4. Ubungen zur VL ORGANISCHE CHEMIE fiir Studierende der Biologie im SS 2010

1. Identifizieren Sie in folgenden Molekiilen die funktionellen Gruppen.

Wozu dienen diese Molekiile und wie
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2. Berechnen Sie die Gleichgewichtslagen bei folgenden Cyclohexan-Derivaten bei den angegebenen Temperaturen

(Substituentenenergien! und Arrhenius-Gleichung? — siche FuBnote):

cl Br CHgj CH(CHa)s

‘s

CH(CHs)s "CH,CHj

3. Bestimmen Sie aus folgenden Summenformeln den Grad an Ungesittigtkeit und schlagen Sie (wenn moglich!)
jeweils drei Strukturen vor, bei denen sich die Aufteilung zwischen Doppel-/Dreifachbindungen und Ringstrukturen
andert.

a) C¢H;0NO;

b) CsHy

¢) C;HsOBr,Cl,

d) CsHs

e) CsHoO4

I'AG fiir eine 1,3-Wechselwirkung eines axialen Substituenten in Cyclohexan (in kcal/Mol):
F (0.12), C1(0.25), Br (0.28), CH; (0.9),CH,CHj; (0.95); CH(CHjs), (1.1),C(CHs); (2.7).
2K =e¢ ““®'mit R=cal/K Mol und T = Temperatur in Kelvin (n °C + 273)
Griesbeck, Mayer



Antworten:

1. Identifizieren Sie in folgenden Molekiilen die funktionellen Gruppen.

Wozu dienen diese Molekiile und wie
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b) Propanolol = Betablocker (Medikament gegen Bluthochdruck)
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Paclitaxel = Krebsmedikament
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2. Berechnen Sie die Gleichgewichtslagen bei folgenden Cyclohexan-Derivaten bei den angegebenen Temperaturen

(Substituentenenergien® und Arrhenius-Gleichung® — siche FuBnote):

cl Br CHs CH(CH3)3
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Losungsweg — exemplarisch fiir Chlorcyclohexan:
Clax/eq = 0.25 kcal/mol
dE =2 x 0.25 kcal/mol = 0.5 kcal/mol
T =300 K; R =10.002 kcal/K mol

Es gilt nach der Formel in der Vorlesung:

(1) K=e"~(dE/RT) = e"-(0.5 kcal/mol /300 K x 0.002 kcal/K mol) = 0.43

Des weiteren ist das Gleichgewicht definiert als das Verhiltnis der Konzentration an Stoff A (C,) geteilt durch die

Konztentration an Stoff B (Cy):
(2) K=Ca/Cb

Da K =0.43 gilt:

K =Ca/Cb=0.43

Da wir A und B in % angeben wollen muss gelten:

(3) Ca+ Cb =100 %
Auflosen nach Ca und einsetzen von (3) in (2) fiihrt zu:
100%/Cb — 1 = K bzw. 100%/Cb — 1 = 0.43

umformen fihrt zu:

3 AG fiir eine 1,3-Wechselwirkung eines axialen Substituenten in Cyclohexan (in kcal/Mol):
F (0.12), C1(0.25), Br (0.28), CH; (0.9),CH,CHj; (0.95); CH(CHa;), (1.1),C(CH3); (2.7).

4K =¢ M mitR=cal/K Mol und T = Temperatur in Kelvin (n °C + 273)
Griesbeck, Mayer



100%/Cb =1.43
100%/1.43 = Cb

70 % = Cb somit gilt durch einsetzen in (3) Ca =30 %

Die Gleichgewichte der anderen Verbindungen lassen sich analog ausrechnen:
t-Butylcyclohexan: K = 1.2*10-4; Ca = 0.01 % Cb =99.99 %
1-Chlor-2-methyl-cyclohexan: K =0.022; Ca=2 % Cb=98 %

3. Bestimmen Sie aus folgenden Summenformeln den Grad an Ungeséttigtkeit und schlagen Sie (wenn moglich!)

jeweils drei Strukturen vor, bei denen sich die Aufteilung zwischen Doppel-/Dreifachbindungen und Ringstrukturen

dndert.
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