akceptorszam
(akceptivitas)

Vegyiiletek (olddszerek) elektronpar-akceptor sajatsagat (Lewis-
savassagat) kvantitative leird érték.

aktivalasi energia (E,)

activation energy

Az empirikus sebességi egyenlet hémérsékletfliiggésének vizsgalatdval
megallapithatéd mennyiség.

aktivalasi szabadentalpia
(AG')

Gibbs energy of activation

A reaktansok alapallapota és az atmeneti allapot szabadentalpia-
kiilonbsége.

aktivalt komplex

activated complex

Az atomoknak az energia hiperfelilet (vagy az energiaprofil) lokalis
maximumaban taldlhato elrendezddése.

ldsd még: atmeneti allapot

ambidens nukleofil

Olyan magkedvelG részecske, amely (legalabb) két kiilonb6z6 atomjan
képes kotést létesiteni a(z elektrofil) reakciopartnerrel.

amfiprotikus (olddszer)

Onionizacidra képes (olddszer) molekula, amely egyszerre képes
Brgnsted-savként és -bazisként viselkedni.

anchimerikus hatas

Szomszédcsoport-részvétel hatdsara bekovetkezd reakcidsebesség-
novekedés .

anomer effektus

Molekuldn belili, nemkot6-elektronpar = lazité palya delokalizacidval
kialakuld, stabilizalé kdlcsénhatas.

anti

Referenciasik ellentétes oldalain levé (pl. atomok).

Egyszeres kotéssel 6sszekapcsolt atomok szubsztituensei anti
helyzetliek, ha diéderes szoglik > 90°.

apolaris aprotikus olddszer

Kis dielektromos allandéju (e < 15) és dipdlusmomentumu (u < 8,3x10°
3% Cm), nem hidrogénkétés-donor olddszer (lasd: Parker-féle oldészer-
osztalyozas).

arin

Formalisan harmas kotést tartalmazé atmeneti részecske, mely egy
(hetero)aromas vegylletbdl két szomszédos szénatomhoz kapcsolodo
hidrogén eltavolitasaval szarmaztathato.

asszociacio

Kilonallé molekuldk vagy ionok felhalmozddasa nagyobb
aggregatumokka.

atmeneti allapot

transition state

Az energiaprofilon (lokalis) maximummal biré képz6dmény, amely
azonos valdszinliséggel alakul 4t termékekké, vagy reaktansokka
(élettartama egy molekularezgés idGtartamanak felel meg: ~10™ s).

l[dsd még: aktivalt komplex

atomi palya

atomic orbital

Egy atommag és mas elektronok altal keltett mez6ben taldlhaté
elektron leirasara szolgdald hullamfiiggvény. Megjelenitése: az elektront
pl. 90 %-os el6forduldsi valdszinlséggel tartalmazé térrészt burkold
felllettel torténhet.

Baldwin-szabalyok

Gydr(zarasi reakciok preferenciai 3-7-tagu gy(rik esetén. Kedvezbek




azok az esetek, amelyeknél a gy(irtiben teljesilhet az adott reakcio
sztereoelektron-feltétele.

belépd (tamadod) csoport

A szubsztratummal (a reakcié centrumaval) kotést kialakité atom vagy
atomcsoport.

Bell-Evans-Polanyi elv

Elegend&en hasonld reakcidkban az entalpia-valtozds (AH) és az
aktivalasi energia (E;) linearis 0sszefliggést mutat.

cine-szubsztitucio

Olyan (t6bbnyire aromas magon torténd) helyettesités, melyben a
belépd csoport a tavozd csoportot kotd szénatom szomszédjahoz
kapcsoladik.

delokalizacio

Szlikebb értelemben konjugalt rendszer n-kdtéseinek leirdsara szolgald
fogalom: a m-elektronok nem két atom kozott (lokalizaltan) foglalnak
helyet, valamennyi kétésnek van kettds kotés jellege (lasd még:
kotésrend).

Tagabb megfogalmazasban egy formalisan kotéshez vagy atomhoz
rendelt (nemkotd) elektronpar megjelenése ezektél kiillonb6z6
térrészben/palyan (vesd 6ssze: anomer effektus).

dipolaris aprotikus
olddszer

Viszonylag nagy dielektromos allandéju (& > 15) és dipdlusmomentumu
(1> 8.3 x 10 Cm), nem hidrogénkotés-donor olddszer (lasd: Parker-
féle olddszer-osztalyozas).

donorszam (donicitas)

Vegyiiletek (olddszerek) elektronpar-donor sajatsagat (Lewis-

s e e s

elektrofil ElektronkedvelG részecske (reagens), amely a reakcidpartnerrel (a
nukleofillel) ugy képez kotést, hogy a koté elektronpar mindkét
elektronjat a partnertdl veszi at. Az elektrofilek elektronhianyos
részecskék.

elektrofug Olyan tdvozoé csoport, amely nem visz magaval koté elektronpart.

elektronegativitds

Egy atom vagy atomcsoport elektronvonzé képessége.

elemi reakcio

Egyetlen atmeneti allapoton at haladé (koncertikus), kdztitermék
képzbdése nélkil lejatszédo atalakulas.

l[dsd még: koncertikus folyamat

endergonikus reakcié
(valtozas) (AG > 0)

Olyan atalakulds, amely (allandé nyomdson és hémérsékleten) a
kornyezetébdl energiat vesz fel, szabadentalpia-valtozasa pozitiv,
végallapota magasabb energiaszinten van, mint a kiindulasi allapot.

endoterm reakcio
(valtozas) (AH > 0)

Olyan atalakulas, amely (allandé nyomdason és hémérsékleten) a
kornyezetébdl hét vesz fel, entalpia-valtozdsa pozitiv.

energia hiperfeliilet

Az adott kémiai rendszer energidjanak valtozdsa valamennyi
kotéstavolsag és kotésszog valtozasanak fliggvényében.

energiaprofil

Az adott kémiai rendszer energiajanak valtozasa a reakcié-koordinata
fliggvényében.




exergonikus reakcid
(valtozas) (AG < 0)

Olyan atalakulds, amely (allandé nyomdson és hémérsékleten) a
kornyezetének energiat ad at (munkat végez), szabadentalpia-
valtozasa negativ, végallapota alacsonyabb energiaszinten van, mint a
kiindulasi allapot.

exoterm reakcio (valtozas)
(AH<0)

Olyan atalakulas, amely (allandé nyomdason és hémérsékleten) a
koérnyezetének hét ad at, entalpia-valtozasa negativ.

fesziiltség

Egy molekuldban (vagy atmeneti allapotban) feszlltség van/ébred, ha
energiaszintje kedvezG6tlen kotéstavolsag, kotésszog vagy diéderes
sz0g kovetkeztében né.

gyok

Pérositatlan elektront tartalmazo intermedier/anyag.

hammond elv
(posztulatum)

Ha a reakcio-koordindtan két allapot (pl. egy dtmeneti allapot és egy
reaktiv koztitermék) egymast koveti, akkor egymasba alakuldsuk csak a
molekulaszerkezet kis megvaltozasaval jar egytt.

hard/kemény bazis
(nukleofil)

Csekély polarizalhatésagu, kis méretli donor atomot tartalmazé Lewis-
bazis.

hard/kemény sav
(elektrofil)

Csekély polarizdlhatdsagu, kis méretl akceptor atomot tartalmazé
Lewis-sav.

hatar molekulapalydk

Adott molekula legmagasabb energiadju betoltott (HOMO), illetve
legalacsonyabb energiaju betoéltetlen (LUMO) molekulapalyai.

SOMO (Singly Occupied Molecular Orbital): gyok parositatlan
elektronjat befogadé HOMO pélya.

heterolizis, heterolitikus

Kovalens kotés hasaddasa oly mddon, hogy a két6 elektronpar az egyik
fragmenshez kerdil, ionok képz6dnek.

hibridizacio, hibridpalyak

Atomi palyak linearis kombinacidja egy atomon annak érdekében,
hogy a tényleges molekulaszerkezeti sajatsagok (pl. geometria, kotések
egyenértértéklisége, nemkotd elektronparok) leirhato legyen.

hidratacio

Viz (elemeinek) beépiilése egy molekuldba.

hidroféb kdlcsonhatas

Szénhidrogének vagy mas, lipofil anyagok hajlama vizes kézegben
aggregatumok képzésére.

hidrolizis

Vizmolekula hatasara bekovetkezd kotéshasadas (a viz elemeinek
beépiilésével).

hiperkonjugacié

A molekula w-elektronrendszere (beleértve részlegesen betdltott vagy
Ures p-palydkat is) és (pl. C-H vagy C-C kotéseket alkotd)
o-elektronparok kélcsénhatasa folytan fellépd elektron-eltolddasi
jelenség.

homolizis, homolitikus

Kovalens kotés hasadasa oly médon, hogy a koté elektronpar egyik
elektronja az egyik, masik elektronja a masik fragmenshez kerdl,
gyokok képz&dnek.




Hughes-Ingold szabalyok

Az olddszerhatas kvalitativ leirdsa, mely az oldészereket dielektromos
kontinuumnak tekinti, amelyekben csak nem-specifikus szolvatacio
torténik.

induktiv effektus

o-Kotéseken (vagy téren) at hato elektroneltolédasi effektus (—I, ha
hidrogénnél nagyobb, +I, ha kisebb az adott atom vagy atomcsoport
elektronegativitasa).

izotopeffektus

A molekula izotépdsszetételének hatdsa adott atalakulds sebességére
(kinetikus) vagy egyensulydara (termodinamikai).

Primer izotopeffektus varhatd, ha a sebességmeghatarozé
reakcidlépés soran hasadd kotés valamely elemét helyettesitjiik
izotopjaval.

Szekunder izotdpeffektus varhato, ha a sebességmeghatarozo
reakciélépés sordn nem hasadd kotés valamely elemét helyettesitjik
izotopjaval.

karbanion

Harom ligandumhoz kapcsolédé, paros elektronszamu, nemkoté-
elektronpdrral bird, negativ toltés(i szénatomot tartalmazo részecske.

karbén

Két ligandumhoz k6t6d6, két nemkots elektronnal(!) bird, semleges
szénatomot tartalmazé részecske. Szinglet, ha az elektronok
parositottak, triplet, ha az elektronok nem pdrositottak.

karbéniumion

Harom ligandumhoz k6t6dé, tres p palyaval bird, pozitiv toltési
szénatomot tartalmazé részecske.

karbokation

Paros szamu elektront tartalmazo kation, melyben a pozitiv toltés (egy
vagy tébb) szénatomon taldlhaté.

ldsd még: karbéniumion és karbéniumion

karboniumion

Négynél tobb ligandumot koordinalé szénatomot tartalmazé
karbokation.

kemény és lagy
savak/elektrofilek és
bazisok/nukleofilek
elmélete

Azonos jellegli savak/bazisok (elektrofilek/nukleofilek) gyorsabban
|étesitenek kotést, mint az eltérd jellegliek.

kemoszelektivitas

Egy reagens preferalt reakcidja két (vagy tobb), hasonld atalakulasra
képes funkcids csoport kozil az egyikkel (fliggetlenil attél, hogy ezek
azonos vagy kilonb6zé molekuldkban talalhatok). Kemoszelektiv az
atalakulas akkor is, ha egy adott vegyllet/intermedier eltéré
reagensekkel eltéréen reagal.

kinetikai kontroll

A kinetikai kontroll kérilményei kdzott (altaldban alacsony
hémérséklet és rovid reakcidid6)a termékek aranyat képzédési
sebességiik hatarozza meg: a f6termék a gyorsabban képz6dé
vegyllet.

koncertikus folyamat

Egy atmeneti allapoton at haladé atalakulas (tkp. elemi reakcid).
[Egészen pontosan a primitiv valtozasok (mint pl. kotéshasadas,




kotésképzbdés, rotacio, stb.) koncertikusak, ha egy elemi reakcidban
torténnek meg.]

ldsd még: elemi reakcio

konjugacio

Kétszeres (t0bbszoros) és egyszeres kotések valtakozdsakor fellépd
elektron-eltolddasi jelenség a molekula m-elektronrendszerén.

kotésdisszocidcios energia

Adott kotés homolitikus hasitasahoz sziikséges energia.

kotésrend

Két atom kozott fennallé kotés tényleges mértéke a két elektron altal
létrehozott egyszeres kdtéshez viszonyitva.

lancreakcio

Olyan atalakulds, amelyben egy vagy tobb reaktiv koztitermék
(altaldban szabad gyok) folyamatosan Ujraképzédik ismétl6dé elemi
reakcidkban (lancvivé 1épések).

legkisebb mozgas elve

Azok az elemi reakcidk kedvezményezettek, amelyekben az
atom(mag)ok helyzete és az elektronkonfiguracio a legkevésbé valtozik
meg.

mechanizmustipus

A kémiai atalakuldsok csoportositasa az elektronok atrendezédésének
maodja alapjan: heterolitikus (ionos), homolitikus (gyokos), periciklusos.

mezomer effektus

p- és m-elektronpalyak (beleértve nemkotd elektronpdrokat is)
atfedése kovetkeztében létrejové konjugativ jellegl elektroneltolddasi
jelenség (adott szubsztituens mezomer effektusa negativ (-M), ha a
kapcsolddd kotés elektronban szegényebb, pozitiv (+M), ha gazdagabb
a hidrogént, mint szubsztituenst tartalmazo kotéshez viszonyitva).

mikroszkopikus
reverzibilitas elve

A reverzibilis egyensulyi reakcioknal az egyik irdnyba haladé atalakulas
mechanizmusa pontosan a forditottja a mdsik irdnydiénak. Ekkor az
atmeneti dllapotok és a koztitermékek is megegyeznek. (Kivételek a
fotokémiai gerjesztéssel kivaltott atalakuldsok.)

molekulapdlya

Tobbatomos molekula atommagjai és elektronjai altal keltett mez6ben
taldlhatd elektron leirdsdra szolgalé hulldmfliggvény. Megjelenitése: az
elektront pl. 90 %-os el6fordulasi valészinliséggel tartalmazé térrészt
burkolé feliilettel torténhet.

molekulapalya (MO)
mddszer

A vegyliletek elektronszerkezetének leirasara hasznalt médszer: a
vegylletekben valamennyi elektron az 6sszes atomtorzs altal
meghatarozott er6térben foglal helyet, tehat nem lehet megadni, hogy
két adott atomot melyik két elektron koti 6ssze. Az elektronok
molekulapdlydkon taldlhaték, melyek a felépitési elv szerint tolt6dnek
fel. A molekulapalydkat az atomi elektronpadlyak linearis
kombinacidjaval szarmaztatjuk (Linear Combination of Atomic Orbitals
— LCAO- MO). A molekulapdlyak szdma azonos a kombinalddé atomi
palyak szamaval.

molekularitas

Egy elemi reakcidban (az atmeneti allapot felépitésében) résztvevs
részecskék szama (uni- vagy mono-, bi-, termolekulas reakcid). Gyakran
(de nem sziikségképpen) megegyezik a reakcio rendjével.




nukleofil

Magkedveld részecske (reagens), amely a reakciépartnerrel (az
elektrofillel) ugy képez kotést, hogy a kots elektronpar mindkét
elektronja téle szarmazik. A nukleofil jelleg sziikséges (de nem
elégséges) feltétele legalabb egy nemkots elektronpar jelenléte.

nukleofug

Olyan tavozo csoport, amely kot6 elektronpart visz magaval.

parker-féle olddszer-
osztalyozas

Az olddszerek csoportositasa az ionszolvatacids képesség alapjan.

protikus olddszer

Hidrogénkdotés-donor olddszer (tébbnyire nagy dielektromos
allandéju € > 15, de!! pl. ecetsav € = 6,2)

reakcié-koordinata (()

A reakcio el6rehaladasanak mértéke.

reakciomechanizmus

A mechanizmus annak a folyamatnak a részletes leirdsa, amelynek
soran a reaktansok atalakulnak termékekké. Ez a leiras altaldban nem
teljes, de torekszik az aldbbiak kézil mind tobb szempont szerint
pontos informacidkra: mely kotés(ek) hasad(nak), milyen sorrendben,
hany |épésben, milyen (relativ) sebességgel, milyen kdztitermék(ek)
[ép(nek) fel (6sszetétel, szerkezet, energiatartartalom),
szubsztituensek, olddszerek, katalizatorok, inhibitorok hatasa a reakcio
lefutdsara.

reakciorend

Az empirikus sebességi egyenletben szereplé koncentracidk
hatvanykitevGinek 6sszege (els6-, masod-, n-edrend( reakcid).

sz

tort is).

reakciotipus

A kémiai atalakulasok csoportositasa a kiinduldsi anyag és a végtermék
szerkezetének 6sszevetése alapjan: szubsztitlcio, addicid, eliminacio,
izomerizacio.

reaktiv koztitermék
(intermedier)

Az energiaprofilon lokdlis minimummal biré részecske, élettartama
I[ényegesen hosszabb az dtmeneti allapoténal.

reaktivitas, reaktiv

Valamely részecske kinetikai tulajdonsagat fejezi ki: adott
reakcidokorilmények kozott a reaktivabb gyorsabban reagal (nagyobb a
sebességi egylitthatdja). Altaldnos hasznalata keriilendé.

rezonancia
(hatarszerkezeti,
kanonikus) forma

Adott molekula egy lehetséges elektroneloszldsa, amely csak a
vegyértékelektronok helyzetében kiilénbozik mas rezonancia
formaktél.

sebesség-meghatarozé
1épés

Tobblépéses atalakulds leglassibb folyamata.

soft/lagy bazis (nukleofil)

Nagy polarizalhatésagu, nagy méreti akceptor atomot tartalmazé
Lewis-bazis.

soft/lagy sav (elektrofil)

Nagy polarizadlhatdsagu, nagy méretli akceptor atomot tartalmazé
Lewis-sav.




specificitas

A specificitas a reakcidban eltéré izomer kiindulasi anyagokbol
keletkez6 termékek megoszlasara vonatkozik: ha kiilonb6z6
izomerekbdl kiilonb6z6 anyagok (vagy azonosak, de eltéré aranyban)
képz6dnek, akkor a reakcid specifikus. A specificitas lehet teljes vagy
részleges. A specifikus reakcio sziikségképpen szelektiv, de ez forditva
nem igaz.

Regiospecificitas: a kiindulasi anyagok szerkezeti (konstittcios)
izomerek.

Sztereospecificitds: a kiinduldsi anyagok tér (konfigurdcids) izomerek.

szelektivitas

A szelektivitas a reakcidéban egy (egyetlen izomert tartalmazd)
kiindulasi anyagbdl keletkezé termékek megoszlasara vonatkozik: ha
valamelyik termék a tébbinél nagyobb ardanyban képzédik, akkor a
reakcid szelektiv. Ha csak egy termék képzddik, akkor a szelektivitds
teljes (100 %-os), egyébként részleges.

Regioszelektivitas: a termékek szerkezeti (konstitucids) izomerek.

Sztereoszelektivitas: a termékek tér (konfiguracids) izomerek.

szolvatacio

Oldott anyag és olddészer molekulai kozott a teljes rendszer
energiacsokkenését eredményezd kélcsénhatas.

Primer szolvatburok (kémiai szolvatacié): az oldott anyag molekulaival
kozvetlenil érintkez6 olddszermolekulak.

Szekunder szolvatburok (fizikai szolvatacid): az oldott részecskékkel
egyltt mozgo olddszermolekuldk.

Nem-specifikus szolvatacio: a szolvatburok kialakitasaban csak
elektrosztatikus és diszperzids kolcsonhatdsok jatszanak szerepet.

Specifikus szolvatacid: H-hidak és elektronpdar donor-akceptor (EPD-
EPA) kdlcsonhatasok révén kialakuld szolvatacio.

szolvolizis

Oldészermolekula hatasara bekovetkezd kotéshasadas.

szomszédcsoport-részvétel

A (tobbnyire karbokationos) reakciécentrum koélcsonhatasa molekulan
beliili (de a reakciécentrummal nem konjugalédd) nemkots-
elektronparral (esetleg o- vagy nt-kotéssel). Kovetkezményei lehetnek:
retencids sztereokémiai lefutas, sebességnovekedés, atrendezédés.

sztereoelektron feltétel

Adott reakcié lejatszédasahoz sziikséges geometriai paraméterek
Osszessége, amelyekben biztositott a résztvevs elektronpalyak
megfelelS kdlcsonhatdsa.

Intramolekuldris sztereoelektron hatas/feltétel: az érintett
elektronpalyak azonos molekulan/részecskén belil talalhatok.

Intermolekuldris sztereoelektron hatas/feltétel: az érintett
elektronpalydk kilonb6z6 molekuldkban/részecskékben talalhatok.

sztereoelektron hatas

Valamely kémiai jelenség (egyenslly, konformacid, reaktivitas,
szelektivitas, stb.) fliggése geometriai paraméterektdl, elsGsorban
elektronpalyak relativ térhelyzetétdl.




sziin (syn)-izomer

Referenciasik azonos oldaldn levé (pl. atomok). Egyszeres kotéssel
Osszekapcsolt atomok szubsztituensei sziin helyzetlek, ha diéderes
szoglik <90°.

tautoméria

Az izomérianak az a formaja, amelyben egy kettGs kotés és egy atom
(legtobbszor H) helyzete eltérd (tautomerek).

Gy(r(-lanc tautoméria, ha az egyik formdban a kettds kotést gydrd
helyettesiti.

tavozo (levald) csoport

A szubsztratumrdl (a reakcié centrumardl) lahasadd atom vagy
atomcsoport.

tele-szubsztitucio

Olyan (t6bbnyire aromas magon torténd) helyettesités, melyben a
belépé csoport a tavozd csoportot kotd szénatomtdl tobb mint egy
atomnyi tavolsagban levé szénatomhoz kapcsolddik.

termékkifejlédési kontroll

Kinetikailag kontrollalt reakcid, amelyben a szelektivitas
(termékeloszlas) megfelel a (termodinamikai) stabilitasi viszonyoknak.

termodinamikai kontroll

A termodinamikai kontroll kérilményei k6zott (altalaban magas
hémérséklet és hosszu reakcidid6) a képzdd termékek aranyat a
kozottiik fennalld egyensuly szabja meg: a f6termék az alacsonyabb
energiatartalmu vegyiilet.

umpolung

Atpolarozas: adott funkcids csoport (és kérnyezete) szokdsos
polarizacids viszonyainak megforditasa (pl. eltéré jellegli atomok
beépitésével, 1asd: alkil-halogenid—alkil-magnézium-halogenid).

van der Waals erdk

Molekulak (vagy egy molekula részei) kozott fellépé (vonzé vagy
taszitd) kolcsonhatasok, melyek nem vezethetdk vissza
kotésképzédésre vagy ionok kozotti elektrosztatikus erékre. Tipusai:
dipol-dipol (orientacids), dipol-indukalt dipol (indukcids), indukalt
dipol-indukalt dipol (diszperzids).

vegyértékkotés (VB)
madszer

A vegyiiletek elektronszerkezetének leirasara hasznalt médszer: a
vegylletekben az atomokat 6sszetartd kotéseket az atomi palyak (vagy
hibridpalyak, pl. sp?, sp?, sp) atfedésével az atomok kozott paronként
létrejové lokalizalt térrészben 1évs parositott spind elektronok
alkotjak. A tényleges elektroneloszlast a rezonancia (hatarszerkezeti,
kanonikus) formak stabilitds szerint sulyozott atlaga adja.

abszolut konfiguracié

Valamely kirdlis képz6dményt alkotd elemek, ligandumok térabraban
is megjelenithet6 tényleges térbeli elrendez6dése. Megaddsa R,S
(aminosavak és szénhidratok korében D, L), axidlis és planaris
rendszereknél emellett P, M prefixumokkal térténhet.

allén-izoméria

1,3-szubsztitudlt allének (altaldanosabban 2n+1 kumulalt kettGskotést
tartalmazo poliének) esetében fellép6 axialis kiralitas.

anomerizacio

Szénhidratok glikozidos poziciéjdban bekovetkezd epimerizacid.

anti-izomer

Kettds jelentés(i fogalom:




1. Oximok esetében az E diasztereomer.

2. Nyilt lancu, tobb sztereogén centrumot tartalmazo vegyileteknél a
nagyobb CIP-prioritasu csoportokat lanc ellentétes oldalan tartalmazé
diasztereomer relativ konfiguracidja (teljesen nyitott konformaciéju
lancot felvévell).

antiklinalis

A-B-C-D nemlinearis, nyiltlancd molekuldban az 120 ° diéderes sz6ghoz
tartozé fed6 konformacié.

antiperiplanaris

A-B-C-D nemlinearis, nyiltlinci molekuldban az 180 ° diéderes széghoz
tartozo nyitott konformacid.

atrop-izoméria

2,2’,6,6'-tetraszubsztitualt bifenilek és rokon rendszerek esetében
fellépd, rotaciogatldson alapulé axialis kiralitas.

axialis allas

Szék konformacidju ciklohexan molekula sikjara merdélegesen
elhelyezked6 kotések, csoportok helyzete.

boriték (sz6fa)
konformacio

A ciklopentan egyik konformere, melyben egy metiléncsoport a tobbi
sikja alatt vagy felett helyezkedik el.

Cahn-Ingold-Prelog-(CIP)
szabalyok

A szubsztituensek, csoportok szekvenciaszabdlyok dltal meghatarozott
prioritasi soran alapuld konfigurdcié-meghatarozasok

cisz-helyzet

Egy gy(irlis molekulat alkotd sik azonos oldaldn elhelyezkedé
szubsztituensek helyzete. (Diszubsztitualt alkének esetében a
kett6skotés azonos oldalan elhelyezkedd szubsztituensek térallasanak
jelolésére is alkalmazhatd, de ehelyett a Z prefixum hasznalata
javasolt).

csavart kad

A ciklohexan (és hasonlé rendszerek) egyik konformacidja, mely a kad
konformacié kismérték( elcsavarodasaval jon létre a kedvezG6tlen
kdlcsdnhatdsok enyhitése (alacsonyabb energiaszint elérése)
érdekében.

deszimmetrizalas

Egy molekula szimmetridjanak csokkentése Uj szimmetriaelem
beépitésével.

diasztereomerek

Egymassal fedésbe nem hozhatd, egymassal tiikérképi viszonyban nem
alld, anizometrikus jellegl sztereoizomerek. 3 2 vegyulet allhat
egymassal diasztereomer viszonyban.

diasztereomerizacio

Diasztereomerek egymasba alakiitasa, legegyszeribb esete az
epimerizacid.

1,3-diaxidlis kdlcsonhatas

Szék konformacidju ciklohexan molekulak axialis helyzetd 1,3 és 1,5
helyzet(i szubsztituensei kozott fellép6 taszitdsbol fakadd destabilizald
koélcsdnhatas.

diéderes sz6g

Egy A-B-C-D nemlinedris molekuldban az A-B-C és a B-C-D sikok altal
bezart szog

D/L

Szénhidratok és aminosavak (illetve szarmazékaik) korében
alkalmazhato abszolut konfiguracié megadas, a D-(+)-glicerinaldehidre




visszavezetett konfiguracio. A fenti vegyuileteken kiviil hasznalata nem
javasolt.

E-izomer

KettGskotést tartalmazé rendszereknél az a diasztereomer, ahol a
nagyobb CIP prioritasu csoportok ellentétes oldalon helyezkednek el.

ekvatoriadlis allas

Szék konformacidéju ciklohexan molekula sikjdhoz kozeldllé kotések,
csoportok helyzete.

enantiomer arany

Az elegyet alkotd enantiomerek koncentracidianak (méltortjeinek)
aranya (A/A")

enantiomer felesleg

*

A+ A
(mas mddon felirva: A% — A*%)

X 100%

enantiomerek

Egymadssal fedésbe nem hozhaté, egymassal tiikorképi viszonyban allé,
izometrikus jellegl sztereoizomerek. Mindig két molekula all
egymassal enantiomer viszonyban.

enantiomerizacio

Egyik enantiomer masikba térténd alakitasa — mikroszkopikus,
molekularis szintl folyamat.

enantiomertiszta rendszer

Csak egyetlen enantiomert tartalmazo anyag

enantiomerben dusult
keverék

Az egyik enantiomert nagyobb mennyiségben tartalmazé keverék.

epimerek

Olyan diasztereomer parok, amelyek csak egyetlen sztereogén egység
konfiguraciéjaban kiilonboznek.

epimerizacio

Diasztereomerek egymasba alakuldsa egyetlen sztereogén egység
szelektiv inverzidjaval. Diasztereomerek termodinamikailag kontrollalt
aszimmetrikus transzformacidja.

eritro/treo

Szénhidrat-tipusu, két sztereogén egységet tartalmazé molekuldk
relativ konfiguraciéjanak megadasara szolgald konvencid, alkalmazdsa
korlatozott.

fajlagos forgatoképesség

«se

uthossz mellett mért forgatdképessége.

ferde (csavart)
konformacié

ciklopentan egyik konformere, melyben 2- és 5-metiléncsoport a 1,3,4-
metiléncsoportok altal kifeszitett sik alatt vagy felett helyezkedik el.

félszék

A ciklohexan (és hasonld rendszerek) leginstabilabb, az
energiadiagramon abszolut maximumot konformacidja, melyben
egyetlen metiléncsoport keriil az egy sikban elhelyezked tobbi
metiléncsoport ala vagy folé.

forgatds iranya

A sikban polarizdlt fény sikjanak elforduldsa az 6ramutato jarasaval
megegyez6 (+) vagy ellentétes (-) irdnyban, nincsen kapcsolata a
molekula konfiguracidjaval.




gauche-koélcsonhatas

egymassal szinklinalis helyzetben levé szubsztituensek kozott fellépd,
nem sztérikus eredet( destabilizalé hatds.

heterokiralis rendszer

Mindkét enantiomert tartalmazo anyagi halmaz (kristaly), melyet R...S
heterokiralis kdlcsonhatasok jellemeznek.

homokiralis rendszer

Csak egyetlen enantiomert tartalmazé anyagi halmaz (kristaly), melyet
R...R (vagy S...S) homokirdlis kdlcsonhatasok jellemeznek.

inverzio A konfigurdcid ellentétesre valtozdsat eredményezd folyamat.
kad A ciklohexan (és hasonld rendszerek) egyik konformere, melyben a

szemben taldlhato 1- és 4-metiléncsoportok a tobbi altal kifeszitett sik
alatt vagy felett helyezkednek el.

kémiai korrelacio

Sztereokémiailag egyértelmi kimenetellel rendelkezé reakcidkkal egy
kivalasztott, ismert konfigurdcidéju referenciavegyiiletté (vagy azzal mar
kapcsolatba hozott vegyliletté) vald alakitason vagy abbdl torténd
elGallitason alapuld 6sszehasonlitasi mddszer

kiralitas A kiralis objektumok (pontcsoportok, molekuldk) egymassal tiikorképi
viszonyban dllnak, de nem hozhatdk fedésbe. A kiralitds a objektumok
(pontcsoportok, molekulak) egészére értelmezett fogalom.

kiralitas Tlkrozési szimmetriatengely (szlikebb értelemben véve szimmetriasik)

szimmetriafeltétele

hidnya a molekuldban.

konfiguracié

A molekulat alkoté atomok, atomcsoportok lehetséges térbeli
elrendezB6dései, a rotacidval létrejové téralkatokat azonosnak (egy és
ugyanazon allapotnak) tekintve.

konformacio

A molekulat alkoté atomok, atomcsoportok azon térbeli
elrendezédései, melyek kotések mentén torténd szabad rotacioval
egymasba atvihetdék.

konglomeratum

Olyan kristaly, ami csak az egyik enantiomert tartalmazza. ldealis
esetben enantiomorf kristdlyforma jellemzi 6ket.

konstitucid

Az atomok kapcsolédasi sorrendje.

1,4-kdlcsonhatas
(,,flagpole”-,flagpole”
kolcsonhatas)

sz

szubsztituensek van der Waals-fesziiltség alapu taszitd kdlcsénhatdsa.

I/u

A relativ konfiguracié megadasara szolgalo, Seebach és Prelog altal
kidolgozott mddszer. Két szomszédos sztereogén egység azonos
konfigurdacidja (R,R vagy S,S) esetén [ (like), ellentétes konfiguracidja
esetén (R,S vagy S,R) esetén u (unlike) prefixummal jelezziik relativ
konfiguraciét

mezo-vegyiilet

Sztereogén (kiralis) egységgel rendelkez, de szimmetriasik megléte
miatt akiralis vegyilet.




optikai aktivitas

Az enantiomerek azon tulajdonsaga, hogy azonos mértékben, de
ellentétes iranyban elforgatjak a sikban poldrozott fény polarizacios
sikjat.

optikai tisztasag

Az enantiomer arany forgatéképesség mérés alapjan torténd
meghatdrozasaval kapott érték ([at]mert/ [0 enantiomertiszta anyag)- A korszerd
GC, HPLC és NMR moddszerek kialakulasaval visszaszorult, tekintettel a
forgatdképesség sok tényez6tdl vald fliggésére lehetbleg ne
hasznaljuk.

pillérhatas

A 3,3’-szubsztituensek rotaciégatat noveld hatdsa atrop izoméria
esetében.

pilot atom

pilot atom

Planaris kiralitasu rendszereknél a sikhoz legkdzelebbi (vagy azonossag
esetén legnagyobb prioritasu) sikon kivili atom, atomcsoport.

piramidalis inverzié

Harom ligandumot és egy nemkoté part tartalmazé centralis kiralitasu
rendszerek kotéshasadas nélkili konfiguraciévaltasa
hibridallapotvaltassal (atrezgéssel).

pitzer-fesziiltség

Fedd allasu kotések kotd orbitdljainak kedvezétlen atfedésébél
szarmazo, entalpianovekedést eredményezé destabilizalé hatas.

prelog-fesziiltség

Kbzepes tagszamu (n = 7-11) gydiriknél fellépd, az egymdssal szemben
taldlhato hidrogének taszitasa (transzannularis kdélcsdonhatds) nyoman
fellépd, entalpianovekedést eredményezG6 destabilizalo hatas.

pszeudoaszimmetrids
atom

Két, egymassal enantiomer viszonyban 4allé csoportot tartalmazé
aszimmetria centrum.

pszeudoracemat

Valamennyi kristdly R és S enantiomerek 1:1 aranyu keverékét
tartalmazza, de szabalytalan, véletlenszer( eloszlasban.

racém elegy

A két enantiomert 1:1 aranyban tartalmazd elegy, oldat. Jelolése: RS,
(%) vagy rac.

R*/s*

A relativ konfiguracié megadasara szolgdld, a Chemical Abstracts altal
kidolgozott mddszer. Az els6 sztereogén centrumot 6nkényesen R
konfiguraciéjunak tekintjiik, a soron kévetkez6ket pedig ehhez
hasonlitjuk. Ennek eredményeként mind a R,S,S..., mind pedig a S,R,R...

« s

racém kristaly (racemat)

valamennyi kristaly R és S enantiomerek 1:1 aranyu, szabalyos
szerkezetl keverékét tartalmazza (le az elemi celldig).

racemizacio

racém elegy irreverzibilis képz6&dése kiralis, nem-racém kiindulasi
anyagbdl — egyensulyi elegyhez vezet6 makroszkopikus és statisztikus
folyamat.

relativ konfiguracié

Kett6s jelentést fogalom:

< sy

egymasnak fizikai vagy kémiai mddszerekkel, ismert abszolut
konfiguraciéju (vagy onkényesen rogzitett konfiguracioju)




referenciavegyiiletre valé visszavezetés (kiilsé 6sszehasonlitas)

s

egymashoz vald viszonya egy molekulan belil. Ez a viszony az abszolut
konfiguraciétdl eltéréen invarians a tikrozésre (belsé 6sszehasonlitas).

rezolvalas

A racém keverék szétvalasztasa enantiomerekre. Megkiilonboztetjik a
teljes rezolvalast (enantiomertiszta anyagokhoz vezet) és a részleges
rezolvalast (enantiomerben dusult termékhez vezet).

szék A ciklohexan (és hasonlé rendszerek) legstabilabb, viszonylag merev
konformacidja, melyben a szemben taldlhato 1- és 4-metiléncsoportok
egyike a tobbi altal kifeszitett sik alatt, a masik pedig felett helyezkedik
el.

szinklinalis A-B-C-D nemlinedris, nyiltlanci molekuldban az 60 ° diéderes sz6ghoz

tartozd nyitott konformacio.

szinperiplanaris

A-B-C-D nemlineéris, nyiltldnci molekuldban a 0 ° diéderes sz6ghéz
tartozo fed6 konformacio.

sztereogén centrum

Olyan sztereogén egység, ahol egy tetraéderes (sp* hibridallapotu)
kdzponti atomhoz négy kilonb6z6 ligandum kapcsolddik. A nemkoté
parok ligandumnak szamitanak, az eltéré izotépok (eltérd izotépokat
tartalmazo csoportok) kiilonbo6zé leigandumot jelentenek.

sztereogén egység

A sztereoizomeria forrasa. A sztereogén egységgel rendelkez6
molekuldkban két, az egységhez kapcsolddd atom(csoport)
felcserélése egy masik sztereoizomerhez vezet.

sztereogén sik

Olyan sztereogén egység, amelyben a sikalkati molekularészt sikon
kiviil elhelyezkedd atomok, atomcsoportok deszimmetrizaljak.

sztereogén tengely

Olyan sztereogén egység, ahol egy tengelyhez rogzitve négy
(paronként kilonb6z8), nem-plandris helyzetl csoport talalhatod.

sztereospecifitas

Két konfiguracids izomer kiinduldsi anyag azonos reakciokoriilmények
kozott két konfiguracids izomer végtermék keletkezik. A
sztereoizomeria fajtajatol figgéen megkilonboztetiink
enatiospecifikus és diaszereospecifikus reakciokat.

sztereoszelektivitas

Egyetlen kiinduldsi anyag reakcidjaban egy konfiguracios izomer
kitiintetett modon, a statisztikus termékaranytél eltéré mennyiségben
keletkezik. A sztereoizomeria fajtdjatol fliggéen megkilonboztetiink
enatioszelektiv és diasztereoszelektiv reakciokat. (A teljes
sztereoszelektivitas nem azonos a sztereospecifitassal!)

sziin (syn)-izomer

Kettds jelentésli fogalom:
1. Oximok esetében a Z diasztereomer.

2. Nyilt lancu, tobb sztereogén centrumot tartalmazo vegyileteknél a
nagyobb CIP-prioritasu csoportokat lanc azonos oldalan tartalmazé
diasztereomer relativ konfiguracidja (teljesen nyitott konformaciéju
lancot felvéve!)




transz-helyzet Egy gylirls molekulat alkotd sik ellentétes oldalan elhelyezkedd
szubsztituensek helyzete. (Diszubsztitualt alkének esetében a
kettGskotés ellentétes oldaldn elhelyezked§ szubsztituensek
térallasanak jelolésére is alkalmazhatd, de ehelyett a E prefixum
hasznalata javasolt)

tikrézési Az a szimmetriaelem, ahol az identitas a tengely mentén 360°/n
szimmetriatengely (Sn) szoggel vald forgatdssal, majd a tengelyre merélegesen felvett sikra

valo tiikrozéssel érhetd el.

Z-izomer Kett6skotést tartalmazo rendszereknél az a diasztereomer, ahol a
nagyobb CIP prioritasu csoportok azonos oldalon helyezkednek el.




