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A kurzus célja, hogy a hallgatok

szemléletformalo jelleggel megismerjék a szerves kémiai reakciok lefutasanak és szelektivitasi viszonyainak
értelmezésére legkiterjedtebben alkalmazott modszereket.

Tanulas eredmények, kompetenciak: a hallgato

Tudas:

Ismeri a szerves vegyiiletek elektronszerkezetének leirasat a vegyértékkotés (VB) és molekulapalya (MO) elméletek
alapjan, a hatarmolekulapalyak és a sztereoelektron effektusok fogalmat, a legkisebb mozgas elvét és alkalmazasukat
a heterolitikus, homolitikus, periciklusos mechanizmusu reakciotipusok értelmezésében.

Képesség:

Képes a szerves kémiai atalakulasok tipizalasara, 0j kisérleti eredmények értelmezésére az altalanos elméleti
ismeretek alkalmazasaval.

Képes irodalmi reakciomechanizmus javaslatok kritikai feldolgozasara.

Attitiid':

A megszerzett alapismeretekre épitve tovabbképzi magat a szerves reakciok mechanisztikus szemléletében.
Autonomia és felelGsség:

A kurzus ismeretei alapjan onalloan kialakitja javaslatait adott szerves reakciokra vonatkozoé kérdésekben, szakmai
korben egyezteti és képviseli azokat.

IA kurzus tartalma, témakorei

A kémiai reakciok termodinamikai €s kinetikai jellemzdinek 6sszefoglalésa.

A szerves reakciok és mechanizmusok tipizalasa.

Homo- és heteronuklearis kotések leirasa a VB és az MO mddszer alapjan.

Az oldészerek jellemzése és csoportositasa, oldoszereffektusok.

Ionos reakciok (valogatas): szubsztiticio tetraéderes és trigonalis szénatomon, addiciok és eliminaciok.
Periciklusos reakciok.

Szabad gyokds atalakulasok.

Tervezett tanulasi tevékenységek, tanitasi modszerek

Interaktiv eldadas, aktiv részvétel az érakon.
A targyhoz tartoz6 fogalomtar hasznalata.

Ertékelés
A targy szobeli kollokviummal zarul, melynek sikertelensége esetén a TVSZ rendelkezései az iranyadoak.

Kotelezo olvasmany:
Az eléadashoz tartozo abra- és fogalomgyijtemény.
|Ajanlott szakirodalom:
1. Fleming, 1. Frontier Orbitals and Organic Chemical Reactions, Wiley, 1976.
Rauk, A. Orbital Interaction Theory of Organic Chemistry, Wiley, 1994.
Giese, B. Radicals in Organic Synthesis: Formation of Carbon-Carbon Bonds; Pergamon Press: Oxford, 1986.
Parsons, A. F. An Introduction to Free Radical Chemistry, Blackwell, 2000.
Alabugin, 1. V. Stereoelectronic Effects - A Bridge Between Structure and Reactivity, Wiley, 2016.
Savin, K. Writing Reaction Mechanisms in Organic Chemistry, Academic Press, 2014.

N e Bogs BN

Moloney, M. G. How fo Solve Organic Reaction Mechanisms, Wiley, 2015.

1



Heti bontott tematika

1. hét

A kémiai kotések leirasara hasznalt VB és LCAO-MO modszer ismétlo attekintése. Homo-
¢és heteronukledaris kotések, elektroneltolodasi jelenségek (induktiv és mezomer effektusok,
konjugacio, hiperkonjugacio) leirasa a VB és az MO modszer alapjan. Szubsztituensek hatasa
a kotések/vegyiiletek/intermedierek energiaszintjére és elektronsiiriségére. Reaktiv interme-
dierek és sajatsagaik. A Hammond-posztulatum és alkalmazasi lehetdségei. Részecskekdzti
kolcsonhatasok, olddszerek és oldatok sajatsagai, oldoszerek csoportositasa. Olddszerhatasok
a szerves kémiai reakciokban.

TE: A hallgato ismétlo jelleggel attekinti és rendszerezi a kémiai ktéselméleteket, az
elektroneltolodasi jelenségeket, és az oldoszerek hatésait szerves kémiai reakciokban.

2. hét

A kémiai reakciok pertubacidelméleti megkozelitése, a Klopman—Salem-egyenlet és
értelmezése. A sztereoelektronhatds fogalma, megnyilvanulasai, a Baldwin-szabalyok. A
legkisebb mozgas elve, felhasznélasai kémiai reakciok értelmezésében.

TE: A hallgaté megismeri két molekula egymasra hatasanak pertubacidelméleti leirasat, a
hatarmolekulapalyak szerepét a reakciok értelmezésében, ezek sszefliggését a
sztereoelektron effektusokkal, valamint a lgekisebb mozgés elvét.

3. hét

Szubsztitlcid tetraéderes szénatomon. Az alifas nukleofil szubsztiticid. Nukleofilek és tavo-
z6 csoportok jellemzése. A bimolekulas mechanizmus kinetikai és sztereokémiai jellegzetes-
ségei, sztereoelektron feltétele, ezek bizonyitasa. Gylirlizaras Sy2 reakcioval.

A monomolekulas mechanizmus kinetikai és sztereokémiai jellegzetességei. lonparok hatasa
a sztereokémiara, szomszédcsoport részvétel és kovetkezményei. A Walden ciklus.

A nukleofil, az oldészer, €s a szubsztratum szerkezetének hatasa. Ambidens és a-effektust
nukleofilek.

TE: A hallgato részletes attekintést kap az alifas nukleofil szubsztituciokrol, képessé valik a
kurzus altaldnos szempontjai alapjan a reakciok jellegzetességeinek értelmezésére.

4. hét

Eliminaciok. Tipizalas: a- és B-eliminacid, 1,n-eliminaciok. B-Eliminécioés reakciok mecha-
nizmusai. Sziin és anti eliminaci6. A bimolekulds mechanizmus kinetikai és sztereokémiai
jellegzetességeli, sztereoelektron feltétele, ezek bizonyitasa. A monomolekulas mechanizmu-
sok kinetikai es sztereokémiai jellegzetességei. A szubsztratum, a timadé bazis és a tdvozd
csoport hatdsa az eliminacios reakciokra; a kettds kotés orientacioja. Oldodszerhatasok,
szubsztiticio és eliminacid aranya.

TE: A hallgaté részletes attekintést kap az eliminaciokrol, képessé valik a kurzus altalanos
szempontjai alapjan a reakciok jellegzetességeinek értelmezésére.

5. hét

Szubsztitcio trigonalis szénatomon. Nukleofil szubsztiticio acil szénen. Karbonsavszarma-
z¢ékok reaktivitasi sora €s ennek értelmezese. Tetraéderes mechanizmus és bizonyitdsa. A
nukleofil és a szubsztratum szerkezetenek hatasa a reakciokra. Sztereoelektron feltetelek
(Biirgi-Dunitz trajektoria €s értelmezése, tetraéderes koztitermék bomlésa) és kovetkezmé-
nyeik. Aktivalas és katalizis az acil nukleofil szubsztiticiokban. Gylrizarasok acil szénen.

TE: A hallgaté részletes attekintést kap az acil nukleofil szubsztitiiciokrol, képessé valik a
kurzus altalanos szempontjai alapjan a reakciok jellegzetességeinek értelmezésére.

6. hét

Addiciok. Addicid szén-szén tObbszords kotésekre. Cisz- és transz-addiciok,
sztereospecifikus és -szelektiv jelleg. Elektrofil addiciok 6nium- es karbéniumion tipusu
koztitermékeken at, sztereokémiai- és oldoszereffektusok.

Nukleofil addicio karbonilcsoportra. Reakciok dsszefoglalasa, csoportositasa: heteroatomos,
hidrid és fémorganikus nukleofilek addicioi. Nukleofil addicio szén-szén tobbszoros kotések-
re. Elofeltételek, 1,2- és 1,4- addicid, a regioszelektivitas befolyasolasa.

Gylirtizaras trigonalis szénatomok reakcioival.

TE: A hallgato részletes attekintést kap az addiciokrol, képessé valik a kurzus altalanos
szempontjai alapjan a reakciok jellegzetességeinek értelmezésére.

7. hét

Periciklusos reakciok fogalma, tipusai és az értelmezésiikre alkalmazott modszerek
(korrelacios diagramok szerkesztése; az FMO modszer alkalmazasa). Elektrociklusos
reakciok. Cikloaddicios reakciok: normal- és forditott elektronsziikségletii reakciok; a regio-
és a sztereoszelektivitas értelmezése. Lewis-sav katalizis; pozicio- és periszelektivitas.

TE: A hallgaté megismeri a periciklusos reakciokat altalaban, illetve elsajatitja a korrelacios
diagramok és a hatarmolekulapalya modszer alkalmazasat az elektrociklusos és a
cikloaddicios reakciok kivalasztasi szabalyainak értelmezésére.

8. hét

1,3-Dipolaris cikloaddicio. Keletrop reakciok; szigmatrop atrendezdések.
Oldoszereffektusok periciklusos reakcidkban.

TE: A hallgato altaldban és szamos konkrét példan keresztiil megismerkedik az 1,3-dipolaris
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cikloaddiciokkal és fontosabb alkalmazasi teriileteikkel, valamint a keletrop reakciok és a
szigmatrop atrendezddések jellegzetességeivel.

hét

Periciklusos reakciok biologiai rendszerekben, alkalmazasuk biortogonalis jeldlésre.

TE: A hallgaté attekinti a biologiai rendszerekben, illetve bioszintézisekben eléforduld
periciklusos reakciok néhany tipusat.

10.

hét

A periciklusos reakciok értelmezése az atmeneti allapot aromas jellege alapjan. A
periciklusos reakciok értelmezési modszereinek dsszevetése.

TE: A hallgaté elsajatitja a periciklusos mechanizmusok értelmezését az atmeneti allapot
aromas jellegének vizsgalata segitségével.

11.

hét

A szabad gyokok fogalma, eléallitasuk modszerei. Kémiai iniciatorok. A szabad gyokok
szerkezete €s elemi reakcioik. Lancreakciok és nem lancmechanizmusu atalakitasok. A szén
gyokok termodinamikai és kinetikai stabilitdsa; a gyokcentrum szubsztituenseinek hatasa.

TE: A hallgat6 rendszerezetten elsajatitja a szabad gyokos reakcidkra vonatkozé altalanos
megfontolasokat, megismerkedik a legfontosabb gyokos mechanizmusokkal és reakciokkal, a
gyokok stabilitasi viszonyait befolyasold tényezékkel.

12.

hét

Szabad gyokok absztrakcios reakcioi: termokémiai-, polaros-, sztereoelektron- és sztérikus
effektusok.

TE: A hallgat6 a kurzus altalanos szempontjainak alkalmazasaval képessé valik az absztrak-
cios reakciok jellemzésére.

13.

hét

Szabad gyokok addicios reakcidi: termokémiai-, polaros-, sztereoelektron- és sztérikus
effektusok.

TE: A hallgaté a kurzus altalanos szempontjainak alkalmazasaval képessé valik az addicios
reakciok jellemzésére.

14.

hét

Szabad gyokok fragmentacioja és atrendezddései. Gyokkeltés funkcids csoportok helyén.
Gyokok szintetikus alkalmazésa; a szelektivitasi €s a reaktivitasi feltétel.

Gyokos és ionos reakciok dsszehasonlitasa a szintézis szempontjabol. A SET mechanizmus.
Reakcidk gyokos jellegének megallapitasa.

TE: A hallgato attekinti a gyokos reakciok tovabbi tipusait, modszereket sajatit el a gyokre-
akciok tervezésére és a gyokok el6fordulasanak megallapitisara adott atalakitasokban.




