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Kiralis csigak
Spirdlis els6 osztodasok
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Miért fontos a sztereokémia?

Compound Abs. Configuration  Biological Activity
o 2 causes granulocytopenia
Ho e NHp Ry anti-parkinson
RR causes blindness
dk |
ethambutol HO. - tf"‘m*“‘-{"“OH 55 tuberculostatic
J X contraceptive  (fogamzasgatlo)
T,

; ﬂ:!;]:\ anti-arrhythmic, decrease of
propranolol I | blood pressure
= o

“uH H H “u H

R-(+)-limonene S-(=)-limonene R-(=)-carvone S-(+)-carvone
soft, sweet, hard, acrid, spearmint caraway (kOmény)
orangey odor  lemonyodor  odor [13, 26] odor [13, 26]



Miért fontos a sztereokémia?

CF3
O o,N COOMe O,N COOMe
| |

N
H
(R}-thghdom_lde (S]-thahdon_‘ude (S)-BayK8644 (R)-BayK8644
(sleep-inducing) (teratogenic) (activator of (antagonist of
Ca?* channel) Ca®* channel)
b
-
Ph—s O
N/
|
Quinine Quinidine Dextropropoxyphene Levopropoxyphene

(antimalarial) (antiarrhythmic) (analgesic) (antitussive)



Miért fontos a sztereokémia?
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[ A)-ibuprofen (S)-ibuprofen

Csak az S sztereoizomer aktiv, az R artalmatlan, ezért — az elvalasztas arndvelo
hatasa miatt — nem optikailag tiszta formaban aruljak gyogyszerkent (laz- és
fajdalomcsillapitd, gyulladasgatlo)



Miért fontos a sztereokémia?

Enzimek: sztereospecifikusan az egyik enantiomert alakitjak at

0
HiG H L H CH,
)h\ H:.,C/ COo- )\
0 COO- OH 0 COO-
CHs (or CI) CHx (or CI) CHe jor CI)
0, + aKG —o 0, + aKG
k | se—2
=
RdpA N\ AN v/ SdpA
succinate + CO, succinate + CO;
(R)-mecoprop 2-methyl-4-chlorophenaol (S)-mecoprop
(or (R)-dichlorprop) (or 2,4-dichlorophenal) {or (S)-dichlorprop)
Active -
= Nonherbicidal
Herbicides

2-(2,4-dichlorophenoxy)propanoic acid (dichlorprop)

2-(4-chloro-2-methyl-phenoxy)propanoic acid (meco-prop)



Enzimek: sztereospecifikusan az egyik enantiomert alakitjak at: a
modellezett szerkezetekben lévé kotbhelyek jelentdsen kiulonbdznek)
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Enantiomerek szétvalasztasa
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Mivel a tukorkepi par molekulak
minden alapveté tulajdonsaga
megegyezik, nem trivialis
feladat

Valamilyen kiralis molekulaval
(pontosabban annak egyik
enantiomerjével) valo fizikai
vagy kémiai kapcsolat alapjan
megoldhato

Egy gyakorlatban is
alkalmazhat¢ altalanos
molekulatipus: a ciklodextrinek




Izoméria

Kilénb6z6 vegyiiletek azonos 6sszegképlettel

KONSTITUCIOS IZOMEREK

SZTEREOIZOMEREK

(szerkezeti, vagy struktdrizomerek) Azonos konstitlicio, eltérd térbeli elrendezddés

Az atomok kapcsolédasi sorrendje eltéré

TAUTOMEREK |

Ugyanaz a vegyilet kétféle szerkezettel reagal DIASZTEREOMEREK

—— keto-enol tautoméria
— laktim-laktam tautoméria
—— gydrd-lanc tautoméria |

Nem enantiomerek

ENANTIOMEREK

Fedésbe nem hozhat6 tukorképi parok

KONFIGURACIOS KONFORMACIOS KONFORMACIOS
DIASZTEREOMEREK DIASZTEREOMEREK ENANTIOMEREK
Kotésmenti rotacioval Koétésmenti rotacioval Kotésmenti rotacioval
nem alakithatok egymasba egymasba alakithatok egymasba alakithatok

—— Alkanok rotacios izomerei
‘ L Ciklohexan szék-kad izomerei

AKIRALIS KIRALIS
DIASZTEREOMEREK DIASZTEREOMEREK
Cisz-transz (geometriai) izomerek Tobb kiralitascentrumot

Bizonyos atomoknak egy meghatarozott tartalmazo vegyuletek

sikhoz viszonyitott relativ helyzetében kulénbéznek

— Kett6s kotéses vegylletek Z - E izomériaja
—— Diszubsztitudlt cikloalk&nok cisz - transz izomériaja
L Kondenzalt gy(irds bicikloalkanok cisz - transz izomériaja

KONFIGURACIOS
ENANTIOMEREK

Kotésmenti rotacioval
nem alakithaték egymasba

(Optikai izomerek)

Kirdlis vegyuletek
— Centralis kiralitas
—— Atropizoméria —— Helikalis kiralitas
—— Csavart kadak — Axialis kiralitas
I Gauche konformerek .
| Antiklinalis konformerek — Allénizomerek
L Spirovegyliletek

(Az izomerek létképessége

figg a koztik lévé energiagat

nagysagatol)
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Legfontosabb fogalmak

Izomerek: olyan molekulak, amelyek dsszegképlete azonos, de szerkezetiik mégis
kulonb6z6

Sztereoizomerek: olyan izomerek, ahol az atomok kapcsoldédasi sorrendje ugyanaz,
de azok térbeli elrendez6dése kiulonbozik

Kiralitas: targyak azon tulajdonsaga, hogy a tiukdrképukkel (sikra tikrozéssel kapott
parjukkal) nem azonosak

Konfiguracid: az atomok térbeli elhelyezkedése
Enantiomerek: olyan sztereoizomerek, amelyek egymas tukorkepi parjai

Diasztereomerek: olyan sztereoizomerek, amelyek egymasnak nem tikorképi parjai
(és egymastol kulonbdznek)

Kiralis centrum: olyan atom, amelyhez (legalabb) 4 kilénb6z6 ligandum (atom,
csoport, stb.) kapcsolodik

Mezo alak: olyan molekula, mely bar rendelkezik kiralitascentrumokkal (paros
szamuval), mégis - bels6 szimmetriaja miatt - azonos a tukorkepével, igy nem kiralis
Abszolut konfiguracio: a molekula szerkezetébdl egyezményes szabalyok alapjan
megadott konfiguracio (Cahn-Ingold-Prelog szabalyok, R,S)

Relativ konfiguracid: adott referenciamolekulabdl a ligandumok (altalaban
kémiailag is kivitelezhetd) cserejével levezetett konfiguracio (L, D)



Sztereoizoméria
Konfiguracios izoméria

Konfiguracios diasztereomerek

Fizikai es kémiai tulajdonsagaik eltérnek.

Cl H H C(l

N _/ \_/

I I

C. C.
H cl” H

cisz-1,2-dikléretén transz-1,2-dikloretén

Br Cl Cl Br
Cl Br Br F
S © ®) O

Konfiguracios enantiomerek

Fizikai és kémiai tulajdonsagaik

azonosak, kivéve:

* azonos mértekd, de ellentétes
iranyu optikai forgatoképesség

* eltéro reaktivitas mas kiralis
vegyliletekkel valo reakcioban

CHACHL 2 ’C%BH CH

23 :

TN C_oH HO—CZ  * 7
H H

(R)-butan-2-ol (S)-butan-2-ol

1
|
|
|
|
|
|
|
|
/ 1
|
|
|
|
|
|
|
|

180°-os forgatas l

CHCH3CH, CH,CH,
CHSCHZ\:CEI({fH*:C—OH CHB\/-C—OH
H H H
(R)-butan-2-ol (S)-butan-2-ol
fp 99,5 °C 99,5 °C
d° 0,808 0,808
np?’ 1,397 1,397
[a]p® -13,52° +13,52°



Centralis kiralitas:

A kiralitas az atomok egy pont - sztereogén centrum — (kiralitascentrum, aszimmetriacentrum)

koriili elrendez6désének kovetkezménye.
Sztereogén centrum — Egy sp3 szénatom (vagy mas atom) 4 kiilonb6z6 ligandumot tartalmaz.

CH,CH, 3 %BH CH
N C—_oH HO—C”  ° 7
/ AN
H H

(R)-butan-2-ol (S)-butan-2-ol

180°-o0s forgatas

CH3C%3CH2 CH3CH2

CH+CHo > CHa = CHa, =

; 2\/(:—01}/(:—0H 3\/(:—0H
H H H

12



Konfiguracio megadasa
» Abszolut: atomok konkrét térbeli helyzete, szabalyok alapjan, pl. CIP
» Relativ: referenciavegyulethez viszonyitva
» Optikai forgatas iranya: meres
Nincs egyértelmi 0sszefligges a haromféle modon megadott konfiguracio kozaott!

Abszolut konfiguracio

- d d
4 \ \
dl'lcj'_e b ||';C_e
b d
R S

Az aszimmetria centrum szubsztituenseinek rangsora alapjan
(a>b>d>e) meghatarozhato az abszolut konfiguracio



Abszolut konfiguracio

Sziukséges feltétel: a csoportokat rangsorolni kell tudni
Cahn-Ingold-Prelog: atomok rendszaman alapul alapvetéen

Figure 1. 1-chloro-1-ethanol with priorities assigned and then rotated to that the
lowest priority group is placed at the rear

Prioritize the Rotate lowest
substituent priority group
groups to back

@ CH3
@CI OH@

”"C' »@ Hoii‘; @ »

®

CHj; :
Counterclockwise order

of priority indicates the

@ Cl OH @ S absolute configuration



Abszolut konfiguracio

Csoportprioritasok alapjan

1) a sztereocentrumhoz kizvetleniil kapesolado megjegyzés: prioritas sorrendek
atomok {szubsztituensek) rangsorinak felallitas 1 -84 >.0H >.H
az atomok rangja az atomszammal no -CH,Br > -CH,Cl > -CH,0H > -CH,
(HeC<N<O<F<Cl<. . | (c) .OH >-CHO >CH; =>-H

C CH, H H H

EHEH (d) —é—CHH1 > —£=CHE = —JL—J:.—H

= J:Ha Hﬂ ll'.HﬂJ-l
—é—n::HE

F {JJJ {éh
(a)

"2} ha két szubsztituens kirilis szénhez kapesolado
atomtipus azonos, akkor a konektivids mentén
az elso kiillonbséget keressiik (szférdk)

(b) HO

HH|__f,ﬂ (H.H.H)

HOL = 4H
"m.,,:__“.‘I
H—C_—H (C,H.H)
H—C —H




Abszolut konfiguracio

Csoportprioritasok alapjan

3} R vagy § meghatirozdsa: dgy nézziik a kirilis szenet hogy a legkisebb
rangi szubsztituenst ..ne lissuk™:

ha a rang az dramutato jarisa szenint nivekszik,

akkor R (Rectus ), amigy 8 (Sinister )
1 1 ! d

b

4) A tibbsziris kiités esetén dupllka]d'-. triplikilds

oy — —L—? —c J—c \c—n — Ai—n

4 ':‘f] té} 3 \\ ié!' Eéﬁ :A‘r:' [é]
(Y] (C) €y (C) M) (C)

¥ Oy — —*~!f —O=0C Cp —Ié_él —O=NOp —4‘._+

[\L] itlah {C) () ctlil i)

a () atomok “meztelen” atomok, azaz nincs "folyvtatis”

ol T

HiC _..HG.\ _aOH

H 1::—é—m|3

H—C—H

(R)

(%]
|:r4<lll -5 I—iy—
o



Relativ konfiguracio

Referencia molekula alapjan, ami abbal
levezethetd, ugyanazt a jeldlést kapja

CHO Ghg
Ha » aOH  H OH
| ~.
CH,OH CHzOH
D-(+)-glicerinaldehid
nem
megengedett
1€pés, mert
CHO COCH COOH a C-Okotést  GOOH
Ham i, OH Han -, _aaOH Ha i aaOH ClRellene i 2 N
hcl;‘ G s ."'T‘ szakitani .."T“ ?
CH,OH ——> CH,OH r[——> CH; v— CH,
D-(+)-glicerinaldehid 2,3-dihidroxi- D-(-)-tejsav D-(-)-alanin
propionsav
R abszolut R abszolut R abszolut R abszolut
D relativ D relativ D relativ

D relativ



kérdés:

valasz:

példa:

memao:

mitol fiigg egy anyag forgatasa o ?

(Bruckner I/1 335
aranyos

- az oldat koncentracigjaval (¢ ) {g/mL},

- a rétegvastagsaggal (/) {dm}

- s a fajlagos forgatoképességgel | ]
adott T és A mellett

[a]y>°= +3.12° (az a Na-lampa D vonalan [4=589.6 nm], 25°C-on,
egy 1.00 g/mL koncentracioju oldat egy 10 cm-es

kiivettaban éppen pozitiv iranyba 3,12 fokot forgat.)

van amikor a névbe beirjuk az empirikus forgatasi iranyt,
van amikor nem.

HOw = 4H =
~ RN o
CH, CH,

(R)-(—)-butan-2-ol

(S)-(+)-butdn-2-ol
[op>= —13,52°

[ot]p=+13,52°



HOHEC\?H HYCHEOH

CoHs CzHs
(R)-(+)-2-metilbutan-1-ol (S)-(-)-2-metilbut4n-1-ol
[ap®= +5,756° [0]p 2= —5,756°

CIHEC\?H H\T/CHEOI
CoHs CoHg
(R)-(—)-1-klor-2-metilbutan (S)-(+)-1-k16r-2-metilbutin
[ol]p = —1,64° [0]p25= +1,64°

memo: vegyiik észre hogy az (R) és (S) abszolut konfiguracio és a
pozitiv vagy negativ forgatas egymastol teljesen fiiggetlen!!



Szetereocentrumok megadasa: SMILES & InChl
MQH C/C=C\C=C\[C@@H](O)C#N
CN (2R,3E,52)-2-hydroxyhepta-3,5-dienenitrile

* A sztereogén atom utan ‘@’ vagy ‘@@’ jel utan az el6z0 kotés feldl nézve
felsoroljuk a tobbi 3 ligandumot (= a “rangsor” alapja a mi sorrendunk!)

* ‘@’ az 6ramutato jarasaval ellentétes (pozitiv)
* ‘@@’ azzal megegyezo (negativ)
iranyt jelol
 KettOs kotés: ‘\' és ‘I’ jelek, mindig parban a kotések korul:
* két egyforma: a (nem zardjelezett) ligandumok a kétés azonos oldalan

* ket kiilonb6z0: a (nem zarojelezett) ligandumok a kotés ellentétes oldalan

INChl=1/C7H9NO/c1-2-3-4-5-7(9)6-8/h2-5,7,9H,1H3/b3-2-,5-4+/t7-/m1/s1
INChI=1/C7HINO/c1-2-3-4-5-7(9)6-8/h2-5,7,9H,1H3/b3-2-,5-4+/t7-/s2



Az optikai forgatas eredete

A) ha a molekula akirdlis, az egymassal egyébként azonos tiikkorképi
parok kompenzacigja miatt nem lesz makroszkopikus forgatas:

1\

CH \ CHj

/" \ N
H=—C - C=——H net

QOH 1-10'7 ’ rotation
CHaj CH3
Beam and plane Slight Equal
of polarization (a) rotation (b) rotation

to the to the
right left



Az optikai forgatas eredete

B) ha a molekula kiralis (és csak az egyik enantimer van jelen)
akkor nincs bels6 kompenzacio és lesz makroszkdpikus forgatas:

C) ha a molekula kiralis, s mindkét eleme az enantimerparnak jelen
van (racemat), akkor a tiikorképi parok kompenzacidja miatt
nem lesz makroszkopikus forgatds:



Sztereogen centrum jelenléte sem nem sziikséges sem nem elégseges
feltétele a molekula kiralitasanak!

Nem sziikséges:

Axialis kiralitas: A kiralitas az atomok egy tengely kortili elrendez6désének kévetkezménye.
Allének Kkiralitasa:

H\ q o /H
/Ck:C: CL‘CI CF;C::C::C\
Cl Cl

Helikalis kiralitas: Csavarvonal
(spiralis) szerkezet(i molekulak.
Pl.: helicének

Planaris kiralitas: A kiralitas az atomok
egy sik kortili elhelyezkedésének kovetkezménye.

COOH COOH

oc o Qg @O
OC CcO
CHj CHj3 O C O



Sztereogén centrum jelenléte sem nem sziikséges sem nem elégséges
feltétele a molekula kiralitasanak!

Tovabbi példak kiralitascentrumot nem tartalmazo, mégis kiralis molekulakra

H
\ / \ . H

“<ch,

R C=C

/
HOOC \—/

Br
NIELTZAN
C. 'C Cx
. /N N\ H
HOOC
NO,
HOOC

COOH

H
Ho,. ./ \ /

C C=—C

H3C, \ / \
COOH

HOOC



mi a helyzet,ha a molekula egynél tobb kiralitascentrumot tartalmaz?

kérdés:
elvileg n kiralitascentrum 2" sztereoizomert eredményez
2 3
NN
—C—CH,—CHj

valasz:
memo: tekintsiik az n=2 esetet
H3C—C
kérdés:  melyik lesz ez a négy (2?) sztereoizomer? I|3r Br
valasz: az alabbi négy szerkezet, amely koziil 23-dibrémpentén

Br

ml"lllll-

1
enatiomerek enantiomerek
(egymdssal nem hozhatok fedésbe (egymdssal nem hozhatok fedésbe
egymds tiikorképi pdrjai)

egymds titkorképi pdrjai)



kérdés:  milyen viszonyban vannak ezek a sztereoizomerek egymadssal?
valasz: - 1 és 2 egymas tiikorképi parja: azaz enantiomerek
- 3 és 4 egymas tiikkorképi parja: azaz enantiomerek
- 1 és 3 vagy 2 és 4 nem tiikorkép1 parok, de sztereoizomerek:
azaz diasztereomerek:

1 2 3 +
1 azonos enantiomer  dia (C2 epi) dia (C3 epi)
Z azonos dia (C3 epi) dia (C2 epi)
3 aZonos enantiomer
4 azonos

memao: Az 1-es €s 3-as molekulak C3-as szénatomjainak
konfiguracidja azonos, mig a C2-szénatomot konfiguracioja kiillonbozo:
ezért ez a diasztereomer par egymds C3-epimere.

memo: A diasztereomer molekulak olvadas- és forraspontja eltérd,

a torésmutatojuk kiillonbozo, az oldhatésaguk az IR- és
NMR-spektrumuk mas és mas.
A két molekula kiilonbozo tulajdonsagokkal rendelkezik.



kérdés: mi a helyzet ha van két kiralitdscentrum, de a kirdlis szénatomok
szubsztituensei paronként azonosak? Pl: 2,3-dibrombutan?
2 3
HaC—C—C—CHj

Br Br

2,3-dibrémbutan

valasz: az alibbi négy szerkezet irhaté fel, amely koziil
M3 Chs CH
H H Br H

Br

Br Br

H® - "VBr Br* : TH H® = "¥Br Br
CHs CHs CH3
A B C D
enatiomerek mezo-alak
(egymdssal nem hozhatok fedésbe (egymdssal fedésbe hozhato szerkezetek

egymads tiikorképi pdrijai) nem kirdlis molekula)



Sztereogeén centrum jelenléte sem nem sziikséges sem nem elégséges
feltétele a

QHS CHs
molekula H it E st B Brim: sH 180°
kiralitasanak! | —
H®™ : "¥Br Br*™ : WH
Kiralitascentrummal = =0
rendelkezo, de a belso :
szimmetria miatt akiralis C D
molekulak: a mezo alak 1 ¢
mezo-alak
(egymdssal fedésbe hozhato szerkezetek
nem kirdalis molekula)
Vi Fd - - & o rd - CH
memo: - A és B egymas tiikkorképi parja 3\ ._,&‘Br
- C-t 180°-ot helyesen elforgatva D kapjuk. C—=H
- D-t 180°-ot helyesen elforgatva C kapjuk.  / | /
|
C ey
J \” Br
CH3 H

memo: amezo szerkezetll anyag

(C amely azonos D-vel)
optikailag inaktiv: intramolekulédris kompenzizié miatt nem forgat



kérdés: hogyan adjuk meg a tobb sztereocentrummal rendelkez6 molekuldk
abszolut konfiguracigjat?
ugy mint ha csak egyetlen kirdlis szén volna, mindegyiket egymastol

valasz:
fluggetleniil kiilon-kiilon specifikaljuk:
2 (S) ™
C
e ki CH,
—> \r ) i ; g
< L I
£ ' y d¥ :TTa H™™ g,
CHs € CHq
(R) (25,3R)-2,3-dibrombutan
Y ol
CH, CHa CH, CHy
Hisr Bri_rH Ber HIBr
H™ " Br T H®™ 2 Br Br el -
CH, CHj CH, CHs
A B C D
(R,S) (R,R) (S,5)



Egyetlen sztereogén centrumot tartalmazo molekula mindig kiralis, de
sztereogén centrum jelenléte nem sziikséges sem nem elégséges feltétele a kiralitasnak!

Nem elegseges: tobb sztereogén centrumot tartalmazo molekula lehet akiralis
Példa:

HO :_H H OH ) , HO H
£ CH; HaC B 180" forgatas Z H
CHB)ﬁ/', > }(<CH3 O CHj; “hs
H OH HO i OH

mezo-2,3-butandiol
tiikorképi parok fedésbe hozhatdk - akiralis H

HO H H OH
{_ _CHj H;C. >

CH; CHs
Ho H H on

(2R,3R)-2,3-buténdiol  (2S,3S)-2,3-buténdiol 20



Még néhany fogalom

Sztereospecifikusnak nevezziik az olyan reakciot, melynek soran a csak a
konfiguraciéjukban eltér6 kiindulasi anyagok ugyancsak eltérg sztereoizomereket
eredményeznek.

Sztereoszelektiv reakcio - egy racém, vagy sztereogén elemet nem tartalmazé
(akiralis) kiindulasi vegyiiletbdl nyerhet6 termeék lehetséges sztereoizomerjei
eltérd6 mennyiségben keletkeznek. Ha a termékek enantiomerek, enantioszelektiv,
ha a termékek diasztereomerek, akkor diasztereoszelektiv reakciorol beszeéllink.

Regioszelektiv reakcio esetén egy bizonyos kotes letestilese vagy megszlinése
kedvezmeényezett. Példaul HX tipusu molekula addicioja nem szimmetrikusan
szubsztitualt alkénre (regioizomerek képzodése).

Enantiomer-felesleg: ee = 100 x ([S]-[R])/([S]+[R])
Eutomer — hatdsos enantiomer

Disztomer — kevésbé hatasos, vagy/és nem kivanatos mellékhatassal rendelkez6

enantiomer
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Homotop csoportok
Z csoporttal valo csere azonos termékhez vezet.
Homotop csoportot tartalmazo molekula nem prokiralis.

azonosak
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Enantiotop csoportok
Z akiralis csoporttal valo csere enantiomer parhoz vezet. Szimmetrikus kérnyezetben
azonosan viselkednek, disszimmetrikus kornyezetben eltéroen viselkedhetnek.

OH OH OH
L whe— @k
77 > Me H” > Me H” Me

enantiomerek

Prokiralitas
Olyan akiralis centrum, amelyen egy ligandum lecserélése kiralis centrumot hoz létre.

Diaszterotop csoportok
Z csoporttal valo csere diasztereomer parhoz vezet.

Cl cl cl

Me = H Me <9 Me\;;LH
- < - —_— s

77 >Me H” > Me 1~ > Me

diasztereomerek
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Homotop oldalak
Barmely oldalrdl tortén6 tamadas azonos termékhez vezet.

A H H H

YH ; had g HHA(A
i A/’ i ‘\A I8
‘ azonosak ‘

Enantiotop oldalak

Akiralis reagensnek az egyik, illetve a masik oldalrol valo tamadasa enantiomerekhez vezet.

A CHs H CHs CH,,
\J; /’ i \ \(
‘ enantiomerek ‘

Diaszterotop oldalak
A két oldalrdl valé tamadassal diasztereomerekhez jutunk.

Me H Me H CN
HCN s 9 HeN
Et HO H Et H Et H OH

diasztereomerek
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Fischer Projection

representation of a 3D molecule as a flat structure where a tetrahedral carbon is represented as two crossed
lines.

vertical line is going back behind
of the plane of the page

| \—v /\ carbon ?
Pl ) L/ substituent 2
horizonal line is coming out
of the plane of the page
CHO CHO CHO
/h"OH — H-'i""OH — H+OH
HOH,C™ " CH,OH CH,OH
(R)-(+)-glyceraldehyde Fischer projection

- Leghosszabb szénlanc fiiggbleges
- Legmagasabb prioritasu csoport feldl

- Fliggolleges kotések a sik mégé, a vizszintesek a sik elé mutatnak
- Minden sztereocentrum értelmezese fliggetlen a tébbitdl




Manipulation of Fischer Projections:
1. Fischer Projection can be rotated by 180 ° only!

CHO

H—’—OH

CH,OH

180 ° rotation

HO

CH,OH
H

CHO
still

(R)-(+)-glyceraldehyde

(R)-(+)-glyceraldehyde

Rotation by 90 ° or -90 ° (270 °) invert the stereochemistry

90 ° rotation

CHO H
H+0H 7& HOHQCA‘—CHO

(R)-(+)-glyceraldehyde (S)-(-)-glyceraldehyde

$HO H
He=—==OH HOH,C==—=CHO
CH,OH OH

These two compounds are enantiomers

Because of the convention of the
Fischer Projection (i.e., the
vertical lines are going back and
the horizonal lines are coming
forward) the 90° rotated Fisher
projection is actually the
enantiomer of the original



Fischer-projekcié manipulalasa:

- 180 fokkal valo elforgatas vagy paros szamu csere ugyanazt a konfiguraciot jelenti

- 90 fokkal valo elforgatas vagy paratlan szamu csere ellentétes konfiguraciot jelent!

kérdés:

valasz:

példa:

szabad-e a szubszti- R
tuenseket felcserélni,

ha a konfiguraciot
meg kivanjuk Orizni? a+d

b

igen, a projekcios képen  CHs

paros szamu cserét o h
végre szabad hajtani,
paratlan szamut nem!

S

(S,5)

R

a a
—f— s
b d

Br

55
Ca
O
dilllee I‘{—Q
m
—

HBC_—-E-—- Et

Tlin



Abszolut konfiguracio vs. Fischer projekcio

Tipp: az elsot (vagy amelyik a legkedvesebb sziviinknek) jegyezzik meg, cserekkel

abba probaljuk meg atvinni a sztereocentrumunkat, paros csere ugyanezt a konfiguraciot
jelenti, paratlan nyilvan az ellentétét

Figure 8. Assigning CIP designations to Fischer projections. All of the below are R.

Case 1 Case 2 Case 3 Case 4

5id BlLd T bie
® Q@F v O

Rotation: Clockwise Rotation: Counter Rotation: Clockwise Rotation: Counter
Lowest: Vertical Lowest: Horizontal Lowest: Vertical Lowest: Horizontal
Assignment: R Assignment: R Assignment: R Assignment: R



T6ébb sztereocentrumot tartalmaz6 molekulak:
- a sztereocentromokat egymas folé rajzoljuk
- az egyes sztereocentrumok projekcioja egymastol fliggetlen

For more structures with more than one stereogenic center such as carbohydrates, the tetrahedral carbons
are "stacked" on top of one another.

OH O CHO
HO HO H
\/H/LLH — H——OH
HO CH,OH
Threose

For carbohydrates, the convention is to put the carbonyl group at the top for aldoses and closest to the top
for ketoses. The carbons are numbered from top to bottom.

1cHo 1 CH,OH
H——OH 2 =0
HO——H HO——H
H——OH H——OH
H——OH H——OH
CH,OH CH,OH

D-Glucose D-Fructose



Mit kell tudni?

« Szteroizoméria alapveto fogalmai (kiralitas, enantiomer, diasztereomer, kiralis
centrum, mezo alak, példak — lasd majd biologiailag fontos vegyluletek)

 Kiralitascentrum(ok) jelenléete eés a molekula kiralitasa kozotti 6sszefligges

» Konfiguracié megadasanak modjai

» Prokiralis (enantiotdp) oldal, sztereospecifikus és sztereoszelektiv reakcio fogalma

» Fischer-projekcio rajzolasa, jelentése, manipulalasa (példak: lasd szénhidratok,

aminosavak)



