Curso 2009-10

Francisco Garcia Calvo-Flores

11-1  Moléculas organicas

11-2  Hibridacién

11-3  Representacion de las moléculas orgéanicas
11-4  Conformaciones

11-5  Grupos funcionales

11-6  Formulacién de los compuestos orgéanicos

F. G. Calvo-Flores Tema 11. Introduccion a alos Slide 2 of 75
compuestos organicos




Curso 2009-10

Moléculas organicas

La Quimica Organica es la quimica de los
compuestos del carbono

El carbono es el compuesto que sustenta la
quimica de los seres vivos

Existen millones de compuestos orgamcos
tanto de origen natural como de sintesis
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Propiedades

* Moléculas covalentes

* Puntos de fusion y ebullicion bajos con respecto a
sustancias ionicas

* Solubles en disolventes apolares
* Poco solubles en disolventes polares
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Compuestos del carbono

* Esun hecho comprobado la tetravalencia del
carbono

* El carbono se une a si mismo formando cadenas o
ciclos mediante enlaces sencillos C-C, C=C 6 C=C

* Otros elementos como hidrégeno, oxigeno,
nitrogeno, halégenos, fosforo etc, suelen formar
parte de las estructuras organicas

* El origen de esta diversidad hay que encontrarlo
en la configuracion electrénica del C
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Compuestos del carbono

* El carbono puede formar enlaces consigo mismo
(cadenas y ciclos)
— Sencillos C-C
— Dobles C=C
— Triples C=C
* Cadenas y ciclos

* Con otros elementos
— H, O, N, X, Metales ....

F. G. Calvo-Flores Tema 11. Introduccion a alos Slide 6 of 75
compuestos organicos




Curso 2009-10

Hibridacion

®Con hibridacion sp?
mC-C, C-H, C-X, C-0O, C-S, C-N

4
Hybridization B @ /
. Bonding
3

: =\
¥, '"' 2
2p, /‘/ I k
25 sp’ /‘/ 4 sp
s Methane
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Hibridacion

mCon hibridacion sp?
mC=C, C=0, C=N, C=S

mbond

sp? orbital
2p orbital

Ethene
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Hibridacion

mCon hibridacion sp
m-C=C, -C=N,

H
/\/ sp’ orbital
2p orbital m bond o bond
Ethene Ethyne
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Representacion de las moléculas organicas

e Férmula empirica:
— Relacion numérica de atomos de una molécula
— ¢j: etano CH,4
* Formula molecular:
— Numero de atomos de cada molécula
- ¢j: C,H,
e Formula estructural:
— Se indica la disposicion de los &tomos en cada molécula.
— Puede se de dos tipos:
» Desarrollada
» Semidesarrollada
» Simplificada
* a) Se dibujan todos los enlaces
* b) Todos los hidrogenos se escriben detras del &tomo de carbono al que
van unidos

* c¢) Simplificada se representan cadenas y ciclos con lineas
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Representacion moléculas organicas

H H
| CH,-CH,
H—(|:—(|:—H
H H
(1) (2) (3)

Cprimario  C. Secundario C terciario C Cuaternario

i ] ) )
R—(If—H R—{%—H [{—(|:—H ](—C|—J€
H H R R
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* Varillas
* Bolas
« Compactos
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Conformaciones
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Conformaciones

HH H
H \l _
H | IIII I
\ AT H |
¢ ; / 7o S p
H | H H H H
H H
H
Eclipsed Staggered
(a) (b)

....................
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Conformaciones
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Conformaciones en ciclos
CH
- 2
_CH, CH, ~CH,
CH, H,C—CH, H,C~ cH, \
|| \ CH, _CH,
H,C—CH, H,C—CH, H,C—CH, CH,
Cyclopropane Cyclobutane Cyclopentane Cyclohexane
C3Hg C4Hg CsHy CeHya
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Conformaciones en ciclos

H H '
H H H H ¢ v
QP J&ﬁw’
H H $_¥
9 H H o -
(a) o (a)
l.‘f{::.;::‘;'..l.'n..uu H H @
| H H -
I.'J \I‘.‘ F ‘J -
. . H f i H 9
H

(h)
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Pl
2 | 4
half-chair ‘ ’ " half-chair

12.1 kcal/m
50.6 kJ/m

energy

6.8 kcal/m
28 kJ/im

5.3 kcal/m

: 22 kJ/m

chair

a

chair
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Grupos funcionales

Grupos funcionales y series homologas

* Grupo funcional:

» Agrupacion de atomos que confieren a una
molécula unas propiedades caracteristicas
* ejemplos
— -OH alcoholes
— -COOH acidos

 Serie homologa:

— Compuestos con un mismo grupo funcional que
difieren en un -CH,-
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Grupos funcionales

* Hidrocarburos
* Funciones oxigenadas
 Funciones nitrogenadas y azufradas

* Compuestos polifuncionales
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Hidrocarburos

Alifaticos Aromaticos
Alquenos
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, . . N° de Carbonos Nombre N° de Carbonos Nombre
Estan constituidos por cadenas
de atomos de carbono, con sus
respectivos hidrégenos, unidos a 1 metano 7 heptano
través de enlaces sencillos.
2 etano 8 octano
Se nombran con el prefijo
indicador del namero de 3 propano 9 nonano
carbonos seguido de la
terminacion -ano 4 butano 10 decano
5 pentano 1 undecano
6 hexano 12 dodecano
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A H
H-C-H == = H-C—
H H

* Los grupos derivados de los alcanos se nombran
sustituyendo la terminacion -ano por -ilo

* Los grupos se numeran a partir del carbono unido
a la cadena principal que se toma como carbono 1

* Se mantienen algunos nombres de grupos no
sistematicos
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Grupos comunes

Formula
. Mfetllo —CH,4
. Etllo. —CH,CH;4
*  Propilo — CH,CH,CH;
» Isoproilo CH;CHCH,
A 2
«  Butilo —CH,CH,CH,CH;
.
* Isobutilo —CH,CHCH;,4
*  s-butilo CH 3(l_‘l—l(_‘HECHg
+ tbutilo CH;
CH;CCH;
|
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Alcanos ramificados

* Localizadores

— Numeracién ardbiga

— Combinacion de localizadores mas baja
* Prefijos multiplicadores

— di-, tri-, tetra-
* Orden alfabético

F. @ [alvo-Flores Tema 11. Introduccion a alos 1,2-dimetilcicloprepano
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Ejemplos alcanos y cicloalcanos
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* Son hidrocarburos que contienen al menos un
doble enlace C=C.

* Se nombran cambiando la terminacion -ano del
alcano o del cicloalcano con igual nimero de
atomos de carbono por -€no

* El primer termino de la serie (eteno), también se
denomina etileno

* Cuando hay mas de un doble enlaces se usa el
correspondiente prefijo multiplicador di, tri, tetra...
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* Presentan al menos un triple enlace C=C.

* Se nombran con el prefijo del hidrocarburo con
ibual niimero de atomos de carbono terminado en -
no

* El primer término de la serie (etino) presenta el
nombre no sistematico de acetileno

* Los grupos derivados de los alquinos se nombran
como el hidrocarburo de igual nimero de 4&tomos
de carbono terminado en -inilo

 Ej: CH;CH,C=C- 1-butinilo
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Ejemplos Alquenos y alquinos

“{

4-metiloct-2-eno 3-metilciclopent-1-eno
NW
X
5-metilnon-2-ino 6,7-dimetildec-1-ino
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Benceno C H
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Derivados del benceno

o &

metilbenceno 1,2-dimetilbenceno 1,3,5-trimetilbenceno
(tolueno) (o-xileno) (mesitileno)

- T
5 bencilo @é@
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©/\
etenilbenceno
(estireno)

tritilo

32
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Compuestos aromaticos polinucleares (PAN’s)

bifenilo 2-fenilnaftaleno 1,2'-binaftilo
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Derivados halogenados

* Haluros de alquilo
e Haluros de arilo

* Haluros de vinilo
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Haluros de alquilo R-X

Cl
|
Br
Cl
1-fluoropentano 1,4-diclorociclodecano 3-bromohexano 1-yodociclohexano

fluoruro de pentilo 1,4-dicloruro de ciclodecilo 3-bromuro de hexilo yoduro de ciclohexilo

Haluros de arilo

<R e S O ¢

clorobenceno 1-yodo-3-metilbenceno 2-bromo-1-cloro-3-fluorobenceno 2-fluoronaftaleno
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Compuestos oxigenados

* Alcoholes

« Eteres y epoxidos
* Aldehidos

* Cetonas

« Acidos carboxilicos
» Haluros de acido

e Esteres
* Anhidridos
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Alcoholes (-OH)

e -ol

OH
OH
CHsOH < oH )\/\ QOH HO—; >—OH

metanol etanol

Von

isopropanol

Ho/\K\OH
OH

glicerol

F. G. Calvo-Flores

pentan-2-ol . . i
ciclohexanol 3-metilciclohexano-1,2 4-triol

Lo~ OH HOJ\/ _~_OH «~—0H

etilénglicol sec-butanol alcohol alilico terc-butanol

HO:><:OH HO OH OH @/\/OH
HO OH % C

pentaeritriol pinacol alcohol bencilico alcohol fenetilico
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Fenoles (Ar-OH)

o

1-hidroxibenceno
(fenol)

HQO OH

1,2-dihidroxibenceno
(pirocatecol)

F. G. Calvo-Flores

3-hidroxitolueno 1,4-dihidroxibenceno
(m-cresol) (2-naftol) (hidroquinona)

HO\©/OH
OH

1,3-dihidroxibenceno 1-hidroxi-2-isopropil-4-metilbenceno
(resorcinol) (timol)
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Grupos derivados de alcoholes

o o o
HaC—O P G o

terc-butoxi benziloxi
(BzO")

metoxi etoxi propoxi
(MeQ") (EtO) (PrO") (terc-BuQ’)

S)
(@)
RS c. o°
fenoxi 2-clorofenoxi 1-naftiloxi
39

F. G. Calvo-Flores Tema 11. Introduccion a alos

compuestos organicos

Eteres (-O-)y epoxidos

A GO

fenil metil éter

butil metil éter dimetil éter difenil éter
(anisol)
(0] NG Vo
O~ oS ©/ \© ©/ o—< >—o
_/
metoxibutano etoxietano fenoxibenceno metoxibenceno 1,4-dietoxibenceno

(anisol)

(0]

o (0]

o oxetano < 7 tetrahidrofurano Q tetrahidropirano [ j 1,4-dioxano
O

o 0]
(0]
P 7\
oxirano
xibutano 1-fenil-1 ,2-epoxietano40

(6xido Ee (?t&%pvo -Flores Zm?egirlﬁaz’ﬁl-?glﬁo uccion a alos
compuestos organicos

20



Curso 2009-10

Aldehidos (-CHO)

o -al
O 0
o (0] (e} H o O
I L L Wy I
H™ "H H H 5 H H
formaldehido acetaldehido butiraldehido  benzaldehido oxalaldehido  malonaldehido
(glioxal)

0 0
OH e 9

o o) o
HJ\OH )]\OH MOH @OH Ho)kfof HO/U\)]\OH

4cido férmico acido acético acido butirico  &cido benzoico 4&cido oxalico  acido maldnico

(0]
o

O H H
X\)LH le) H
ciclohexanocarbaldehidaj |

4p-dinetientrial Temz2iferitersanedigh a alos

compuestos organicos

Cetonas (—CO-)

DU r° ﬁi Ay
(e}
hexan-2-ona ciclopentanona 3-metilpentan-2-ona hexano-2,5-diona

(e}

/\)J\

metil propil cetona

(0]

Py J R <8

difenil cetona
(benzofenona)

propanona pentano-2,4-diona fenil metil cetona
42

(acetona) (acetilacetona) (acetofenona)
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Acidos carboxilicos (-COOH)

¢ -01CO

o) o o) i jﬁ(OH o o
HJ\OH )J\OH /\)J\OH ©*OH HO I HOJ\/U\OH

4cido férmico é&cido acético acido butirico  acido benzoico 4&cido oxalico  acido maldnico
(0]

o, OJ%H

acido pentanoico acido ciclohexanocarboxilico

Grupos derivados de acidos carboxilicos

N
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aceti

formil benzoil

compuestos organicos

o o (e} (e}
0. Q,.®
O~ NH O Li
H )J\ O@ Na@ )J\ O@ K@ ©)‘\ 4 O)J\
formiato soédico acetato potasico benzoato aménico ciclohexanocarboxilato litico

Cloruros de acidos

oo o

cloruro de bromuro de
acetilo fluoruro de benzoilo ciclopentanocarbonilo
F. G. Calvo-Flores Tema 11. Introduccion a alos 44

compuestos organicos

22



Curso 2009-10

Esteres (-COOR)

i i 2 i
(o) (o)
B 0 oty O
(o) (o)
acetato de etilo oxalato de etilo y metilo benzoato de cilohexilo succinato de dietilo

Anhidridos (-CO-O-CO-)

o O
O O (0] (0]
A S o’
(0] H™ "0
anhidrido propidnico anhidrido acético formico anhidrido benzoico propidnico
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Compuestos nitrogenados

¢ Aminas
* Amidas
* Nitrilos
 Nitrocompuestos
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Aminas (—NH,)

~NHz

1-propan-1-amina

-amina

/ﬁ/\/NHZ /’\Itz/\/

3-metilpentan-1-amina

/\(VNHz

3-metilpentil-1-amina

hexan-2-amina
A NH;
propil-1-amina

NH,
T D)

anilina bencidina
H N/ !
NS _/ AN

Mefilptapilamioas trictilamina etilnfBtigprddildminducciNsstitdoiina
compuestos organicos

H2NONH2

ciclohexano-1,4-diamina

\©/NH2

m-toluidina

salsqeleg

difenilamina  N,N'-dime#ifanilina

Sales de amonio

sulfato de tetrabutilamonio

PN %g\ ® o
2 ~ " NH,Cl

N®
VN ‘.
2 fluoruro de dimetilamonio

Amidas (CONRR”)

cloruro de etilamonio

©

®
: NH;Br

bromuro de anilinio

(monoacilamidas) g

U
amidas primarias )LN‘RI
R"

o} Q 1%
NH
HZNJ\/\/ HZNM 2 Q)J\NHQ
o)

pentanamida succinamida ciclopentanocarboxamida
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N,N-dimetilacetamida

48
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Nitrilos (-C=N)

2N butanonitrilo

Nitrocompuestos (-NO,)

NO,

A~ NO, NO,
nitropentano 1,2-dinitronaftaleno
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Compuestos de azufre

Tioles
Sulfuros
Sulfoxidos

Sulfonas

Acidos sulfonicos

F. G. Calvo-Flores Tema 11. Introduccion a alos 50
compuestos organicos

25



Curso 2009-10

Tioles (-SH)

SH
~~-SH HS/\/\/SH ©/

propanotiol butano-1,4-ditiol bencenotiol

Sulfuros (-S-)
D" e O

metiltiometilciclopentano etiltiobutano ciclohexiltiohexano
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@ASH

fenilmetanotiol

51

Sulfoxidos —SO-

o Yo

difenilsulféxido fenil-1-naftilsulféxido

Sulfonas —SO,-

9 P Yy
[>—s— N
I o 0
O
ciclopropilmetilsulfona dietilsulfona
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compuestos organicos
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Acidos sulfonicos (-SO;H)

acido 4-metilbencenosulfénico

SO;H
HZNOSO3H OO N~ SOH
NH,
acido sulfanilico acido naftionico taurina
F. G. Calvo-Flores Tema 11. Introduccion a alos 53
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C tos polifuncionales
Orden de Orden de
s Grupo funcional Formula Grupo funcional Formula
prioridad prioridad
1 Acidos carboxilicos -COOH 8 Cetona o
2 Acidos sulfénicos S0, 7 ailoohol “OH
3 Ester -COOR 10 Fenol -OH
4 Cloruros de 4cido cocl Il Tl SH
5 Amida -CONH, 12 Amirla NH,
6 Nitrilo N i o
7 Aldehido _CHO 14 Sulfuro -SR
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Ejemplos

\/\/&T\
HoN
2 OH

3-(5-aminopentil)hexano-1,4-diol

=~ OH O:SJw/
N
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Heterociclos
» Pentagonales con un heteroatomo
» Pentagonales con dos heterodtomos
» Hexagonales con un heterodtomo
 Hexagonales con dos heterpatomos
O, S N
L L L
furano tiofeno pirrol
N7
v o.r.o o QO 0y
thyl oxlde "¥laniml tr nxldn fllrnn tmﬂlllvdmfurun ﬂllnph-na pvrmln pyrrnlldln-
m}!m SaII'H :) nlnlﬂ';i'I:l Imlduzﬁ mﬁd dloxane 1 &T;:Tmm :g&n::l'r: 56

compuestos organlcos
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