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A Molekulék Vildga Szerves Kémia 1 BEVEZETES A SZERVES KEMIABA

1 Bevezetés a Szerves Kémiaba

1.1 Nevezéktani elvarasok

1. Legyen informativ

[\

. Legyen egyértelmii (lefrds— 1 vegyiilet)
. Egyediség (vegylilet— 1 leirds)

3
4. Algoritmizalhaté szabélyok

ot

. Képes legyen a vegyiiletrol meglévé tuddsunkat hiien visszaadni

[=p}

. Szamitégépes tamogatas

1.2 SMILES
1986-ban David Weininger talalta ki a SMILES reprezentaciot. Szabalyai:
1. Azatomokat a vegyjeliik reprezentalja
. Hidrogén atomok impliciten (szabad vegyértékekettelitik (a hidrogénatomokat nem {rjuk ki))
. Szomszédos atomok egymaés mellett

. Kett6s kotések jele '=’

2

3

4

5. Harmaskotések jele "#’
6. Eldgazédsok jelzése zardjelekkel
7. Aromaskdotések jele: 7

8. sp’-es atomokat kisbetiivel irjuk
9

. Gytirtik lefrasdhoz az iisszekétendd atomok szdmot kapnak

SMILES Vegyiilet
P cCccCcC Butédn
Pelddk | \o(0)c(=0)0 | Alanin

clceeecl Benzol
1.3 InChl

2001-ben az IUPAC elinditotta az InChl alapjainak kidolgozdsat, ebbenrészt vett a NIST. A cél egy
valéban egységes és dltalanosan hasznalhat6 azonosité kidolgozasa volt.
Az InChl a kémiai szerkezeteket 5 1in. rétegben irja le:

1. konnektivitds
2. tautoméria
3. izotoposszetétel
4. sztereokémia
5. elektronikus szerkezet.
Az InChl algoritmusnak 3 {6 1épése van:
1. normalizdlds (redundéns informacick eltdvolitdsa)
2. kanonizdlds (egyértelmil atomazonositék hozzarendelése)
3. szerializalds (karakterldnc hozzérendelése)

Ma mar szamos adatbédzisésprogram tamogatja.
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1.4 Szubsztitiiciéos nevezéktan

Ez a nevezéktan, amit széban hasznalunk, évszazadok alatt alakult ki,az alapjan, hogy hogyan lehet
szoban a legyorsabban leirni egy adott szerves vegyiiletet. Szabalyai:

1. Megkeressiik a leghosszabb szénldncot. Ha nem egyértelmii, aztvalasszuk, amelyiken tobb funkcids
csoport van.

2. Megszamozzuk a lanc atomjait, attol a végtol kezdve, amelyikhez kozelebb esnek a szubsztituensek.
Ha nem egyértelmii, akkor amelyikhez kozelebb esik a masodik, stb...

3. Nevezzik el az alkilcsoportokat.

4. A csoportokat ABC sorrendben soroljuk fel, mindegyik elé odairjuk, melyik poziciéhoz kapcsol6dik.
A t6bbszor jelen 16v csoportok di-, tri-, tetra- stb. Elétagot kapnak.
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2 Szerves csoportok

2.1 Szénhidrogének téralkata

Az etdn molekula két metil (CH3) csoportbdl all, 2 atfedd sp® hibridpélyaval, ezért szigma kotés alakul
ki a két szénatom kozott. A szénatomok korili elrendezédés kozel tetraéderes.

2.1.1 Newman projekcié

Ezt és mas hasonld elrendezésti, 1-es kotéssel rendelkezo molekulakat Newman projekciéval dbrazoljuk.
A molekulat bedllitjuk, gy, hogy a két szénatom kozotti kotés egybeessen azzal a szakasszal, amerre
néziink. Az els6 molekula szénatomjat a kotések metszéspontja, a hétsét egy kor jeldli:

H H H H
H\ 7

H H
-

Perspective Newman
drawing projection

2.1.2 Konformaciok

A kotések elforduldsaval 1étrejohet6 téralakok neve a konformécié. Konformereknek nevezziik azokat a
konformécidkat, ahol az energia minimalizalédott.

A diéderes széger 4 atom definidlja. A szog az els§ harom atom altal kifeszitett sik és a masodik harom
atom altal kifeszitett sik altal bezart szog.

Fontos megemliteni, a legalabb két szénatomos szerves molekuldk esetén beszélhatiink a cisz és a transz
konforméciorol. Ezek a konformacidk, a ligandumok nagysédgaitdl fiiggenek. Abban az esetben beszéliink
cisz konformaciérdl, ha a nagyobb ligandumok egymadssal szemben &llnak. Ellenkezd esetben transz
konformécids izomerrol beszéliink.

HiC ,CHy HiCy _H

c=cC J=E,
H - ~ CHs

cisz-but-2-én transz-but-2-én
(2)-but-2-én (E)-but-2-én
A ciklohexanokndl 2 konforméci6 johet létre. Ha a gytir(is struktira minden hérom szénatom &ltal bezart

legkisebb szogei hegyesszogek, akkor kad konforméciérdl, ha van tompaszog, akkor szék konformécids
izomernek nevezziik.
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A ciklohexan gylrd konformacidi

H H
H) & 3 H
ekvatoridlis — . 3
H H
axislis — 2 H
.szek” konformacio Jkad” konformacio
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3 Szereokémia

Izomerek
Konstiticiés izomerek: Az atomok kapcsolédasi sorrendje eltérd
LA,Tautomerek: Ugyan az a vegylilet két féle szerkezettel reagal
Sztereoizomerek: Azonos konstiticié, eltérd térbeli szerkezet
Diasztereomerek: Nem enantiomerek
f::Konforméciés diasztereomerek: Kotésmenti rotdcidéval atalakithatdok egymésba
Konfigurdciés diasztereomerek: Kotésmentirotaciéval nem alakithaték at egymasba
Akiralis diasztereomerek: Cisz-transz izomerek
Kiralis diasztereomerek: Tobb kiralitascentrumot tartalmazé vegyliletek
Enantiomerek: Fedésbe nemhozhaté tiikorképi parok
t:Konfiguréciés enantiomerek: Kotésmenti rotéacidéval nem atalakithatdék egymdsba
Konforméciés enantiomerek: Kotésmenti rotdcidval atalakithatdék egymasba

3.1 Kiralitas
A kirdlis (kezes) targyak tiikorképiikkel nem hozhatdk fedésbe sem rotdcids, sem transzldciés mozgdssal
(kivéve a molekulan beliili rotdci6 lehet6ségét a konformaciés sztereoizomerek esetében).
A kiralitds szerkezeti feltétele: a targynak ne legyen tiikrozési szimmetriatengelye.
3.1.1 Tipusai
1. Centralis kiralitas
(a) Sztereogén centrum (R,S,L,D)
(b) Egy kiralis (szén)atom
(c) Tobb kirdlis szénatom
2. AxAlis kiralitds
(a) Tengely koriili elhelyezkedés (R,S)
(b) allénizoméria, spirovegyiiletek, atropizoméria
3. Planaris kiralitas
(a) Sikhoz viszonyitott helyzet (P, pR, M, pS)
(b) csavartkadak, transz cikloalkén

4. Helikalis kiralitas

(a) Nem sikbeli csavarvonalak (P, M)
(b) alkdn konformerek

(c) helicének

3.2 Konfiguracios izoméria
3.2.1 Konfiguraciés diasztereoméria

Fizikai és kémiai tulajdonsagaik eltérnek.

3.2.2 Konfiguraciés enantiomerek
Fizikai és kémiai tulajdonsagok megegyeznek, kivéve
1. azonos mértékii, de ellentétes iranyu optikai forgatoképesség

2. eltérd reaktivitds mas kiralis vegyiiletekkel valé reakcidoban.
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3.2.3 Konfiguracié megadasa
1. Abszolut: atomokkonkrét térbeli helyzete, szabdlyok alapjan (pl.: CIP)
2. Relativ: referenciavegyiilethez viszonyitva
3. Optikai forgatds irdnya: mérés alapjan

Nincs egyértelmii 6sszefiiggés a haromféle médon megadott konfigurédcié kozott!

3.2.4 Abszolit konfiguracié

1. A sztereocentrumhoz kozvetleniil kapcsolddé atomok rangsorba allitdsa. Az atomok rangja rendszammal
no.

2. Ha két szubsztituens atom rangja azonos, akkor a konnektivitds menetén, az els§ kiilombséget
keressiik.

3. A vizsgalt molekulat ekkor beforgatjuk tgy, hogy a legkisebb rangsoru atomot kitakarja a ki-
ralitascentrum. Ekkor ha az atomok rangsora orairdnnyal egyiranyba novekszik, akkor R, amugy
S konfiguracioéju.
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4 Gytris vegyiiletek

4.1 Konjugalt kettoskotés rendszerek

Az energiakiillombség a HOMO-LUMO pélyak kozott egyre kisebb. Ez az energiakiilombség a lathatd fény
spektrumaba esik, ezért ha az elektronjai gerjesztédnek, akkor a visszaver6dd fény a ldthatd, monokro-
matikus fény lesz.

4.2 Aromas vegyiiletek
4.2.1 Az aromas rendszer kialakulasanak feltételei

1. Folyamatosan konjugélt gytiris rendszer legyen
2. 4n + 2 elektron részvétele a delokalizdciéban (Hiickel szabély)

3. A gyflirtirendszert alkoté atomvaz koplandris, vagy koézel koplanaris legyen
Aromaticitas: az elektron koraram stabilizdlja a rendszert.

Paramadagneses gyturiaram: a kiils6 H atomok kémiai eltoléddsa magasabb, mint a megfeleld ne-
maromads rendszer esetén.

4.3 Antiaromas vegyiiletek

4.3.1 Az antiaromas rendszer kialakuldanak feltétele
1. Folyamatosan konjugalt gytris rendszer legyen
2. 4n elektron részvétele a delokalizaciéban

3. A gyflirtirendszert alkoté atomvaz koplandris, vagy koézel koplanaris legyen
Antiaromaticitas: az elektron kéraram destabilizdlja a rendszert.

Paramagneses gytridaram: a kiils6 H atomok kémiai eltolédasa alacsonyabb, mint a megfelel6 ne-
maromads rendszer esetén.

2018.09.12. 8. oldal Erdélyi Aron
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5 Aminosavak, bazisok

5.1 Fehérjék épitokovei

Kirlis a-aminosavak (a karboxilcsoportot koveté szénatom a szerves kémidban a 2. szénatom, biokémidban
a-szénatom, ehhez kapcsolédik az aminocsoport, ezért c-aminosav)

2 aminosav, a treonin és izoleucin 2 kirdlis szénatommal rendelkezik, fehérjékben a 4 sztereoizomer koziil
csak az egyik fordul el6.

Két aminosav peptidkotéssel kapcsolédhat Gssze. Altaldban egy aminosav-molekula karboxilcsoportjabol
és egy mdsik aminosav-molekula aminocsoportjabdl vizkilépéssel (kondenzicid) keletkezik. Eredménye
er0s, kovalens kotéssel 6sszekapcsolt dipeptid. Ebbél polipeptid lanc lehet. A peptidkétések hidrolizissel
felszakithatok, igy aminosavakra bonthaték. Megtalalhaté a nukleinsavakban gytriis amidok forméjaban,
a fehérjékben és a szintetikus mfiszdlak bizonyos tipusdban (poliamidok).

5.2 Nukleinsavakban el6fordulé bazisok
5.2.1 Pirimidin bazisok

1. Citozin (C)

2. Uracil (U)

3. Timin (T)

5.2.2 Purin bazisok
1. Guanin (G)
2. Adenin (A)

Ezek a bazisok paronként (Guanin-Citozin, Adenin-Tirimin) ”&sszeillenek” és 2 vagy 3 H-kotéssel dridsi
stabilizaciot érnek el.

Ezeknek a bazisoknak, ha az 1. szamu N-atomjat kondenzécidval Gsszekotjilk a ribofruktéz 1. C-
atomjdval, egy stabil molekuldkat kapunk (citidin, uridin, tiridin, adenozin, guanozin).

Adott két ilyen molekuldnak 5. és 3. szénatomjait ha egy foszfattal kbzvetitve kondenzaciéval Gsszekotiink,
akkor ”végtelen” hosszi a-hélixeket kapunk.

Ha kombnaljuk az el6zé 3 torténést, kapjuk a DNS antiparallel lancokat.

0-

.; end

o—
|
HOOP()OPOO POOPOH
Ho—P—oo—P—uo—P—oo—P—o
U‘

“ kllL

3'end

FIGURE 23-26
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6 Reakcidkinetika

A tapasztalatok szerint a kémiai reakcidk ritkdn mennek végbe gy, ahogy azt a sztdchiometriai egyenlet
alapjan véarnank. A legtobb atalakulds nem egyetlen reakcidlépés eredménye, hanem tobb egyszeriibb,
egymads utan (sorosan) vagy egymads mellett (parhuzamosan) lezajlé elemi folyamat ereddjének tekinthetd.
Ezeket az elemi folyamatokat nevezziik reakciolépéseknek. KEgy konkrét reakcié esetében ezeknek az
elemi 1épéseknek az Gsszességét nevezziik a reakcié mechanizmusanak, vagyis a mechanizmus megadasaval
leirjuk a reakcié soran lejatszédd részfolyamatokat, a fenndlld egyensilyokat, és megadjuk az esetleg
képz6do kozti termékeket.

A reakcidkinetikai vizsgalatok elsédleges célja a folyamat sebességének megéllapitdsa, illetve a folyamat
idoébeli lefolydsat leird izoterm brutté sebességi egyenlet megalkotdsa. Tovabbi cél lehet a reakcié id6beli
lefolyasanak vizsgalatabol és az esetleges kozti termékek azonositdsa sordn szerzett informdcidk alapjan
a reakcié mechanizmusanak megadasa.

6.1 A reakciosebesség

Ha vizsgdlunk egy homogén reakciot, amely allandé térfogaton és hémérsékleten irreverzibilisen és kvan-
titative jatszddik le (koztitermékek felhalmozddasa nélkiil) a kovetkezd sztochiometriai egyenlet szerint:

vaAA+vgB+ ... =vxX +uoyY + ..

akkor a reakcidsebességet gy is definidlhatjuk, mint a reakcié partnerek vagy a termékek koncentraciéjanak
id6beli valtozasat:
~1d[A]  1d[B]  1dX]  1dJY]

v dt a v dt vx dt vy dt

ahol [A], [B], [X], [Y] az A,B,X,Y anyagok pillanatnyi koncentricidi, ava, vp, vx, vy az egyenlet sztochiometriai
egylitthatdit jelenti.

6.2 A reakcio6 rendje

Mivel minden elemi reakciélépés csak gy mehet végbe, hogy a megfelel energiaji komponensek érintkezésbe
keriilnek egymaéssal, a sikeres talalkozasok, itkdzések valészintisége, azaz a reakcid ezzel aranyos sebessége
adott homérsékleten a reagdlé anyagok pillanatnyi koncentracidjanak a fiiggvénye. A sebességi egyenlet
ezen gondolatmenet alapjan: p

c

v= d—f =k es ..
ahol k reakcidsebességi egytitthatéja, és Y, r; = r a reakcié rendiisége (brutté rendiisége, kinetikai rendje)
azrTa, g, rc reakciéban résztvevo komponensekre vonatkozé részrend, c4, cg, cc az egyes reakciépartnerek
pillanatnyi koncentracidja. A fenti egyeneletben szereplé sebességi egyiitthatdt és a részrendeket kisérletileg
kell meghatarozni!
Egy adott reakcié esetén a rendet kisérletileg kell meghatarozni, ezért a reakcié rendiiségét mindig
szigorian meg kell kiillonboztetni a reakcié molekularitasatél. A reakcié molekularitdsa ugyanis mar
a reakcié6 mechanizmusaval Gsszefligg6 fogalom, és azt mutatja meg, hogy az adott reakciélépés hany
molekula kémiai kolcsonhatasa soran jon létre. Ebbdl nyilvanvald, hogy molekularitasrél valéjaban csakis
elemi reakciok esetében beszélhetiink.

6.3 A reakcidésebesség homérsékletfiiggése
Altaldnos tapasztalat, hogy a homogén kémiai reakcidk egy részének sebesssége novekszik a homérséklet

novekedésével. Kisérleti vizsgalatok alapjan allitotta fel Arrhenius a kovetkez6 Osszefiiggést:

E
ky = Ae~Fa/RT lgk = lgA — ——2
e vagy lg 94 - 53p

Ahol k a reakci6 sebességi egyiitthatdja, A az in. preexponenciélis egyiithatd, (értelmezésével a reakciésebességi
elméletek foglalkoznak), E -t pedig aktivdlasi energidnak hivjuk.

Az Osszefiiggés csak szlik homérséklet intervallumban érvényes, mert A és E, egyarant fiigghetnek a
hoémérséklettél. Az Osszefiiggés csak akkor érvényes, ha a folyamat egyszerii és termikus aktivéalasa.

2018.09.12. 10. oldal Erdélyi Aron
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6.4 Aktivalt komplex, atmeneti allapot, Atmeneti szerkezet

Az aktivalt komplex az atomok olyan elrendezédése (Osszességében neutralis vagy toltéssel rendelkezé)
ami a potencidlis energiagérbe maximuménak felel meg, amely lefrja reaktdns(ok) termék(ek)ké torténd
alakuldsat egy reakcidlépés soran, és tartalmazza a reakcid koriilményei kozott jellemzo vibraciokat és
rotacidkat.

Az dtmeneti dllapot (transition state, T'S) olyan hipotetikus termodinamikai &llapot, amely egy adott
reakciolépés energiaprofilja maximumanak felel meg.

Az atmeneti szerkezet olyan hipotetikus, statikus térbeli atomi elrendez6dés, amely egy adott reakciélépés
energiaprofilja maximumaénak felel meg, mely leirja reaktdns(ok) termék(ek)ké torténd alakuldsit egy
reakci6lépés soran. A fogalmat rendszerint olyan szerkezetekre értjik, amelyeket elméleti szamitasokbdl
kapunk, és az atomi elrendez6déseket a vibracids és rotaciés mozgasok mellozésével irja le.

6.5 Elemi reakcid, osszehangolt és egyideju reakciolépés

Elemi reakcié: egy komplex reakciéséma egyetlen lépése, amelyben nincsenek intermedierek és egyetlen
atmeneti dllapoton keresztiil jatszdédik le.

6sszefﬁgg6nek monjduk azokat a valtozdsokat, amelyek ugyanazon reakciélépés soran jatszédnak le.
Lehetnek, de nem feltétleniil egyidejiiek.

Egyidejliek az egy reakciélépés soran pontosan idében ugyanakkor lezajlé valtozasok, sziikségszeriien
Osszefiiggoek.
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7 Reakciétipusok
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8 UV-VIS spektroszkopia
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9 NMR spektroszkoépia
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10 2017-es ZH kérdései és valaszai

Q: Az ... reakcié lefutdsa sordn az érintett kiralirdscentrumok koril ... képzédése torténik.

A:
1. SN1, racém termék

2. SN2, inverz kiralitdsu termék

Q: Az aldbbiak egyértelmiien csak egy - adott fizikai, kémiai és bioldgiai tulajdonsdgokkal rendelkezd -
molekuldt azonositanak.

A:
1. InChi leirés
2. kémiai nevezéktan altal adott név

3. Fischer projekciéval rajzolt szerkezet

Q: Adja meg az alabbi spektrumhoz a megfelelé molekulédkat.
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Q: Kiralis enantiomerek olyan sztereoizomerek, amelyek ...

A: Egymsdssal fedésbe nem hozhaté tiikkorképi parjai egymaésnak.

Q: Az aldbbi spektroszkdpiai mddszerek részletes informéciét adnak a molekula szerkezetérol.

1. IR spektroszképia
2. MS-tomegspektroszkopia
3. 13C-NMR

Q: Az 1H-NMR és 13C-NMR spektroszképiai médszerek esetén ...

A:
1. Akér egy mérésben is kaphatunk informaciét mindkét spektrumrél

2. Mindkettd a szerves molekula szerkezetérél ad részletes informéciot
Q: Az 1H-NMR spektroszképiaban a kémiai eltolédas mértéke ...

A: Figg a vizsgalt H atommagokat kortilvevo elektronfelhé méretétol.

Q: A Cahn-Ingold-Prelog (CIP) szabélyok ...

1. A molekuldk kiralitdscentrumainak abszolit (R/S) konfigurdcidjanak meghatdrozasahoz hasznélatosak

2. A szubsztituensek prioritdsa alapjdn hatdrozzdk meg a konfiguraciét
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Q: Kétmolekulds elemi reakcié esetén a(z) ...

A:
1. sebesség fiigg a hémérséklettol

2. reakci6 sebessége fiigg mindkét anyag koncentracigjatol
Q: Az aldbbi csoportok kozos tulajdonsdga ... Amino-, nitro-, nitrézé-, amidcsoport.

A: N-atomot tartalmaz

Q: A Fischer projekci6 segitségével ...

A: Megadhat6 a molekula abszolit konfiguraciéja a kiralitdascentrumoknal

Q: Aromsés rendszer esetén ...

1. heteroatom is szerepelhet a gytir{iben.

2. a delokalizaciénak gytristabilizal6 szerepe van.
Q: A kiralis diasztereomerek olyan sztereoizomerek, amelyek ...

A: Egymaéssal fedésbe nem hozhatdak és tiikorképi viszonyban sem allnak.

Q: Az aromaés elektronszerkezethez sziikséges feltételek.

1. Az érintett atomok kozel egy sikban kell elhelyezkedjenek
2. 4n+2 delokalitalt elektron

3. Folyamatosan konjugélt gy{iriis rendszer

Q: A szerves kémiai reakcidk osztalyai ...

A:
1. addicié
2. szubsztiticié
3. elimindacio
Q: Mely allitasok igazak az aminosavakra?

A:
1. Fehérjében peptid kotéssel kapcesolédnak
2. Fehérjében alfa-aminosavak talalhatok

3. Fehérjékben a D-aminosavak fordulnak eld
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Q: A brém esetén a molekuldk kozott ... tipusi reakcié megy végbe. Ez ... reakcidtipus.

A: elektrofil addicid, kétmolekulés

A szines molekuldkra vonatkozélag az aldbbiak igazak.

1. Nagyobb konjugalt kettoskotésrendszert tartalmaznak

2. Akar ionizécié esetén is kialakulhat konjugalt kettéskotés rendszer
Q: Az abszolit konfigurdcié megadédsdhoz sziikség van a(z) ...

A: kiralitdscentrumon 1év6 4 kiillombo6zdé szubsztituens prioritasi sorrendjére.

Q: Adja meg a mellékelt abran 1évé glicerinaldehid abszolut és relativ konfiguracidjat.
CHO

CH,OH

A: RD

HCI-dal buténra végzett ... addicié esetén ... termék keletkezik.

A: elektrofil, racém

Q: A tomegspektrométer ...

1. kémiai szerkezetvizsgalatra alkalmas eszkoz

2. az elparologtatott minta ionizalasaval hozza létre az elvalasztandé részecskéket
Az optikai forgatéképesség ...

A: a molekuldk egyedi fizo-kémiai tulajdonsaga

Sésav butadiénre valé addicidjakor ...

1. az 1,4 addiciés termék termodinamikailag stabilabb

2. az 1,2 addicids termék kinetikailag gyorsabban kialakul
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Q: Az 1H-NMR spektroszképidban ...

A: a hidrogén atommagok magneses tulajdonsagait és relaxacidjat mérjik

Q: A szubsztituciés nevezéktan ...

1. rekurziv szabalyokkal akér elagazé oldallancokat is tud kezelni

2. egyértelmiien leirja az adott vegytiletet
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