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Szerves kémia bevezetd, alapfogalmak és izoméria

(39. fejezet)

Miért jo és csodas a szerves kémia?

A szerves kémia a szervetlen kémidval ellentétben — legtobb esetben - minddssze négy
elemet haszndl. A négy elem a szén, a hidrogén, az oxigén és a nitrogén. A szénatom négy
vegyértékkel rendelkezik, amiket ha tetsz6legesen varidlunk, elvileg végtelen sok vegyiiletet
kaphatunk. Belathatjuk, hogy csupdn azzal, hogy a ligandumokat cserélgetjik, a szerves
kémia sokkal rugalmasabb, mint a szervetlen kémia (pl. foszfor- vagy boér-polimer és
polietilén).

Kombinatorikai megfontoldsok alapjan a szerves kémiat latszélag nevezhetnénk
,cserélgetés kémidnak” is. Es mivel nem csak egyszeres kotések lehetnek az atomok kozott,
ezért kijelenthetd, hogy a szerves kémia rugalmasabb, mint a szervetlen kémia. Ha a négy
organogén (C, H,0, N) elemhez vesziink még elemeket ( S, P és tovabbi biogén elemek),
akkor mar el is juthatunk a bioldgiai kémiahoz. A természetben ez az a rugalmassag, ami a
biolégiai sokféleséget garantalja, példaul gének vagy fehérjék esetében. A molekuldknak
nem csak az atomok kapcsoléddsi sorrendje, hanem a molekuldk egymassal vald
kolcsénhatdsa is érdekes. Az intramolekuldris (molekuldn beliili) mozgasok is mutatjak, hogy
a szerves molekuldk megfelel korilmények kozott flexibilisek.

A képletirds fajtdainak és szabdlyainak megismerésével érthetévé valnak kilonbozd
fogalmak (pl. izomer, rend(iség, konformer), melyek segitségével kozelebb lehet jutni e
sokféleség megértéséhez.

A képletiras kiilonb6z6 modszerei

A szerves kémia tobbfajta jelolésmddot hasznal a vegylletek leirasara. A legtobbszor a

kovetkez6 jelolésmoddal taldlkozhatunk, melyet vonalképletnek neveziink.

PPN
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A vonalas képletirdsnal minden torés egy szénatomot jelent, a hidrogéneket pedig nem
irjuk ki, mert a hagyomany szerint mindig hidrogén van az adott szénatomon.

Persze ugyanezt a vegylletet leirhatjuk ugy is, hogy vegyjeleket hasznalunk és kiirjuk a
szénatomokat. Ebben az esetben gyokcsoportos képletrdl beszéliink. A gyokcsoportokat
leirhatjuk egymas mellé vagy huzhatunk vonalakat, amelyek a szén-szén kotéseket jelolik.

CHy CHy

éH Ez éH CH
3
- '\-.C.r-" HE;'* xtf
H, H, H,

H,C

A gyokcsoportos képletirasnal részletesebb az, amikor az 6sszes kotést kiirjuk. Ezek a
képletek megmutatjadk az Osszes kotést és kapcsolddasi sorrendet, amit konstittciénak
neveziink (konstitucids képlet).

A képletek nemcsak sikban, hanem térben is rajzolhaték, attol fliggbéen, hogy mit akarunk
a molekulaban kiemelni. Telitett vegyuletek esetén tudjuk, hogy térbeli elrendezésiik milyen,
de vastagitott vonalakkal a papiron meg is tudjuk jel6Ini a térbeliséget.

H

HH HH HH HH

A vastagitott vonalak a papir sikjabdl kifelé, mig a szaggatott vonalak pedig a sikbdl
hatrafelé mutatnak. Ezaltal belathatjuk, hogy a szerves kémiaban a térbeli - sztereokémiat -
elrendezést is vizsgalni kell.

Mivel a C-H kotések kozott jelen esetben nem tesziink kilonbséget, ezért célszerlbb
gyokcsoportosan vagy vonalképlettel leirni a fenti molekuldt. A képlet irdsa sordn olyan
maddot haszndlunk, ami a célnak megfelel. A legtébb esetben a szénlancokat mar csak
vonalképlettel is elég lerajzolni és a megfelel6 funkcids csoportokkal kiegésziteni. Az aldbbi

abrasor a négyféle leirdsi médot mutatja be ugyanazon a molekulan:
CHy CH,

éH Ez éH CH
3
HQEK '\-.C.v-" '“-‘.I:.f"’ ml:f
H, H, H,
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H H

HH HH HH HH

A kovetkez6 példan bemutathatjuk az dsszes képletirassal kapcsolatos mddszert, szabalyt
és lehetGséget. Vizsgaljuk meg a molekulat!

H,N 0 Ebben a természetes aminosavban (tirozin) van egy

gylrlnk és harom kiilonb6z6 funkcids csoportunk (hidroxil,
oH amin, karboxil). A szaggatott vonal jelzi neklink, hogy szamit
az amincsoport térhelyzete (nem mindegy, hogy melyik
izomerrdl van szd). A gylrliben 1évé kett6s kotés jelzi, hogy a
telitetlen kotésrendszer van. (Persze tudjuk, hogy ez egy benzolgyrd).

O

A kovetkez6 példa a jol ismert kabitdszer, a kokain. A
gyUrlrendszert térben rajzoljuk. Vizsgaljuk meg ezt a N 0
molekulat is!

A vastagitott vonal mutatja a gy(r( térbeli alakjat. A
két funkciés csoport szintén olyan helyen van, ahol

-

szamit a térallas.

Ha az egyik térdllast megcserélnénk, a kdvetkez6 molekuldhoz jutnank:

0 7 Bar a vegyuletiink nem vdltozott semmit, mégis ez az apré
h valtoztatds egy masik vegylilethez vezet. A két vegyiilet
egymasnak  sztereoizomerje, mert csak a térbeli

elhelyezkedésben van csak kilonbség.

=

lzoméria

Az izoméria jelentése és fontossaga

A szerves kémidban egy Osszegképlethez (és molekulatémeghez) tobb vegyiilet is
tartozhat, ezek a vegyiiletek egymasnak izomerjei. Az izomérianak tobb fajtaja is van: lehet
konstitlcids, geometria és optikai izomériardl beszélni. Az izomerek jelentésége a fizikai és
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biolégiai tulajdonsdagokban mutatkozik meg a legjobban. Egyik tipikus fizikai tulajdonsag a
forraspont: két azonos Osszegképletli vegyiilet esetén a forraspontok kiilonboznek.
Gyodgyszereknél példaul két vegyllet egymdsnak sztereoizomerje. A hatasuk emiatt lehet
teljesen kiilonb6z6, az egyik hatasos, a masik pedig hatastalan vagy esetleg mérgezé. Ez
alapjan belathatjuk, hogy az izoméria jelenségét komolyan kell venniink!

A szénatom rend(iség

Miel6tt kilonb6z6 izoméridkrél beszélnénk, a kovetkezd példan keresztil nézziik meg a
szénatomok rendlségét. A példank legyen az egyik motorhajté anyag, az izooktan vagy mas

néven 2,2, 4-trimetilpentan:

Szekunder szénatom

Primer szénatom \
X | Primer szénatom
o CH

Kvatrener szénatom : .
Tercier szénatam

A fenti abra alapjan konnyen belathatd, hogy egy szénatom rendlsége azt mutatja meg,
hogy az adott szénatomhoz a molekuldban hany masik szénatom kapcsolddik kdzvetlendl:

e elsérendl szénatom (primer): egy masik szénatom kapcsolddik hozza

e madsod rendl szénatom (szekunder): két szénatom kapcsolddik hozza

e harmad rend( szénatom: (tercier): hdrom masik szénatom kapcsolédik hozza

e negyed rendl szénatom: (kvaterner): négy masik szénatom kapcsolddik hozza

Lévén a szén 4 vegyértékd, 6tod vagy magasabb rend(i szénatom nem létezik.
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Konstitucio és konstitucios izoméria

A konstiticid6 az atomok kapcsolddasi sorrendjét jelenti. Azonos 0Osszegképleti
vegylletek esetén az izoméria jelenségét az atomok kapcsolédasi sorrendje adja.
Konstituciés izomereknek azokat a molekuldkat nevezziik, amelyek 0Osszegképlete
megegyezik, de konstituciojuk, azaz atomjaik kapcsolddasi sorrendje eltér. A konstitucios
izomerek példaul az el6bb megismert oktan és izooktan.
A kilonbséget a szénladnc eldgazasaban taldlhatjuk meg:

CH CH
HE HE HE CH ’ | ?
3 CH
o C AT ey |:.----"" e C e i [:""’ o] -
H, H, H, 3 3
: : : CH, Ha

H,C

Egyvenes és eldgaza lanc, de mindkét esetben ugyanannyi C-atom

Sztereoi zoméri a

Sztereoizoméria esetén az 0sszegképlet és az atomok kapcsolddasi sorrendje megegyezik,
de az atomok egymashoz viszonyitott térbeli elhelyezkedése mads, azaz a sztereoizomerek
olyan molekuldk, melyek 6sszegképlete és konstitucioja megegyezik, de atomjaik térbeli
helyzete eltér. Két fajtat kiilonboztetlink meg: a geometriai és az optikai izomériat.

A geometriai izoméria legegyszer(ibb esete, amikor a kett6s kotés mentén vizsgdjuk az
atomok elhelyezkedését. Az olefineknél a kett&s kdtés mellett mind a négy ligandum planaris

helyzetben van.

H H H

H I g

Sikalkat eldlrdl é=s oldalral
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A két csoport (pl. CHz ) lehet egy térfélen vagy ellentétes oldalon, ilyenkor geometriai (cisz-
transz) izoméridrol beszélliink. A cisz — IUPAC szerint ,Z” — helyzet azt jelenti, hogy a két
atom ugyanazon a oldalon tartézkodik, mig a transz —IUPAC szerint ,E” - helyzetnél a két

atom ellentétesen all.

H H H,C H
H,C CHy H CH,
Cisz vagy Z Transz vagy E

Cisz-transz izoméria nem csak kettés kotés mentén léphet fel, hanem diszubsztitualt
cikloalkanok (2 H atom két mas atomcsoportra van cserélve) esetében is. Nézziik a azl,2-

dimetilciklopropan példajat:

H H
H co, H H
‘ H
H

transz cisz

Optikai izomériarél akkor beszéliink, ha egy molekulanak nincsen belsé
szimmetriatengelye. Ebben az esetben a vizsgalt molekulank kiralis. A kiralis azt jelenti,
hogy nem szimmetrikus, azaz tiikorképi parjaval fedésbe nem hozhatd. Képzeljiink el egy
csigat! A csigahdz csavarmenetes, nincs belsé szimmetriaeleme. Ha a csigahaznak a
tikorképét képzeljik magunk elé, akkor egy teljesen ugyanolyan format kapunk, de a
csavarmenete ellentétes lesz. Ugyanez a helyzet a két kezlinkkel, hiszen egymasnak

tukorképe, de mégse tudjuk ket egymassal fedésbe hozni.
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Ezt a gondolatmenetet nézzik egy konkrét példan keresztil! A vegyiletlink legyen a
tejsav. A tejsavban van olyan szénatomunk, aminek négy kiilonb6z6 ligandumja van. Ha
ilyen esettel taldlkozunk, akkor biztosan fellép optikai izoméria és az ilyen szénatomot kiralis
szénatomnak, mas néven kiralitds centrumnak nevezziik. A kirdlis szénatomot csillaggal
jeloljiik.

Ha felrajzoljuk a két tlikorképi part, 1athatd, hogy a két

vegylletet nem tudndnk fedésbe hozni, tehat a két molekula
egymasnak sztereoizomerje, ahol a kiemelt szénatom egy

kiralitdscentrum, mas néven aszimmetriacentrum. Tehat

mindkét molekula kirdlis és egymasnak tikorképi parja Az

P
L¥)

olyan vegyiiletparokat, amelyek tiikorképei egymasnak, de
egymassal nem hozhaték fedésbe, enantiomereknek nevezziik. A sztereoizomerek szdma 2"
db, ahol n a kiralitdscentrumok szama.

Két aszimmetriacentrum esetén négy sztereoizomerrdl, illetve két enantiomer parrdl kell

beszélni. Ha az egyik enantiomer part vessziik, akkor két tikorképi parral van dolgunk. Ha

megvaltoztatjuk a molekulaparosbdl az egyik
molekula kiralitascentrumat, akkor mar nem

egy enantiomert fogunk kapni, hanem egy
OH

masik sztereoizomert. Azon molekulak,
amelyek sztereoizomerjei a masiknak, de ¥ E)\””H
3

COOH

H i

CH
3
nem tiikérképi parok, azok egymashoz HOOC

viszonyitva diasztereomerek.
A kokain példajan lathattuk: ha egy

részletet megcseréllnk, akkor egy Tiikérkepi parok
Enartiomerek

sztereoizomert kapunk. Az ottani

valtoztatdssal tehdt az egyik diasztereomerjét kaptuk a kokainnak (mivel négy
kiralitdscentrummal rendelkezik, ezért 2* db izomerje van).

Erdemes kiemelni, hogy nem csak akkor léphet fel optikai izoméria, ha a molekula
tartalmaz kiralis, azaz négy kiilonb6z6 ligandummal rendelkez6 szénatomot. Erre j6 példa a
spirdlis szerkezetek. Ha tartalmaz aszimmetrikus szénatomot, ha nem, tiikorképi parjaval

biztos nem hozhaté majd fedésbe ezért kiralis molekuldk.
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Egy molekula optikai izomerjeinek a szama megadhaté: 2" képlettel, ahol n a kirdlitds
centrumokat, azaz az aszimmetrikus szénatomokat jelenti. Példaul a hat szénatombdl 3llé
aldohexoézok (lasd szénhidratok) 4 darab kirdlis szénatomot tartalmaz és ebbdl kifolydlag 16
optikai izomerjuk van.

Felmerilhet a kérdés, hogy hany optikai izomer van abban az esetben, amikor a molekulan
beliil taldlhaté belsé szimmetria? A valasz az, hogy kevesebb, mint 2", mert a belsé
szimmetria részben kioltja a kiralitast. Erre j6 példa a borkdsav. Két kiralis szénatom van,
azonban a molekuldn beliil van szimmetriatengely (nézd a harmadikat és latni fogod). Emiatt
a vart 4 optikai izomer helyett csak 3 van, egy enantiomer par, és egy t6lik kiilonb6z6 (nekik

a diasztereomerjiik), de nem kirdlis izomer.

COOH i COOH COOH
H—C—OH E HO—C—H HO—C—H
HO—C—H E H—C—OH HO—C—H
COOH i COOH COOH
Enanticlzmerek nem kiralis

Borkésav 3 kiilénb6z4 optikai izomerje

Konformadcio

Egy szerves molekuldban a telitett kotések koril szabad az elforgds (rotdcid). Ez annyit
jelent, hogy a molekula — adott kérilmények kézott — mindig mozgasban van, anélkil hogy a
kotései felszakadndnak. A kotéseknél 1évé szabad rotdcié altal kivaltott molekuldan belili
mozgasok konformerket eredményeznek. A konformdaci6 nem keverend6 06ssze az
izomériaval, mivel az 6sszegképlet, a kapcsolddasi sorrend és sztereoizoméria nem valtozik.

Cél, hogy az atomok minél messzebb keriiljenek egymastdl, és a lehet6é legkisebb
fesziiltség legyen molekulan belil. Megjegyzés: jelen jegyzet minden konformacids izomert
konformernek nevez. Egyes tankonyvek azonban konformernek csak az energetikai

szempontbdl legstabilabb konformaciét hivjak.
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A konformdcié bemutatdsara az etan példaja remekiil alkalmas. Az etdn telitett molekula.
A két metilcsoport elforgatdsa sordn azt tapasztaljuk, hogy a metilcsoport hidrogénjei
lehetnek egymashoz ,kozel” és ,tdvol”. A két helyzet (kozel-fedett, tavol-nyitott) két

energetikai dllapotot jelent.

H d
FH
\‘-\'\fl 5
H : H o= &
H H
Szabad rotacia
Mewman-projekcid, fecett &z
Flrészbak-projekcia, fedett és gttott Alag
nyitott allas Elforgatas 90° -al

A butan esetén a két CHj részlet mar jobban ,zavarja” egymadst, mint a két hidrogén. A

butan konformerjei kozott mar masok az energetikai viszonyok, mint az etan esetében.

Mewman-projekcia, fedett és
nyitatt allas

Flrészhak-projekcia, fedett és
nyitatt Allas Elforgatas 90" -al

Lathatd, hogy a nyilt ldncu szénhidrogének esetén értelmezzilk a konformaciét. Ha egy
gyliris molekuldt vesziink, akkor merevebb helyzetben lesz. A szénatom tetraéderes
allapotaban a kotésszog 109,5°. Gyl(ir(is alkanokndl arra torekszik a rendszer, hogy a
tetraéderes elrendez6dés ne sériljon. A gylrliben lévé fesziltséget (szogfesziiltség)
molekulan bellli mozgassal prébalja csokkenteni. A legjobb példa ebben az esetben a

ciklohexan, ahol szék-konfermere rendelkezik a legkevesebb energidval. Az egyik at tud
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billenni egy masik székbe. Ez egy egyensulyi allapot, aminek tdbb lépése van (szék, kad,

csavart).

Masképp: A ciklohexan anyagi halmazdaban a molekuldak tobbféle konformaciot is
felvehetnek — és fel is vesznek. Ezek a szék (dbra felsé sordban a szélsé szerkezet,
legstabilabb, 99,99%-ban ebben van), a kad (fels6 sor k6zépsd rajz) és a csavart konformacié

(alsé sor).

N — Y —
"\ Z N\ 4
<> —

Ciklohexan egyensulyi
konfarmerjei

A kilonbo6z6 konformacioju molekulak dinamikus egyenstlyi folyamatban atalakulhatnak
egymasba. Természetesen az egyensulyi koncentracidja a legstabilabb konformernek (jelen
esetben a szék konformaciéju molekulanak) lesz a legnagyobb, ez pedig a szék
konformacié. Ebben a konformacidéban a szomszédos szénatomok egymashoz viszonyitott
helyzete az etan nyitott allasanak felel meg és a szénatomok elhelyezkedésiik alapjan
teljesen egyenértékiiek. A ciklohexangyri szék konformacidjaban mindegyik szénatomon az
egyik szubsztituens megkozelit6leg meréleges a gylrd sikjara, ez az axialis helyzet, a masik
pedig megkozelitleg a gylrd sikjaval azonos allasu ez az ekvatorialis" helyzet. Az axialis és
ekvatorialis hidrogének a molekula sikjanak egyik és masik oldalan helyezkednek el

valtakozva.

A kad konformacidban a szénatomok és a hidrogénatomok nem egyenértékliek a térbeli
elhelyezkedésiik szempontjabdl, és a szék konformacidva szemben, itt feddallasok is
el6fordulnak (szék esetén csak nyitott). Ebb6l az kovetkezik, hogy a kad konformacio

energetikailag kedvezétlenebb, mint a szék.
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