Szerves Kémia (1) kvinlesl/1, kredit: 4; Jalsovszky Istvan
Sztereokémia I.
Sztatikus sztereokémia.
A szén tetraéderes vegyértékorientacidja és ennek kovetkezményei.
Molekulamodellek hasznalata a sztereokémia torvényszertiségeinek vizsgalatara.
Tetraéderes széncentrum 4 kiilonb6z6 ligandummal.
Kiralitas.
Enantiomer modellek.
Fischer-projekcid.
Wohl-Freudenberg specifikacid, D-L ndmenklatura.
Cahn-Ingold-Prelog konvencio, (R)-(S)-némenklatira

Sztereokémia II.

Sztatikus sztereokémia.

A”D-L” és az (R)-(S)-nomenklatira 6sszehasonlitasa.

Fischer-projekciok kiralitdsanak meghatarozasa.

Molekulamodellek 2 kiralitdscentrummal.

Modellek 2 azonos telitettségii kiralitdscentrummal. Mezo-modosulat és racemat.
Modellek 2 kiilonb6z0 telitettségii kiralitdscentrummal.

Diasztereomerek.

Olefinek és kumulalt rendszerek sztereoizoméridja: a van’'t Hoff-féle formalis levezetés
tetraéderek 0sszekapcsolasaval.

A (2)-(E)-némenklatura.

Sztereokémia I11.

Dinamikus sztereokémia. Szemléltetés molekulamodellekkel.
Konformaciok, energiagatak, stabilitas.

Etan, butan konformacioi.

Flirészbak-projekcio.

Newman-projekcio.

Borkosavak stabilis konformacioi. ,,Konformacios racemat”.

Kiralis vegytiletek mérhetd jellemzoéi. Fajlagos forgatoképesség.
Kiralis molekulamodellek megfeleltetése valodi kiralis vegyiileteknek.
Abszolut konfiguracio és meghatdrozasanak lehetdségei.
Enantiomerek szétvéalaszthatdsaga. Diasztereomer sdparok.

Sztereokémia IV.

Cikloalkanok konformacidja. A ciklohexan részletes targyaldsa.

Axialis, ekvatorialis térallas. Preferenciak.

Diszubsztitualt cikloalkanok sztereokémidja. Sematikus levezetés a legnagyobb szimmetridju
modell alapjan.

1,2-, 1,3- és 1,4-diszubsztitualt ciklohexanok sztereokémidjanak részletes targyaldsa. Cisz-
transz izoméria. 2 azonos szubsztituenst tartalmazé 1,2-diszubsztitualt ciklohexanok. A cisz-
izomer akiralitdsanak magyarazata a valos geometria figyelembe vételével.

Cisz- és transz dekalin térszerkezete.

Kiralis szerves vegyiiletek kiralitdscentrum nélkiil. Szubsztitualt difenilek. Helicének.



Szerkezetleiras €s szerkezetmeghatarozas 1.

Oktettképletek hasznalata. Példdk a 2. periddus elemeibdl képzett vegytiletekkel.

Kovalens kotésii vegyiiletekben szerepld atomok toltésének kiszamitésa.
Molekulahalmazok.

Molekulahalmazok fizikai tulajdonsagait meghataroz6 kolesonhatasok: van der Waals erdk,
dip6l-dip6l kdlesonhatasok, inter- és intramolekularis hidrogénhidak. Szerves kémiai példak
az egyes kolcsonhatasokra.

Vegyiiletek elemi dsszetételének meghatarozasa. Izolalasi és tisztitasi technikak.
Tisztasagellendrzés kromatografias modszerekkel.

Szerkezetleiras és szerkezetmeghatarozas II.

A szerves kémiai szerkezetmeghatarozasban leggyakrabban alkalmazott miiszeres modszerek.
Tomegspektrometria.

Infravords spektroszkdpia

'H NMR spektroszkopia.

*C NMR spektroszkopia.

A modszerek ismertetése alkalmazascentrikus. 1-1 sematikus abra a mérés kivitelezésérol, a
késziilékekrdl. Minimalis elméleti hattér. A hangstly azon van, hogyan értelmezziik a
modszerek altal szolgéltatott informacidkat.

Jellegzetes fragmensek egyszerili vegyiiletek tomegspektrumaban.

IR-rezgési frekvenciak.

NMR kémiai eltolédasok. Elsérendli protonspektrumok. Spin-spin csatolas. Csatolasi
allandok.

Szerkezetleiras és szerkezetmeghatarozas III.

Szerkezetmeghatarozas MS, IR, "H NMR és °C NMR egyiittes alkalmazasaval, egyszer(i
példakon keresztiil: gyakorlas.

Pivalinsav-metilészter. Terc.-butil-acetat. Metil-acetat. Etil-acetat. Etil-propionat. [zopropil-
acetat. 2-Metil-benzoesav-metilészter. 3-Metil-benzoesav-metilészter. 4-Metil-benzoesav-
metilészter. 4-Metoxi-benzaldehid. 4-Etil-benzaldehid.

Szerves reakciok vizsgalata

Reakciodtipusok példakkal: addicid, elimindcio, szubsztitiicio, atrendezddés.
Reagens-szubsztrat felosztas. Elektrofil, nukleofil, gyokos reagensek €s reakciok.
Reakcidkinetikai és termodinamikai alapfogalmak. Elemi 1épések.
Arrhenius-egyenlet, Eyring-egyenlet.

Egylépéses reakciok, atmeneti allapot, aktivalt komplex.

Tobblépéses reakciok, intermedierek.

Kinetikus és termodinamikai kontroll.

Kinetikai egyenletek.

Exoterm ¢és endoterm reakcidk energiaprofilja.

Aktivalasi energia.

Reakciohd.



Lewis-savak és Lewis-bazisok

Aciditas, bazicitas. pKa €és pKg jelentése.

Példak szerves savakra és szerves bazisokra.

Szerves hidrogéntartalmi vegytiletek rangsorolasa . pKy szerint.
A savi erdsséget meghatarozé tényezok.

Toltésdelokalizacid az anionban. Hatarszerkezetek.

Enol-oxo, iminohidrin-savamid €s izonitrozo-nitrozo tautoméria.
Tautomerek és hatarszerkezetek kozotti kiilonbség megvilagitasa.
Hatarszerkezetek felirdsdnak szabalyai.

A molekulapalya-elmélet alapjai .

Elektronkonfiguracio.

A VB- ¢s az MO-médszer alapjai.

Hibridizécio. Szerkezetleiras lokalizalt 2-centrumos kotésekkel.

A hibridallapot és a molekulédk geometridja kozotti kapcesolat.

sp>-hbridallapota szén, telitett vegyiiletek. Problémak kis tagszamu gyliriik esetén.
sp>-hibridallapotii szén, olefinek.

sp-hibridallapotu szén, acetilének, kumulalt kettéskotéses szénvegyuletek.

A molekulapalya-elmélet alapjai II.

A Hiickel-modszer alapjai. Praktikus elhanyagolasok, egyszeriisitések. NDO-kozelités.
Szekularis determindnsok, polinomok. Gyokok meghatarozasa.

Energiaszintek. Delokalizacids energia.

MO-koefficiensek meghatarozasa.

Kotésrend és elektronsiiriiség.

Alternalo6 és nemalterndld szénhidrogének.

Etén jellemzése a HMO-elmélet alapjan.

A molekulapalya-elmélet alapjai II1.

Allilrendszerek jellemzése a HMO-elmélet alapjan.
Butadién jellemzése a HMO-elmélet alapjan.
Ciklobutadién jellemzése a HMO-elmélet alapjan.
Benzol jellemzése a HMO-elmélet alapjan.

Az aromaticitas Hiickel-féle kritériumai.

Erdekes aromas vegyiiletek.



A molekulapalya-elmélet alapjai I'V.

Reakciok kvalitativ leirasa hatar-molekulapayak kolcsonhatasaval.

Kemény és lagy savak, illetve bazisok.

Kemény és lagy nukleofilek. Ambidens nukleofilek.

Korrelécios diagram.

Periciklusos reakciok: elektrociklusos reakciok, szigmatrép atrendezédések, Diels-Alder
addiciok, keletrop reakciok. Periciklusos reakciok ndmenklataraja.
Woodward-Hoffmann szabdly.

Szénhidrogének reakcioi 1.

Metan gazfazisu klorozasa. Gyokos szubsztitiicios lancreakcid mechnizmusa.

Alkanok gyokos szubsztitiicios halogénezése: klorozas, bromozas.

Homérséklet szerepe.

Szelektivitas.

Alkéanok gazfazisu nitralasa. Szelektivitas. Lancszakadas.

Gyok intermedierek.

Gyokok stabilitdsat meghatarozoé tényezok.

Allil-helyzetli szubsztiticios halogénezés: propén gazfazisu klorozésa, oldatfazist reakciok
N-brom-szukcinimiddel.

Allilgyok.

Szénhidrogének reakcioi II.

Halogének elektrofil addicioja olefinekre.

Az elektrofil addicio MO-leirasa (lagy elektrofil-lagy nukleofil HOMO-LUMO
kolcsonhatésa)

Etén brémozésa.

Bromaddicio sztereokémigja: ,,szin”- és ,,anti”’-mechanizmus.

n-és o-komplex.

Bromoénium ionok.

Bromoénium ionok szelektiv gytiriifelnyitésa.

A brémozasi reakci6 idealizalt és valos kinetikai egyenlete: tanulsagok.

v =k [olefin ] [X2] (Ag2-mechanizmus)

v =k; [olefin ] [Bra] + ks [olefin ] [Br2]* + ks [olefin ] [Bra] [Br ]
Klorénium ionok stabilitasa.

Szénhidrogének reakcioi III.

Bromaddicio konjugalt diénekre.

Allil-kation tipust intermedierek.

Kinetikus és termodinamikai kontroll: 1,2- és 1,4-addicio.

HX elektrofil addicidja alkénekre.

Markovnyikov-szabaly és magyarazata.

Karbénium ionok stabilitasa. Wagner-Meerwein atrendez0dés.
Példak W-M atrendezddésre. Pinén-bornil-klorid-kamfén atalakitas.



Szénhidrogének reakcioi IV.

Alkének és alkinek vizaddicios reakcidja.

Problémak alkének esetén: egyenstly, Wagner-Meerwein atrendez6dés.
Vizaddicid higanysokon keresztiil alkénekre és alkinekre.

Gytrlis merkuriniumsok és bontasuk.

Alkinek reakcidja hangyasavval.

HX gyokds addicidja olefinekre: anti-Markovnyikov-szabaly.

Szénhidrogének reakcioi V.

Olefinek epoxidalasa persavval. Mechanizmus.

Epoxidgytiri felnyitasi lehetdségei: elektron- és sztérikus effektusok.

Olefinek transz-hidroxilezése: gyakorlas (Z)- és (E)-olefineken.

Olefinek cisz-hidroxilezése ozmium-tetroxiddal és kalium-permanganattal. Mechanizmus.
Cisz-hidroxilezés (Z)- és (E)-olefineken.

Newman-projekciok alkalmazésa a reakciok sztereokémidjanak abrazolasaban.
Sztereokémiai altalanositasok.

Szénhidrogének reakcioi VI.

Olefinek ¢s acetilének hidroboralasa. Mechanizmus.

Reakci6 diborannal illetve Q,BH-val.

Regioszelektivitas magyarazata.

Adduktumok atalakitdsa szénhidrogénné, illetve oxigéntartalmu vegytiletekké.
A lugos-peroxidos bontas mechanizmusa.

Telitetlen vegyiiletek cikloaddicids reakcioi. Fontosabb példak.

Dipolaris cikloaddiciok.

Ozonolizis mechanizmusa.

Szénhidrogének reakcioi VII.

Alifas elektrofil szubsztiticid: oxovegyiiletek a-helyzetli halogénezése.
Aromas elektrofil szubsztitici6 (konkrét alkalmazasok nélkiil).

n-¢és o-komplex.

A o-komplex toltéseloszlésa.

A o-komplex jellemzése hatarszerkezetekkel.

Iranyitasi szabalyok a o-komplex szerkezete alapjan.

Aromas nukleofil szubsztitucido Meisenheimer-komplexen keresztiil.



Halogéntartalmu vegyiiletek I.

A koréabbi anyagban még nem szerepelt eldallitasok.

Fluortartalmu vegyiiletek néhany eldallitasi reakcidja.

H — F csere kobalt-trifluoriddal: perfluor-alkanok eldallitasa.

Halogéncsere reakciok antimon-fluoridokkal.

Jodvegyiilek eldallitasa: OH — I csere, Cl — I csere.

Nukleofil szubsztitiicios reakciok: Sn1, Sn2.

Sn-reakciok sztereokémiaja.

Nukleofil szubsztiticiok kimenetelét befolydsolo tényezdk: olddszer, tavozé csoport,
nukleofil.

Toltés- és palyakontrollalt reakciok.

Halogéntartalmu vegyiiletek II.

Sn-reakciok allil-halogenideken.

Intramolekularis nukleofil szubsztitucio.

Eliminécios reakciok: E1, E2, E1cB mechanizmus példakkal.

Regio- és sztereoszelektivitas eliminacios reakciokban.
Zajcev-szabaly érvényességi kore.

Eliminacios és szubsztitucios reakciok feltételeinek dsszehasonlitasa.

Fémorganikus vegyiiletek

Fém-szén kotés polaritasa.

Wurtz-reakcid.

Fémorganikus vegyiiletek sav — bazis tulajdonségai.

Néhany gyakoribb litiumorganikus vegyiilet.

Grignard-reagens eldallitasa és tulajdonsagai.

Elektrondonor aprotikus olddszer szerepe.

Grignard-reagens reakcioi: sav — bazis reakciok protondonor vegyiiletekkel, nukleofil
szubsztitucios reakcidk, nukleofil addicios reakciok.

Példak: Grignard-reagens reakcioja vizzel, savval, 1-alkinekkel, allil-halogenidekkel,
ortohangyasav-trietilészterrel, epoxidokkal, oxovegytiletekkel, észterekkel, nitrilekkel.
Kadmiumorganikus vegyiiletek eldallitasa és felhasznalésa.

Reformatszkij-reagens eldallitasa és reakcioja oxovegyiiletekkel.



