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	Óktatási cél:  

A határorbitálok, a HOMO és LUMO orbitálok, szimmetria és energetikai viszonyai döntően befolyásolják a szerves kémiai reakciókat. Ezeknek az összefüggéseknek az elméleti és gyakorlati alapjait tárgyalja az elŒadássorozat.



	Ismeretkörök (heti bontásban): 

1. Bevezetés: a molekula orbitál elmélet bemutatása. LCAO módszer kvalitatív ismertetése. Az atomi és molekulaorbitálok térszerkezete és energiaviszonyai. A szigma- és pi-kötés MO megjelenítése. Kötő, lazító és nemkötő molekulaorbitálok.

2. A határorbitálok fogalma. HOMO, LUMO és SOMO orbitálok. Konjugáció-Hückel-féle elmélet. Butadién és az allil-rendszer. Termodinamikai és kinetikai stabilitás. Átmeneti állapotok. A reaktivitás perturbációs elmélete. A kémiai reaktivitást meghatározó egyenlet és más faktorok, amelyek a reaktivitást befolyásolják.

3. Ionos reakciók: A Pearson féle HSAB elmélet és alkalmazása a szerves kémiában. Szervetlen savak és bázisok; merev és laza nukleofilek és elektrofilek; szervetlen ionok nukleofilitása szerves elektrofilekkel szemben.

4. Ambidens nukleofilek; töltéssel rendelkező nukleofilek: a cianid ion, nitrit ion, enolát ion, pentadienil- és dienolát-ion. Aromás elektrofil szubsztitúció: termékképződési kontroll, a benzol orbitáljai, C-helyettesített benzolok, X-helyettesített benzolok, Z-helyettesített benzolok. Más aromás vegyületek határorbitáljai. Halogénezett benzolok; orto/para arányok.

5. Ambidens elektrofilek: aromás elektrofilek (a piridinium kation, o- és p-helo-nitro-benzolok. Alifás elektrofilek: ,-telítetlen karbonilvegyületek, allil-halidok, arinek. Helyettesítés telített szénatomon. Sztereokémia, metil-helid orbitáljai, az -effektus.

A perturbációs elmélet alkalmazása szerves vegyületek szerkezeténél: az anomer effektus, hiperkonjugáció.

6. Termikus periciklusos reakciók. A Woodward-Hoffmann szabályok. Cikloaddíciós reakciók: keletrop reakciók, szigmatrop reakciók, elektrociklusos reakciók. Sztereokémiai effektusok. Cikloaddíciós reakciók sebessége. 

7. Diének és dienofilek határorbitáljainak energia és koefficiens meghatározása. Példák C-helyettesített olefinek, Z-helyettesített olefinek, X-helyettesített olefinek, C-1 helyettesített diének, C-2 helyettesített diének energiaszintjeinek meghatározására.

Példák: C-helyettesített olefinek, Z-helyettesített olefinek, X-helyettesített olefinek, 1-C-helyettesített diének, 1-Z-helyettesített diének, 1-X-helyettesített diének és 2-helyettesített diének. 

8. Példák a regioszelektivitásra cikloaddíciós reakcióknál: Diels-Alder reakciókban, heterodienofilekkel, heterodiénekkel, ketén-cikloaddíció.

Regioszelektivitás 1,3-dipoláris cikloaddícióban (diazometánnal, helyettesített diazometánnal, fenil-aziddal)

9. Lewis-sav által katalizált Diels-Alder reakciók. Egyéb katalizátorok elektrociklusos reakcióknál.

10. Gyökös reakciók. Bevezetés: nukleofil és elektrofil gyökök. Hidrogén és halogén atomok absztrakciója (a gyök szerkezetének a hatása, a hidrogén- illetve halogénforrás szerkezetének hatása). Gyökök addíciója a -kötésre (helyettesített alkénen illetve helyettesített aromás gyűrűn). 

Ambidens gyökök: neutrális ambidens gyökök, töltéssel rendelkező ambiens gyökök: gyökanionok, gyökkationok). Gyökös kapcsolási reakciók. Fotokémiailag gerjesztett gyökös reakciók.

11. Fotokémiai reakciók. A fotokémiai Woodward-Hoffmann szabály. Fotocikloaddíciós reakciók regioszelektivitása. A Paterno-Büchi reakció, olefinek dimerizációja, olefinek keresztbe-kapcsolási reakcióik. 

Fotokémiai aromás helyettesítési reakciók: nukleofil, elektrofil és gyökös helyettesítési reakciók.

12. Kivételek tárgyalása. Olyan egyedi példák bemutatása, amelyek nem magyarázhatók a határorbitál elmélet segítségével. Az elmélet limitációi, amelyek a számítás során elkövetett egyszerűsítések miatt is bekövetkezik. Kitekintés és perspektivikus megoldások.
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	Hallgató egyéni feladat típusai:

Otthoni studium az elméleti anyag elsajátítására és feladatok megoldására.


	Vizsgakérdések, vizsgakövetelmények:

A vizsgák orálisan kerülnek lebonyolításra. A kérdések két részbŒl tevŒdnek ki: 

1) egy elméleti kérdés, amelyenben a vizsgázó kifejti  egy az 1-12 pontok valamelyikével kapcsolatos ismereteit

2) egy feladat, amely az elméleti ismeretek alkalmazásának a képességét méri egy teljesen konkrét egyedi példán.


	Tanszékvezetõ aláírása:


	Oktató aláírása:




