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1.1 Introduccidn a la Quimica Organica

Quimica Organica (Quimica de los organismos,

‘fuerza vital’
Hasta principios del siglo XIX: )

\ Quimica Inorganica (Quimica de las fuentes no
vivas: minerales y gases)

Por serendipia, Friedrich Wohler ® 0 A ﬁ
: HN O—C=N ——» C
en 1828 consigue obtener urea H,N" > NH,
a partir de un compuesto no Chariatn dumrnonis St
Vivo (inorganico) (Organico)

Quimica Organica (Quimica de compuestos que
/7
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1.1 Introduccion a la Quimica Organica “{é”

Quimica Organica = Quimica del Carbono .‘ :.
@

El carbono es sin duda el atomo mas importante para el ser humano

Los alimentos (glucidos, lipidos, proteinas)

Nuestros sentidos (olfato, gusto, la vista)

Nuestro organismo (ADN, ARN, células)

Industria (vestimenta, plaguicidas, pinturas, adhesivos, plasticos)

Dradiirtnc Farm.
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1.1 Introduccidn a la Quimica Organica
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1.1 Introduccion a la Quimica Orgéanica R

N
COOH
O\H/CHS OH
O O
) [Acido acetil salicilico] Acido (RS)-2-(4-isobutilfenil)propanoico

Acido 2-(acetiloxi)-benzoico (Ibuprofeno)
(Aspirina)
H
N

/O/ \I.( O\\S//O

O N~
HO Q
: . : N
N-(4-hidroxifenil)acetamida H,C™
(Paracetamol) k CH,
CHs;
RNe 9. Citrato de 1-[4-etoxi-3-(6,7-dihidro-1-metil-
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1.1 Introduccidn a la Quimica Organica

Cartagena99 E
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La Quimica organica es la herramienta que va a permitir al
farmacéutico multitud de tareas relacionadas con los farmacos:

|dentificar compuestos

Disenar nuevas familias de farmacos

Nombrar moléculas

Generar nuevos farmacos dentro de una familia
|dentificar dianas terapéuticas

Sintetizar nuevos compuestos

Disenar nuevas rutas sintéticas

Entender los mecanismos de reaccion

LLAMA O ENVIA WHATSAPP: 689 45 44 70

A SA P:689 45

CLASES PARTICULARES, UT6052I S TECNICAS ONLINE

www.cartagena99.com no se hace responsable de la informacion contenida en el presente documentq en virtud al

Articulo 1

Sila mformaClon contenida en el documento es ilicita o lesiona bienes o derechos de un tercero’haganoslo saber y sera retirada.

.1 de la Ley de Servicios de la Sociedad. de la Informacion y de Comercio Electrénico, de 11 de julio de 2002,




1.2 Enlace y estructura de la Materia

o
.C. El Carbono va a ser nuestra pieza principal de

estructura, aunque no sera la Unica.
®

H, O, N, Halogenos y otros elementos en menor medida van a
generar enlaces con el Cy van a formar parte de los compuestos
organicos.

Tetravalente | Trivalente | Divalente Monovalente
| H— X-—
- C— —N-— -0 -
| | X =F, Cl, Br, |
4 enlaces 3 enlaces 2 enlaces 1 enlace
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1.2 Enlace y estructura de la Materia W
H H H H
|
H=C—0—C—H H—C—C—O—H
]
H H H H
Dimetil éter (C,H.O) Etanol (C,H.O)

Misma forma molecular (C,H.O) y diferente estructura |$

Isdmeros estructurales

Cuanto mayor sea la molécula mayor numero de isdmeros
estructurales, aunque pueden ser estables o inestables

H W OHY W MK HOHOH K
| | | | | | | .
H=C=C-6=CG=H  H-C—C-0-C—C-H H-C
HHHH | 1K '
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1.2 Enlace y estructura de la Materia o

Aunque representamos los atomos, lo que realmente va a
producir los enlaces son los electrones (e).

ﬂ
T \ o0 oo II'_I
H

“Bri— CI-C-H +Brl
H

El movimiento de e es el responsable de |las reacciones

Entender porqué los e reaccionan selectivamente con un sustrato
iv |

AaotarminadAn nAc narmitn
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1.2 Enlace y estructura de la Materia %

El enlace del Carbono con otros atomos sera la mayoria de las
veces covalente

.‘
= =

A 2A A 4A SA 6A TA
AE < 0,5 enlace covalente il
P a

| No Mg Al Si s (%
“| 09 | I2 1.5 ]| 1.8 220 28 ’;3,

0,5 < AE > 2,0 enlace covalente polar 16 | 1s [0k autes

In San Sh | Te |
17 18 | L9 21 B25

.« 7 . T Pb Bi Po | At
AE > 2,0 enlace idnico 13 18 19 _Tl 22

Valores de electronegatividad

- 1

I I
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1.2 Enlace y estructura de la Materia %

enlace covalente polar
5+ §- +—>
C-0 C-0
La diferencia de electronegatividad
hace que se produzcan cargas parciales

Efecto Inductivo

Enlace covalente polar

H o/ H H
| Vee l4>00 | 5+005- O+
H H H

N
ol
N
~
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o
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1.2 Enlace y estructura de la Materia %

El momento dipolar de la molécula va a depender de la suma
vectorial de los momento dipolares individuales

H\ /Br
H Al .l W
e . b |
)‘@\'\\C_ 8| H_C/?(,,\‘ Cl—C/,*,?‘ C
H Cl Cl H Br
+— +— |
w=19D u=1.0D u=0 w=19D
Clorometano Triclorometano Tetraclorometano Cis-1,2-dibromoetano

o Cloroformo
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1.2 Enlace y estructura de la Materia

El momento dipolar de la molécula es responsable de su solvatacion

Semejante disuelve a semejante: polar disuelve a polar

apolar disuelve a apolar

COMPUESTO ESTRUCTURA  MOMENTO ; COMPUESTO ESTRUCTURA  MOMenTg
DIPOLAR DIPOLAR
'_V_"?t.aﬂ?’ ) CH,OH 287D E Amoniaco NH, 147D
Acetona ‘o 269D i Dimetil éter H T H H 115D
i |
£ e
HaC i
_______________ SRR N - . B N S
Clorometano CH.CI 187D Cloruro de CH.C, 1,14D
SN 1 ;.| - '
At H,0 185D | Pentano HoH R oM oD
: H—C—C—C—C—C—H
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1.3 Hibridacion y tipos de enlace %

Los electrones se situan dentro de los orbitales atomicos

y y y y
|

V4 V4
o . f
‘.\x r .

'Orbital s py P, P,

y
oo

2 electrones en cada orbital

El Carbono tiene configuracion electrénica: 1s? 2s2 2p?
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1.3 Hibridacion y tipos de enlace %

Hi-ll;irri):a(::?én Orbitales Geometria  Angulos Uniones Enlace En::‘?;’i:el Lor;iiltaucclde
sp3 4 sp3 Tetraédrica 109.5° lo Sencillo 368 kJ/mol 1,54 A
sp2 3 sp2 + 1p Tgfaon"aa' 120° 16 + 1m Doble  632Kj/mol 1,34 A
sp 2sp+ 2p Lineal 180° lo+2n Triple 820Kj/mol 1,20 A
H H

sp
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1.4 Teoria de Orbitales Moleculares o

* Los orbitales moleculares se forman por la combinacidn o interaccion de orbitales
atomicos procedentes de dos o mas atomos

* Solo los electrones de valencia estan implicados en el enlace quimico, y solamente los
orbitales de valencia se combinan para formar orbitales moleculares

* Los orbitales se conservan durante el enlace quimico. El numero de orbitales que se
combinan es siempre igual al numero de orbitales moleculares que se forman

* Los orbitales moleculares exhiben propiedades similares a los orbitales atdmicos. Por
ejemplo, cumplen la regla de Hund y el principio de exclusion de Pauli

 Solo los orbitales atdmicos que tienen propiedades de simetria idénticas pueden
interaccionar entre si

Carthgéﬁa99 . s i
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1.4 Teoria de Orbitales Moleculares

Nodo

.
L:G OM antienlazante
|

|
o]
! A}

\ /7
\

Energia ' His 1— —L 1s H

AY
AY
\
AY
AY
\

A

R
G OM enlazante

Modelo de Teoria de Orbitales Moleculares para la molécula de H,
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1.4 Teoria de Orbitales Moleculares

OM antienlazante

’

Energia ' H1s 1— —L 1s He

A

R
G OM enlazante

Modelo de Teoria de Orbitales Moleculares para la molécula de H,
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1.4 Teoria de Orbitales Moleculares Q

O 29 (o 2H + Energia

3b; v .
S 428eV T‘
- G 180V O: 6 electrones de valencia
2 =" +bea , .
/ '|I JrmmmnoeV H: 1 electron de valencia
| ) =15V Total 8 electrones
LT'D N '| i -192\:
'Nr T T e v o 37eV
" \ | 2 electrones por OM
~2p, HOMO & 4ol /] P
\ 1by f E-.ll 1‘ T .
= /|| Podemos saber donde esta el
Y @ X HOMO (Highest Occupied
el H :
[ /] Molecular Orbital) y el LUMO
/| I (Lowest Unoccupied Molecular
B | I Orbital)
Tl .': 1b2 u*l.] |II : 'I
2s , | .
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1.5 Fuerzas Intermoleculares y propiedades fisicas “{é”

Las fuerzas intermoleculares van a determinar las propiedades
fisicas de las moléculas (pto. de ebullicién, pto. de fusion)

Interacciones dipolo-dipolo: Se dan en moléculas con enlace
covalente polar, la interaccion entre las cargas parciales formadas
dan estabilidad a las moléculas, y sus puntos de fusion y ebullicion
aumentan con respecto a moléculas con enlace covalente

.6. *® % -

CH S, 2 x

” 2 QI k:"q- - 4 - g

C AU T . >

HC” > CHs HC CHg . + T
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1.5 Fuerzas Intermoleculares y propiedades fisicas &

Enlace de Hidrdgeno: Se dan cuando un hidrogeno se encuentra unido
a un atomo muy electronegativo. (O, N 6 F). (aprox. 20 Kj/mol)

H H QAQ f "Q

T L
. » 4+ Enlace puente
H— C C O_H H—?—Q—?—H <'dehldlogeno
] |
H H c+ gt
H H 4 \4*
Etanol Metoximetano 4
Punto de ebullicion = 78,4°C Punto de ebullicion = —23°C | }\
6+ g O‘+ g
CHj ?HS T
f
HSC_N-CHS CHSCHQ_N_“H CH3CH20H2_‘[\‘1—“—H
Trimetilamina Etilmetilamina Propilamina

Punto de ebullicién = 3,5°C  Punto de ebullicion = 37°C  Punto de ebullicion = 49°C
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1.5 Fuerzas Intermoleculares y propiedades fisicas “-’%.’»"

Fuerzas de dispersion (fuerzas de London): En moléculas covalentes
los e pueden fluir por la molécula generando dipolos instantaneos, el
tamano de la molécula favorece la formacion dipolos, las
ramificaciones desfavorecen a estas fuerzas (Aprox. 4 Kj/mol)

TR PUNTOS DE
ESTRUCTURA EESESC?CEN 0 ESTRUC EBULLICION (°C)
e
H -164 H H H T T T
\ [
H—C—H H—C—C—C—C~—C—C—H
4 Metano T T T Hexano
H H HH W H H
"""" 1 By >
H—C—C—H H—c—c—Cc—C—Cc—C—C—H Heptano
T Etano T T T P
H H H H H H H H H
""" T T R R R R 128
[
H—C—C—C—H H—C—C—C—CG—C—C—C—C—H
B Propano i " T T Octano
dH N H H H HHHHHH

_____________________________________________________________________________________________________

H H H o I H
| I I | [ |

ES ] ;
9 LLAMA O ENVIA WHATSAPP:
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1.5 Fuerzas Intermoleculares y propiedades fisicas K&

Las ramificaciones no favorecen la formacion de fuerzas de dispersion

H H H
H H H
H H H H H v N H_\cl; Lo
O Y o
H—(I:“(I:_I_—i_l“ H__I_.1“ \_c H—¢~ c—H
H H H H H H H /\\‘H 4 [
H H H
H H H
Pentano 2-metilbutano 2,2-dimetilpropano
Punto de ebullicién = 36°C Punto de ebullicion = 28°C Punto de ebullicion = 10°C

Conocer las fuerzas intermoleculares nos permite comparar prop.
Fisicas de compuestos con similar estructura
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1.5 Fuerzas Intermoleculares y propiedades fisicas

La interaccion entre un farmaco y un receptor, en muchos casos se
deben a las fuerzas intermoleculares

m
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Ejercicios

Considere los tres compuestos que se muestran a conti-
nuacion y responda la siguiente pregunta:
(a) ¢Cuadles dos compuestos son isémeros estructurales?

H H\C/H

T e

VD L S Y
bbb ol

Compuesto A Compuesto B

H H H
|

T
H H H

Compuesto C

(b) ;Cual compuesto contiene un atomo de nitrégeno con geo-
metria trigonal piramidal?

(c) ldentifiqgue el compuesto con el numero mas grande de
enlaces o.

d) Identifique el compuesto con el menor nimero de enlaces.

Proponga al menos dos estructuras diferentes para un
compuesto con seis atomos de carbono que exhiba las siguien-
tes caracteristicas:

(a) Los seis atomos de carbono son hibridos sp?.

(b) S6lo un atomo de carbono es hibrido sp, y los restante cinco
atomos de carbono son todos hibridos (recuerde que su
compuesto puede tener otros elementos ademas de carbo-
no e hidrégeno).

(c) Existe un anillo, y todos los dtomos de carbono son hibridos
SpP°.

(d) Los seis atomos de carbono son hibridos sp, y el compuesto
no contiene atomos de hidrégeno (recordar que un enlace
triple es lineal y, por ende, no puede estar incorporado en
un anillo de seis atomos de carbono).

Un compuesto molecular de férmula C_.H N no tiene

enlaces m. Cada atomo de carbono esta conectado a exacta-
mente dos atomos de hidrégeno. Determine la estructura del
compuesto.
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(h) ¢Cual compuesto tendra el punto de ebullicion mas eleva-
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Ejercicios X
Reordene los siguientes compuestos en orden de punto de ebullicién creciente:
H HH H
A NS
SRR Al
s C
H—C—C—C—C—C—H H—f|3— <|3—f|3—(|3—Q—H o e
I\ AN\
|H |L |L L L H H H H H HH H
H H
NF H
H H H = ||
I L I R H—C—C—C—H
H—C—C—C— C— C—C—0—H pe® [ ]
o /A H H
H H H H H H H
A continuacién se presentan las estructuras de dos Compuestos Comunes de venla nore para all-
viar el dolor. Determing el estado de hibridacion de cada atomo de carbono en estos compuestos:
" I. . H
P2 H H HoL N H
| R NS H H | H\, x’c
H. .Cs~ 2X0. .Cu H oL . [l (i )
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