ORGANICKA CHEMIE

NAZVOSLOViIi Pouze piedpony:
C,oHs Cl. ... chlor (halogen)
NO.,....nitro
o NO.....nitroso
ci™ OH

(4S,6S)-2-Ethyl-6-hydroxy-4-chlorcyklohex-2-en-1-on

oznaceni konfigurace

lokanty

predpony vyjadrujici pritomnost substituent
nazvoslovny kmen

zakong€eni vyjadrujici pritomnost nasobnych
vazeb a funkénich skupin




Tabulka C-II1

Zakonceni a prefixy uZivané v substitu¢nim nazvoslovi pro vyjadreni pr1t0mnost1 nékterych charakte-
ristickych skupin v molekule (viz C-0.10.3)

Typ latky Vzorec” Prefix Zakoncenti
Kationty (+) -onio- -onium
-onia-
Karboxylove —COOH karboxy- -karboxylova
kyseliny kyselina
—(C)OOH - -ova kyselina
Sulfonove —80,H sulfo- -sulfonova
kyseliny kyselina
Soli —COOM — -karboxylat
—(C)OOM — -pat, -at, -an
Estery —COOR R-oxykarbonyl- viz C-4
—(C)OOR
Halogenidy —COX halogenformyl- -halogenid -ové
kyseliny
halogenkarbonyl- -karbonylhalogenid
—(C)OX — -oylhalogenid
Amidy —LONH, karbamoyl- -karboxamid
aminokarbonyl-
—(C)ONH, - -amid




Tabulka C-II1

Zakonceni a prefixy uZivané v substitu¢nim nazvoslovi pro vyjadieni pfitomnosti nékterych charakte-
ristickych skupin v molekule (viz C-0.10.3)

Typ latky Vzorec” Prefix Zakoncenti
Nitrily —h=IN kyan- -karbonitril
~—{C)=N - -nitril
Aldehydy s formyl- -karbaldehyd
—(C)HO 0X0- -al
Ketony \(C)ZO 0XO0- -on
s
Alkoholy —0OH hydroxy- -ol
Fenoly ~—H hydroxy- -ol
Thioly —SH merkapto- -thiol
Hydroperoxidy =¥ H hydroperoxy- -
Aminy — N, amino- -amin
Iminy =NH imino- -imin
Ethery —OR R-oxy- —
Sulfidy ~—SR R-thio- —
Peroxidy —0O—0—R R-dioxy- —

“ Atomy uhliku uvedené v zavorkiach jsou zahrnuty do nazvu zakladni slouceniny, nikoliv viak
do zakonceni nebo prefixu.




CM1

Nasycenée uhlovodiky

ALKANY a CYKLOALKANY

Slozené pouze z atomi uhliku a vodiku, které jsou navzajem spojené

jednoduchymi vazbami typu sigma — o.
Obecny vzorec: C,H, Pro n-alkany y = 2x+2.

Elektronova konfigurace uhliku:

C: 152, 257p? 2s M| 2p| 4] A

2s0° 4[4 [4]4

Q =




Snimek 4

CM1 Doplnit nazvoslovi, fyzikalni a biologické vlastnosti
U SR doplnit oxidaci a dalsi typy reakci s prislusnymi produkty.

V grafech pouzivat kJ
Ctibor Mazal, 3/2/2011



MOLEKULOVE ORBITALY

Vznik kovalentni vazby jako matematicka operace kombinace vinovych funkci
atomovych orbitalt v riznych atomech. Vysledkem jsou molekulové orbitaly.

Kombinaci daneho poctu AO vznika stejny pocet MO.

molekula H,

.=——_ H— H antivazebny MO (nechsazeny)

H orbital 1s -?—f,‘\ = Horbital 1s

s H — H vazebny MO (obsazen)




ALKANY a CYKLOALKANY

KONFORMACE

Zmeéna struktury molekuly spojena s rotaci kolem jednoduchych (o) vazeb

Ethan: zakrytova a stfidava konformace

o
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Hyperconjugatively stabilized bond

Figure 1 Ethane energetics. a, Ethane staggered (5) and eclipsed {E) conformers
b, Vicinal hyperconjugative stabilization by overlap between an occupied and an

unoccupied orbital on two methyl groups.

E
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Butan:

C4H10

ALKANY a CYKLOALKANY - KONFORMACE
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Obecna struktura

ALKANY a CYKLOALKANY
Chemicka reaktivita

Kovalentni nepolarni o vazby upfednostiiuji homolyzu

A—B —_— A+ + B-

H

| I R. | °
H—c—c|:— — H—C—C— + RH

Radikal (R) ¢astice (reagent) s neparovym elektronem

Alkany a cykloalkany preferuji radikalové reakce — typickou reakci je

Substituce radikalova - Sg




Substituce radikalova — Sy
Chlorace propanu

Iniciace: hy
Cl—Cl —> Cle + Cl- DE = 243 kdJ/mol
Propagace: H, H
C .
~ + Cle —> +  HCI
H;C \CH3 H5;C CH;
H (I;|
)'\ t Clz — _CH + Cle
H;C CH; H;C CH3
Terminace: ce + Ccl¢ —>» Cl

, HaC CH,
c: — >—<
~CJ
HCo TCH, HsC CH,
H

2 C: —» H;C—C—CH; + /g
r N 3 3
H3C CH3 H, H5;C CH,




Disociacni energie jednoduchych vazeb (kJ/mol)

H| C | N|O S F | Cl | Br | I

H | 435 | 413 | 391 | 463 | 347 | 570 | 431 | 366 | 299
C 346 | 309 | 257 | 272 | 444 | 339 | 284 | 213
N 163 272 | 201

o 166 184 | 217 | 201

S 226 | 297 | 255 | 222

F 153 | 255 | 255

Cl 243 | 218 | 214
Br 193 | 180
I 151
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Krakovaci a reformacni proces

A . .
CoHs;—C4Hg — C2oH; + C4Hg

*CsH; + °C3H;

*CH,
.CH3 + .CzH5 —_— C3Hg
.CzH5 + .C2H5 —_— C4H10

*C4Hy *+ °CsHyy — .
4718

+

CsHqz
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CYKLOALKANY

H H

H
cyklopropan ><| 7<
H H

H

Stabilita cyckloalkanu:

» Uuhlové napéti — Baeyer
* torzni pnuti — Pitzer
« stericka transanularni repulze — Prelog

Celkové napéti (CN v kJmol™) u cykloalkanii s » uhliky

n CN n

3 1151 4

8 40,5 9 527

13 21,5 14

CN n CN
05 7 26,2
47,3 12 17,2
8,0

1201

energie pnuti (kJ mol™)

3 @b el

- O 1 5 (6% 1o (Ol - =, O
velikost kruhu

12




H H
H H

cyklopentan

cyklobutan

H

H
H
I:'\, HJVL

It

cyklohexan

g:
H [ HC

cyklodekan
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KONFORMACE CYKLOHEXANU

zk¥izena

polozidlicka
| vanicka

polozidlicka

Energie ——

cyklohexan_ae.wrl

zidlicka zidlicka
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Cis- Trans IZOMERIE CYKLOALKANU

cis-1,2-Dimethylcyclopropane trans-1,2-Dimethyleyclopropanc
H Hoo o H~_ g l H i
H H H
3 kI/mod
(1.2 keal/mol)

T

13
II

=
o
m

= o

3371 klfmot 3366 kl/mot
(R05.7 keal/mol (804.5 keal/mol)
LAV AV, Va V) [VAVAULU AV
+50, +40,
Y 4
5CO, + 5H,0 .

trans ciIS

Francis A. Carey, Organic Chemistry, Fourth Edition. Copyright © 2000 The McGraw-Hili Companies, Inc. All rights reserved.
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Tabulka 7.2.7. Konformac¢ni preference u zidlickovych forem monosubstituovanych
cyklohexanti v AG’ ax-eq (kJmol™) a velikosti Chartonovych sterickych konstant

Substituent  AG°(A)/pti K U Substituent AG°(A)/pii K 7
Me 7,28/300 0,52 F 1,05-1,75/180-248 0,27
Et 7,49/300 0,56 Cl 2,22-2,68/180-248 0,55
Ethynyl 1,71-2,18/182 Br 2,01-2,80/193-248 0,65
Vinyl 6,3/173 I 1,97-2,55/180-298 0,78
Pr 0,68 CN 0,84/178-194
i-Pr 9,25/300 0,76 OH(v hexanu) 2,51/298
Bu 0,68  OH(v CS,) 4,35/190
terc-Bu 20,5/153 1,24  CF; 10,0-10,5/300 0,91
CH,OH 7,36/300 CICH, 0,60
MeOCH, 7,20/300 CLL,CH 0,81
Ph 11,71/172 1,66 CIl;C 1,38
Bn 7,03/202 0,70  ICH; 0,67
PhCH-CH> 0,70 LL,CH 0,97
HgCl -1,05/183 MgBr 3,26/198
HgOAc -1,3/183 I;C 1,79
NCCH, 7,41/300 0,89  BrCH, 7,49/300 0,89
Me;Si 10,5/306 1,40 SH 5,06/193
OTs 2,09/190 OPh 2,02/180
N; 1,88-2,59/90-170 NC 0,84/170-183
NCO 1,84-2,13/193-203 NCS 1,05/194-203
SCN 5,15/194 NO, 4,8/183-198
NH; (toluen)  6,15/173-193 NH; (aq. alk.) 7,1/298
CH;-CD; 0,048/300 Cyklohexyl 9,2/309 0,87
OBz 2,09/181 CO,Me 5,0-5,4/200-298
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Zavislost procentového slozeni rovhovazné smeési na rozdilech volné energie

rozdily ve volné energii AG kcal/mol

O 1 2 3 4 5 6
o 1V | | ’ & ¢
)
‘Ché 90 Tabulka 7.1. Zména standardni Gibbsovy energie, rovnovazné konstanty a procentové
<>> sloZeni rovnovazné smési A 5 B pii 298 K*
§ AG6° © % A © AG6°
o R0 (kcal/mol) (kJ/mol) pfi rovnovaze (kJ/mol)  (kcal/mol)
> 6,0 25,1 3,95x10° 99,996 0,00395 2,53x10* 25,1 6,0
;’ 5,0 20,92 2,14x10" 99,98 0,0214 4,67x10° 20,92 5,0
N 70 4,0 16,74  1,16x10° 99,88 0,116  8,62x10° 16,74 4,0
b 3,0 12,55 6,29x10° 99,38 0,625  1,59x10> 12,55 3,0
‘E 2,0 8,37 341107 96,71 3,29 2,94x10 8,37 2,0
> 60 1,0 418 1,85x<10" 8442 | 1558 542 4,18 1,0
e 0,5 2,09 430107 69,95 30,05 2,33 2,09 0,5
© 0,1 0,42 8,45x10" 54,21 45,78 1,18 0,42 0,1
‘;C-; 50 “ Teplotni zavislost rovnovazné konstanty lze v uzkém teplotnim rozmezi +10 K v prvnim pfibliZeni
zanedbat.
s I .
o 40 1 i | | |
0 5 10 15 20 25

rozdily ve volné energii AG kd/mol
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