He” Yo HoC” Yo

N,N -Diacetylacetamide

N N -diacetilacetamid N.N-diacety Ipropionamide

. . N ,N-diacetilpropionamid
triacetil-amin

triacetamid

10. Karbonsav sav-amidinek (RCNH,=NH)

utotag: ,,amidin” el6tag ,,amidino”

- A megfelelo sav nevébdl elhagyjuk a ,,sav” ill. , karbonsav” utdtagot €s helyére

az ,,amidin” ill. ,,karboxamidin” utotagot tesziink: propionSaV = propionamidin
HOOC

HsC~_ __NH

C|3/ c 4NH

NH> |

NH>

Acetamidine o NH
acetamidin | 4-Carbamidoyl-cyclohexanecarboxylic acid
ecetsav-amidin NH,

4-amidino-1-ciklohexankarbonsav

Cyclohexanecarboxamidine
ciklohexankarboxamidin



11. Karbonsav-hidrazidok RC(NHNH,)O

utotag: ,.hidrazid” elotag ,,acilhidrazino”

@)
- A megfelel?6 ,,sav” ill. ,,karbonsav” nevebol I
. ’9 ’ ’ ’ . © 199 H3C\ /O C\
elhagyjuk a ,,sav” utotagot ¢és helyére a ,,hidrazid C NHNH,
ill. ,,karbohidrazid” utotagot tesziink: |
NHNH.

propionsav = propionhidrazid
Cyclohexanecarbohydrazide

ciklohexankarbohidrazid

Cyclohexane carboxylic acid hydrazide
ciklohexan-karbonsav-hidrazid

Acetohydrazide
acetohidrazid

Acetic acid hydrazide
ecetsav-hidrazid

12. Karbonsavazidok RCON,

Az acilcsoport nevéhez adjuk az azid szot (CSN):
LN ] ?
O.
7 N3
H,C —C\
N=—N=—7N: Acetyl azide
. . acetil-azid
CON;

piros kék

-0.05 < t6ltés.< 0.05 7

\

"

Cyclohexanecarbonyl azide

= 1.9 Debye
H y E(RHF/6-311++Gd,p) ciklohexankarbonil-azid



Hataszerkezetek:

oF
V4
C/

I.\|.=N=N :

hipotetikus szerkezet

szamitott elektronsiiriiseg: _ 7 ’

piros kék
-0.05 < t5ltés.< 0.05
- —— //O. - —— // .
N _@® 0o S\ @
=V ONN=N:

tényleges hatarszerkezetek

Eloallitas toxikus ES robbanékony
ok O:
Y
_C/ + HZN—NHZ - C</
OH hidrazin HN—NH,
o} salétromos-sav O:
—C</ + HONO - C// +2H,0
HN—NH, \Ng
vagy:
O NaN, O
PR - L
R™ ClI R N4



13. Karbonsav-nitrilek (RCN)
tipusnév: karbonsav-nitril (Szn) pl. ecetsav-nitril
alkil-cianid (Csn) pl. metil-cianid
- A megfelel6 sav nevébdl elhagyjuk a ,,sav” utotagot és helyére

az ,,nitril” utotagot tesziink: propionSav = propioNitril CHa-CH,-CH,-C=N

Butyronitrile
butironitril

2 E(RHF/6-311++Gd,p) Propyl-cianide
J}‘“ propil-cianid
H3C—C=N H3;C—CH,—C=N
Acetonitrile Propionitrile
. Kek acetonitril propionitril
u= 4.2 Debye piros = X¢ Methyl-cianide Ethyl cianide
-0.06 < t6ltes.<0.06  metil-cianid etil-cianid

|

polaris, aprotikus oldoszer



14. Halogénezett karbonsavak
tipusnév: halogénkarbonsav (Szn) pl. klorecetsav

karbonsav: telitett < telitetlen

karboxilcsoportok szdma szerint: egy-, két-, hdrom- €s tobb-bazisu sav
a halogénatom jellege €s szama szerint

a karboxilcsoport €s a halogénatom relativ helyzete szerint: o, B3, v, .., ®

halogénezett
FH,C—COOH CH_/COOH B karbonsav-halogenid
AN
Fluoroacetic acid HsC |CH /HC\ fOOH I C— COOH \ o
fluorecetsav Br HsC CH, 3 ClsC—COocl
CIH,C—COOH 2-Bromobutenoic acid  3-Bromobutenoicacid  Trichloroacetic acid  Trichloroacetyl chloride
2-brombutansav 3-brémbutansav triklérecetsav trikléracetil-klorid
Chloroacetic acid (a-bromvajsav) (B-brémvajsav)
Klorecetsav
Halogénezett karonsavak pK_-ja:
T | | |
CI—C|3—-COOH > CI—C|)—-COOH > H—C|)—-COOH > H—(|3—-COOH
Cl Cl Cl H
pK, = 0,7 1,48 2,86 4.76
C|IOOH COOH COOH
CH3—CH,—CH > CH3—CH—CH, > CH,—CH,—CH, tetovellas,“
| | | szemolcsok
Cl Cl Cl

eltlintetése
pK, = 2,85 4,05 4,50



15. Hidroxikarbonsavak
tipusnév: hidroxikarbonsav (Szn) pl. hidroxi-ecetsav

karbonsav: telitett < telitetlen

karboxilcsoportok szdma szerint: egy-, két-, harom- €s tobb-bazisu sav
a hidroxilcsoport szama szerint

a karboxilcsoport és a hidroxilcsoport relativ helyzete szerint: o, B, v, .., ®

OH OH C|>H C|>H —
H_(L_COOH H3C—C|2—COOH H.c—Cc—cooH  1780: Carl Wilhelm Scheele -
. glicerinsav | aludttejbol

_ H _ 2,3-Dihydroxy-propanoic acid =~ ------==-=--=-----------
gl;_llll;olsav e acid tgsav __ 2.3-dihidroxi-gropansav cukrok hirtelen, anaerob

_y ro?<yace IC acl 2-Hydroxypropanoic acid | bontasa tejsavig
hidroxi-ecetsav 2-hidroxi-propansav H—C—COOH !
érettlen szoloben cukrok erjedése sordn OH—C—COOH izomlaz

C|)H ||4 OH OH H—C—COOH

HOOC—C—C—COOH HOOC—C—C—COOH

H
. citromsav
H H borkgsav H H 2-hydroxypropane-1,2,3
almasav 2,3-Dihydroxysuccinic acid -tricarbonic acid

2-Hydroxysuccinic acid ~ 2,3-dihidroxiborostyankssay 2 nidroxipropan-1,2,3-

_ _ trikarbonsav
hidroxi-borostyankosav

eretlen citromban .
éretlen almdban, széloben Louis Pasteur, 1848
egresben, stb.




Laktonok: intramolekularis gylrtzarddas: észter H M H ,CHs
4 . 2 /C ’C
utotag: ,,lakton H, C—C|) H2(|: \O H2C|:/ \O
\/\j\/>:0 H2C|:—C\ HZC\C/ HZC\C/
0 o \ \
@) @)
whisky-lakton
) y , Oxetan-2-one Tetrahydrof urane-2-one  5-MethyI-tetrahydro-furan-2-one
(tolgyta-hordo) OXetan-2-on tetrahidrofuran-2-on 5-metil-tetrahidrofuran-2-on
3-metil-oktano-4-lakton propano-3-lakion  Bytane-4-lactone Pentane-4-lactone
(B-propiolakton)  putano-4-lakton pentano-4-lakton

16. Oxokarbonsavak
tipusnév: oxokarbonsav (Szn) pl. oxoecetsav

elotag: ,.formil”
karbonsav: telitett < telitetlen 8

karboxilcsoportok szdma szerint: egy-, két-, harom- és tobb-bazisu sav
az oxocsoport szama szerint
a karboxilcsoport és a oxocsoport relativ helyzete szerint: o, B3, v, .., ®

Aldokarbonsavak: OHC
CHO
OHC—COOH
glioxilsav ~CH_
Oxoacetic acid HOOC COOH COOH
oxoecetsav

2-Formylmalonic acid
2-formilmalonsav

ormil-hangyasav ( régi név) 4-Formyl-1-cyclohexanecarboxylic acid

4-formil-1-ciklohexankarbonsav



Ketokarbonsavak: |C|) ? ﬁ
C CH,
N\ _C_ _C.__ ,COCH
HsC  CH, COOH  HsC COOH  HsC~  “CHj
levulinsav piroszoldsav acetecetsav
4-Oxopentanoic acid 2-Oxopropanoic acid  3-Oxobutanoic acid
4-oxopentansav 2-0xopropansav 3-oxobutansav

17. Aminokarbonsavak
tipusnév: aminokarbonsav (Szn) pl. aminoecetsav

karbonsav: telitett <> telitetlen cldtag: ,,amino”
karboxilcsoportok szdma szerint: egy-, két-, harom- €s tobb-bazisu sav

az aminocsoport szama szerint

a karboxilcsoport €s az aminocsoport relativ helyzete szerint: a, 3, v, .., ®

e g iy
CH CH_ ,COOH ~CH_ CHz
R/ ~COOH R/ \CH; R CH2 COOH
a-aminosav B-aminosav y-aminosav
||:{4
CH O-
N
(”:/
o] Aminosavak (21 féle)
N terminus | C terminus




Monoamino-monokarbonsavak: R=

R
® |
NH;—C—COO
_ H
Monoamino-dikarbonsavak és R=
szarmazékaik:

Tobb bazisos csoportot tartalmazo

monokarbonsavak:

HsC_ CHa} ~COOH

CH, C

NH>

2-Aminopentanoic acid
2-aminopentansav

norvalin

HS M2 _cooH
CH, HC

NH>

2-Amino-4-mercaptobutanoic acid
2-amino-4-merkaptobutansav

homocisztein

R=
/CH% /C Hz\ /COOH
H3C CH> CH
NH-

2-Aminohexanoic acid
2-aminohexansav

norleucin

HO M2 _cooH
CH2 HC|:

NH>

2- Amino-4-hydroxybutanoic acid
2-amino-4-hidroxibutansav

homoszerin

H glicin
CH, alanin
CH(CH,), valin
CH,CH(CH,), leucin

CH(CH,)(CH, CH,) izoleucin

CH,COOH aszparaginsav
CH,CH;COOH glutaminsav
CH,CONH, aszparagin
CH,CH,;CONH, glutamin
(CH,);NH, ornitin
(CH,),NH, lizin

(CH,);NH-C(=NH)-NH, arginin

C|?H3 /coo@
NH COOH _®
H3C/ \C H; H 3C N C H2
CHs
szarkozin betain



Laktamok:

0}

\

John Davy,
1812

i
C
c” ¢l

foszgén

intramolekularis gylirlis amidok /N/
’ . £ 99 H2C
utotag: ,,laktam | /C: o
HoC
“CH;

Pyrrolidin-2-one
pirrolidin-2-on

butano-4-laktam

18. Szénsavszarmazékok

O 0
I |
HO/ \CI HO

(ﬁ @
O
C C NHy ]
PN PN
NH2 C2H5O OC2H5 C
o NHy
Diethyl carbonate

dietil-karbonat

Carbamic acid
karbamidsav

chloroformic acid
klor-hangyasav

o) 0 (ﬁ
|| || !
O cr” \NRz

C
™~
-~ NHR

Cl NH2 Cl

N ,N-dialkilkarbamoil-klorid

karbamoil-klorid N -alkilkarbamoil-klorid

/CHZ\

H2C NH

CH2 O

Piperidin-2-one
piperidin-2-on
hexano-5-laktam
(e-kaprolaktam)

ammonium-karbamat Herman Boerhaave

1727

HoN NH>

karbamid
area

+ jom, jon, jon!!!! : AROMAS KARBONSAVAK



Osszefoglalé (fontosabb fogalmak)

- Ikerionos szerkezet

- polaritas ¢és bazicitas

- 0sszetettebb molekulakat .., memorizalasa”

- hatarszerkezetek (pl. diazometan,

- konfiguracio, kiralitas, D/L-konvencio

- monoszacharidok gytriis formajanak rajzolastechnikaja nyiltlancu alapjan
- @ mutarotaciod jelensége

- savak €s bazisok erdssége: K, és pK,
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Fuggelék A viz molaritasa:

Képlettel C= --- = —=—=—--- = - = o

molaritas (mol/dm3) =
térfogat (dmd)

tomeg (g) / molaris tomeg (g/mol)

térfogat (dm?)

térfogat (dm3)* siirtiség (g/ dm?®) / molaris tomeg (g/mol)

térfogat (dm?3)

stiriiség (g/ dmd) 1000 g/ dm?

T e = 55,55 mol / dm?®
molaris tomeg (g/mol) 18 g/mol



A viz molaritasa:
stirliség (g/ dm3) E

molaritds (mol/ dm3) = =-----m=mmemem -

molaris tomeg (g/mol) M

1010

Strliseg: fligg a hdmérséklettol €s a nyomastol 1008

1006

-
=
=
e

- density (kg/m®)
=
(]
[+

1000
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go8
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HCOOH
AcOH

Propionsav

konc (mM)

ion konc (mM)

ionizacio (%)
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Hig savas oldat pH-ja,
avagy mikor nem hanyagolhaté mar el a viz ondisszociacioja?

kérdés: mekkora a 0.1 M-os HCI oldat pH-ja?  valasz: 1
kérdés: mekkora a 0.01 M-os HCI oldat pH-ja? valasz: 2

kérdés: mekkora a 108 M-os HCI oldat pH-ja? valasz: nyilvan nem 8, de akkor mekkora?
megoldas: Hig oldatokban, ha a sav koncentracidja 6sszemérhetd a viz egyensulyi [H*]-

crcrs

figyelembe kell venni.

Tehat: Az utobbi egyenletbe behelyettesitve:
Cocl = 10°M (Cpey + X)X X = 10724

X= [H +L.d. =[OH 54

tehat : Megoldva:

[H " Jssszes = Chc +[H+]6.d. =[Chcr + X x=9.5x10"M

[H* ]iee =10 +9.5x10° =1.05%x10" M

Mivel a vizionszorzat az egy konstans: : :
v . & . Tehat a 108 M-o0s HCI hig vizes oldatanak pH-ja:
standard hOmérsekleten és nyomason

éppenl,0-10714
[H +]GSSZGS X [OH _] = 10_14

PH = —Ig[H o =—191.05x107 =6.98 !



