Szerves kémiai
szintézismodszerek

1. Bevezetés

Kovacs Lajos




Problémafelvetés
Egy szintézis akkor o, ha...

a legjobb hozamban A szerves szintézisek célja a
o szerves kémia ismeretanyaganak
a legkevesebb lepesben ujratargyalasa egyetlen

; szempont alapjan: hogyan lehet
a legszelektivebben szerves vegyuleteket eldallitani?
a legolcsobban

a legflexibilisebben lehet
megvalositani A

reagensek?

B

hozam?
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Linearis szintézisek
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Hozamok 1.

Linearis szintézis
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Hozamok 2.
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Hozamok 3.

- Ha lehet, keruljuk a linearis szintézist

- Ha ez nem lehetséges, akkor
torekedjunk a legrovidebb szintézisutra
igyekezzlnk a legjobb hozamu reakciokat alkalmazni

- A konvergens szintézis hatékonyabb, de nem mindig
alkalmazhato

- Szinte mindegyik szintézistipus tartalmaz linearis
elemeket
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Termodinamikai fogalmak 1.

AG=AH-TAS (1)
AG < 0 esetben a reakcio végbemehet

AG = - RTInK (2) A=B
C,Hg = C,H, + H,
AG =+ 101 kJ/mol
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Termodinamikai fogalmak 2.
Entrépia

S = Sotrans + Srot + Svip
CH,: S'une = 144 JImol*K; S° ., = 32 J/mol*K
A=B+C

C,H, = C,H, + H,

AH° =+ 167 kJ/mol
TAS (25 °C) = 35 kd/mol; AS,,. =117 J/mol*K, AS,,, AS,;, kicsi
TAS (1000 °C) = 190 kd/mol; AS,,. ~150 J/mol*K

A+B=C+D

CH,COOH + CH,OH = CH,COOCH, + H,0
AS,.. = - 4.6 JImol*K, TAS (25 °C) = 1.4 kJ/mol

trans —




Termodinamikai fogalmak 3.

A=B AS elhanyagolhaté

HsC CHs3 HsC CH2
. \I/ K =107
AH (AG) ~ 39.9 kJ/mol
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K=11.5
AH (AG) ~ -6.6 kJ/mol

8% 92 % AHykstes ~ 25 kd/mol
tisztan
84 % 16 % K=0.19

vizes oldatban




Termodinamikai fogalmak 4.
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Elektronaramlasok

Minden kémiai atalakulas a kils 6 elektronok
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A kémiai reaktivitas értelmezése

A Lapworth-Evans modell: a molekulak, mint ionok aggregatumai
Egyes fizikai tulajdonsagok (op., fp., molaris térfogat, slrliség, viszkozitas) a szénatomszam
fliggvényében ugy valtoznak, hogy paros és paratlan sorozatok kiilonithettk el (Cuy, 1920)

+ A kémiai reaktivitasban is megfigyelhetdk a paros és paratlan szénatomok koézoétti kiilonbségek
(Lapworth, 1920; Evans, 1971)

A n-karb k olvadaspontja a szénatomszam fliggvényében
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A Lapworth-Evans model 1.
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A funkcios csoportok osztalyozasa Evans szerint (csak a
heteroatom jelenti a funkcios csoportot):

David A. Evans (1941- )

Ar(t?g;éﬁ%ﬁ?;th E: az ipso-atomnak elektrofil jelleget biztosité csoportok

N (G): az ipso-atomnak nukleofil jelleget biztositdé csoportok
A: az ipso-atomnak ambivalens jelleget biztosité csoportok
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A Lapworth-Evans model 2.
Példak
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A Lapworth-Evans model 3.

Két funkcids csoport jelenléte: konszonans (C) és disszonans (D)
viszonyok
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A Lapworth-Evans model 4.

Kétfunkcids csoportjelenléte: konszonans (C) és disszonans (D)
viszonyok2.
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Retroszintetikus elemzések 1.
A — B A B

. szintézis
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Retroszintetikus elemzések 2.
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Retroszintetikus elemzések 3.




Retroszintetikus elemzések 4.
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Néhany egyszeru szinton és a megfelelo reagensek
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Feladatok 1.

Hogyan értelmezhetdk elektronaramlasok segitségével az alabbi reakciok?
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Feladatok 2.

Hogyan lehet eléallitani az alabbi anyagokat?

F1.5 CszO@NHCOCHs F1.6 3

fenacetin
gyulladasgatld

(e}

fenilbutazon
gyulladasgatlé

CH3
lidokain
fajdalomcsillapitd
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