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Aromás vegyületek

Ha ténylegesen egyszeres és kétszeres kötések váltakoznának, kétféle 1,2-diklórbenzol 
létezne, de csak egyféle van.
A benzolban minden C-C kötés egyforma, és azok hossza az egyes és kettős kötések 
hossza közé esik.

Benzol: elsőnek Faraday(!) izolálta, majd később benzoesavból állították elő (citromsav 
jelenlétében hevítéssel). Empirikus képlet: CH, összegképlet: C

6
H

6
, Kekulé javaslata: gyűrű, 

váltakozó egyes és kettős kötésekkel. 
A hasonló C:H arányú, illatos vegyületeket kezdték el aromásnak hívni, ma ez szakszó, ami 
adott elektronszerkezetű vegyületeket jelöl.

Emlékezzünk, 
hogy a butadién 
konjugált 
rendszer, 
már ott sem 
“tiszta” egyes 
és kettős 
kötések vannak!



  

Aromás vegyületek

A benzol lényegesen kedvezőbb energiájú, mint amit ténylegesen váltakozó egyes és kettős 
kötések alapján várnánk (3 kettős kötés jelenlétével számolva)

Megjegyzés: a benzol → ciklohexadién hidrogénezés kifejezetten kedvezőtlen (endoterm), 
azaz a benzol “ellenáll” elektronszerkezete megbontásának!

Moláris hidrogénezési hők összevetése: kisebb abszolút érték nagyobb stabilitást jelent



  

Aromás vegyületek

A benzol esetében a 6 p-pálya 
6 molekulapályává 
kombinálódik, melyek közül az 
ugyanannyi csomósikkal 
rendelkezőknek ugyanakkora 
az energiája (degeneráltak).
A három alacsonyabb 
energiájú összességében 
kötőpálya, a három magasabb 
energiájú pedig lazító.
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Aromás vegyületek

A ciklobutadién és a ciklooktatetraén 
esetében a rezonanciaszerkezetek 
nem alkalmazhatóak!

A ciklobutadién molekulapályái közül 
egy kötő, kettő nemkötő és egy lazító. A 
négy elektron közül 1-1 párosítatlanul a 
nemkötő pályákra kerül, emiatt ez a 
vegyület igen instabil, reaktív.
A ciklobutadién ún. antiaromás 
rendszer.



  

Aromaticitás kritériumai: a Hückel-szabály
Ha teljesülnek az alábbiak:
- Gyűrűs rendszer
- Folytonos konjugáció (folytonosan átfedő p-pályák)
- Sík téralkat

Ekkor:   - ha a delokalizált elektronok száma 4n+2, a rendszer aromás
             - ha a delokalizált elektronok száma 4n, a rendszer antiaromás

Ahol n természetes szám (n=0,1,2,3 stb.), nincs közvetlen fizikai jelentése

Ha bármelyik feltétel nem teljesül, 
a rendszerre nem alkalmazható 
a Hückel-szabály, nem aromás

Példa: ciklooktatetraén
nem síkalkatú

Sokszög-szabály
(“polygon rule”)

A rendszer tényleges 
geometriájához hasonló módon 
lehet a molekulapályákat 
felrajzolni n=6

aromás
n=4

antiaromás
n=8

nem aromás!



  

Aromaticitás kritériumai: a Hückel-szabály

Kitekintés: egyéb aromás rendszerek

A pi-elektronok száma számít: 

Ciklopentadienil anion 

Lásd később a heteroaromás rendszereket is!



  

Néhány egyszerű aromás rendszer

  1,2-                         1,3-                       1,4-     

vagy  

orto-                      meta-                     para-

xilol

szubsztituensek kölcsönös helyzetefenol

Ügyeljünk a
magyar és az angol 

névképzés eltéréseire:

toluol – toluene
xilol - xylene

benzoesav



  

Kitekintés: fehérjeszerkezetek stabilitása: 
hidrofób mag/aromás klaszter



  

Kitekintés: aromatáz enzim mechanizmusa
(szteroidok A-gyűrűjének aromássá konvertálása)

Vegyük 
észre, hogy 
oxidációs 
lépésekről 
van szó 
(H-elvonás  
→ oxidáció)

Keto-enol 
tautoméria: lásd 
oxovegyületeknél



  

Csoportnevek

benzilcsoport fenilcsoport

trifenilmetil (vagy tritil) 
csoport

benzol



  

Elektrofil szubsztitúció telítetlen szénatomon
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Elektrofil szubsztitúció telítetlen szénatomon

Figyeljük meg a közös trükköt: az elektrofil karakter növelése a kulcs!



  

Kitekintés: aromás aminosavak hidroxilálása

Az enzimek molekuláris oxigént használnak és tetrahidrobiopterin kofaktort tartalmaznak  

Fenilalanin

Tirozin

Triptofán

Az enzimek
kofaktora



  

Kitekintés: aromás aminosavak hidroxilálása

Trükk (nem minden részlete tisztázott még!): oxigén alkalmassá tétele elektrofil támadáshoz



  

Kitekintés: aromás aminosavak hidroxilálása

Roberts & Fitzpatrick, 2013: Mechanisms of Tryptophan and Tyrosine Hydroxylase
IUBMB Life



  

Többgyűrűs aromás rendszerek

Az egyes gyűrűkre eső stabilitás kisebb, mint a benzolban: nagyobb rendszerek egyre 
reaktívabbak. 

                                   Tökéletlen égés során sok többgyűrűs aromás szénhidrogén 
(polycyclic aromatic hydrocarbon, PAH) keletkezik: pl. dízelmotorok, cigaretta füstje, ezek 
többsége erősen rákkeltő vegyület, laborban csak speciális felszereléssel szabad velük 
dolgozni (↔ dohányzás!)

Nem szerencsés 
ábrázolás, mert 1 kör 
6 elektront jelent (és 
10 delokalizált e- van a 
naftalinban)



  

Kitekintés: többgyűrűs aromás rendszerek 
sorsa a szervezetben

A szervezetben ezek a vegyületek reakítv epoxiddá alakulnak, ami reakcióba lép a DNS-
sel, a másoláskor mutációkat okozva



  

Kitekintés: többgyűrűs aromás rendszerek 
sorsa a szervezetben



  

Kitekintés: fluoreszcens jelölők (festékek)



  

Kitekintés: ki-be kapcsolható fluoreszcens jelölők 



  

Kitekintés: ki-be kapcsolható fluoreszcens jelölők 

PET=photoinduced 
electron transfer

quenching=a 
fluoreszcencia 
“kikapcsolása”



  

Kitekintés: aromás molekulák a csillagközi térben



  

Kitekintés: PAH molekulák marsi meteoritban

1996
2012



  

Gyémánt, grafit, grafén, fullerének, nanocsövek

A grafit tulajdonképpen “végtelenített” aromás rendszerekből mint rétegekből áll, a grafén 
egy ilyen rétegnek felel meg.



  

Kitekintés: grafén, fullerének, nanocsövek

The Nobel Prize in Chemistry 1996 was awarded jointly 
to Robert F. Curl Jr., Sir Harold W. Kroto and Richard 
E. Smalley "for their discovery of fullerenes."

IgNobel 2000

The Nobel Prize in Physics 2010 was awarded jointly to Andre 
Geim and Konstantin Novoselov "for groundbreaking 

experiments regarding the two-dimensional material graphene." 



  

Kitekintés: grafén, fullerének, nanocsövek

Carbon Nanotubes for 
Use in Medicine: 
Potentials and 
Limitations

Ígéretesek, és biztos lehet majd használni őket valamire, ha nem is arra, amikre most 
gondolunk :-)



  

Halogénezett szénhidrogének

Minden krimiből ismerős: a kloroform

A valóságban percek kellenek a hatásához, és nehéz megállapítani a személyre szabott 
hatásos dózist (azonfelül hamar el is párolog).

Emlékeztető: a kloroform 
dipólusmomentuma

Manapság szerves 
oldószernek használják
(NMR-hez a deuterált 
formáját)

klórmetán 
(metil-klorid)

kloroform szén-tetraklorid



  

Halogénezett szénhidrogének

További ismerősök..



  

Kitekintés: tiroxin bioszintézis vázlata

A tiroglobulin fehérje tirozin aminosavaiból képződik a tiroxin és a hasonló hormonok. 
A tiroglobulin szerkezete csak illusztráció, tudomásom szerint nem ismert még.



  

Halogénezett szénhidrogének

És a környezet

ODP: ozone depletion potential, GWP: global warming potential



  

Kitekintés: halogénezett szénhidrogének
És a környezet



  

Kitekintés: halogénezett szénhidrogének

A vérdopping lehetőségei. PFC=perfluorocarbons



  

Kitekintés: halogénezett szénhidrogének

DichloroDiphenylTrichloroethane
Az első klórozott rovarirtószer: 
nagyon hatásos volt, sok embert 
mentett meg pl. maláriától, de 
stabilitása miatt felhalmozódott a 
környezetben, ezért kellett betiltani.



Mit kell tudni?

● Aromaticitás lényege, kritériumai, a Hückel-szabály, aromás rendszerek felismerése

● Aromás elektrofil szubsztitúció: egy példareakció magyarázata

● Többgyűrűs aromás rendszerek: példa, stabilitás benzolhoz képest

● Halogénezett szénhidrogének: a szerkezet és a dipólusmomentum kapcsolata, egy példa 

vegyületek jelentőségének bemutatására


