Benennung (Nomenklatur)

von Alkanen

zusammengestellt von W. Habelitz-Tkotz
In Anlehnung an
Galvani 3, Oldenbourg-Verlag, S. 34 + 35



Historische Entwicklung

e urspringlich: Trivialnamen fur viele Stoffe,

z. B. Wasser, Harnstoff, Ammoniak, Methan

o seit 1892: Systematische (Genfer) Nomenklatur

* heute gulltige Nomenklatursysteme:
— CA ,chemical abstracts*

(seit 1907, American chemical society)

— IUPAC => Abi!

(seit 1919, International Union of Pure and Applied Chemistry)



Benennung unverzweigter Alkane

Endsilbe ,-an*

1-4 C-Atome: Trivialnamen
Methan, Ethan, Propan, Butan

Ab 5 C-Atome: Ableitung von lat. /griech. Zahlwdrtern

1 Hen/Un 10 Deca

2 Do 20 (Ei)Cosa

3 Tri 30 Triaconta

4 Tetra 40 Tetraconta

5 Penta 50 Pentaconta
6 Hexa 60 Hexaconta

7 Hepta 70 Heptaconta
8 Octa 80 Octaconta

9 Nona 90 Nonaconta

Bsp.: C;1Hy,
C20H42

C32H66

Undecan

Eicosan

Do-tria-contan



Benennung verzweigter Alkane — Beispiel 1

1. Hauptkette festlegen => hinterer Teil des Namens
* langste Kette

2. Seitenketten (Alkylgruppen) benennen => -an“ durch ,-yl* ersetzen

3. Durchnummerieren der Hauptkette => Positionsnummer der Seitenkette

: e voranstellen + Bindestrich
» Seitenkette mit niedrigster Nummer

CHs

2- Methyl -butan
4 3 2 1



Benennung verzweigter Alkane — Beispiel 2

1. Hauptkette festlegen => hinterer Teil des Namens
* langste Kette

2. Seitenketten (Alkylgruppen) benennen => -an“ durch ,-yl* ersetzen

3. Durchnummerieren der Hauptkette => Positionsnummer der Seitenkette
* Seitenkette mit niedrigster Nummer  voranstellen + Bindestrich

CH,

CHy—CH;—CH

1 2 |
CH,— CH,— CH,

4 5 6

3- Methyl -hexan



Benennung verzweigter Alkane — Beispiel 3

1. Hauptkette festlegen => hinterer Teil des Namens
* [angste Kette

e mit meisten Seitenketten

2. Seitenketten (Alkylgruppen) benennen => alphabetische Reihenfolge
3. Durchnummerieren der Hauptkette

« Seitenkette mit niedrigster Nummer

» insgesamt maoglichst niedrige Positionsnummern

4. Vollstandige Benennung « Positionsnummern der Seitenkette durch Komma

getrennt + Bindestrich

* gleiche Alkylreste zusammenfassen: di, tri, tetra
» Seitenketten alphabetisch sortiert

Methy! Ethyl  Name des Stammalkans
. @ 3-Ethyl -2,2,4- tri methyl pentan
%H3 CH —CH3

o)

Methyl Methyl



Benennung verzweigter Alkane — Beispiel 4

1. Hauptkette festlegen => hinterer Teil des Namens
* [angste Kette
* mit meisten Seitenketten

2. Seitenketten (Alkylgruppen) benennen => alphabetische Reihenfolge

3. Durchnummerieren der Hauptkette
« Seitenkette mit niedrigster Nummer
 insgesamt maoglichst niedrige Positionsnummern

4. Vollstandige Benennung « Positionsnummern der Seitenkette durch Komma
getrennt + Bindestrich
* gleiche Alkylreste zusammenfassen: di, tri, tetra
» Seitenketten alphabetisch sortiert
 Name des Stammalkans

Methyl Ethyl

e

CHy—CH—CH;—CH— CH,— CH;—CH, 4- Ethyl -2-methyl heptan
1 2 3 4 5 6 7




Benennung verzweigter Alkane — Beispiel 5

1. Hauptkette festlegen => hinterer Teil des Namens
® |angste Kette

® mit meisten Seitenketten

2. Seitenketten (Alkylgruppen) benennen => alphabetische Reihenfolge

3. Durchnummerieren der Hauptkette
¢ Seitenkette mit niedrigster Nummer
® insgesamt maglichst niedrige Positionsnummern

4, VoIIsténdige Benennung * Positionsnummern der Seitenkette durch Komma
getrennt + Bindestrich
® gleiche Alkylreste zusammenfassen: di, tri, tetra
® Seitenketten alphabetisch sortiert
* Name des Stammalkans

Methyl Methyl Methyl

™ e

CH;— CHZ—CH—CHZ— CH — CH — CHZ—CH3 3,4,6- Tri methyl octan
8 1



Benennung verzweigter Alkane — Beispiel 6

1. Hauptkette festlegen => hinterer Teil des Namens
® |angste Kette

® mit meisten Seitenketten

2. Seitenketten (Alkylgruppen) benennen => alphabetische Reihenfolge
3. Durchnummerieren der Hauptkette

¢ Seitenkette mit niedrigster Nummer

® insgesamt maglichst niedrige Positionsnummern

« alphabetische vorrangige Alkylgruppe erhalt niedrigere Nummer
4. Vollstandige Benennung

® Positionsnummern der Seitenkette durch Komma
getrennt + Bindestrich

¢ gleiche Alkylreste zusammenfassen: di, tri, tetra

® Seitenketten alphabetisch sortiert

* Name des Stammalkans

Methy ) Ethyl

o

CH;—CH;/—CH—CH;— CH,—CH—CH,—CH; 3- Ethyl -6- methyloctan
8 7 6 5 4 3 2 1




Benennung verzweigter Alkane — Beispiele 7* - 9

Methyl  Ethyl * Bsp. abweichend vom Buch
CH;— CH —3C — CH—CH;— CH, 4- Ethyl -3,3-dimethylhexan
1 2 @ 4 5 6
Methyl
CH;— CH;— CH—CH— CH, 3- Ethyl -2- methylpentan

® e

H— CH —CH2 CH2— CH — CH—CH —CH3 4- Ethyl -2,7-di methyloctan



Benennung verzweigter Seitenketten — Beispiel 10

CH;— CH—CHz;—CH— CH,— CH;—CH,
1 2 3 4 5 6 7

4- (1,1-Dimethylethyl) -2- methyl heptan

Nummerierung der Seitenkette an C-Atom, das an der Hauptkette gebunden ist, beginnen
Name der verzweigten Seitenkette in Klammer setzen
Positionsnummer der Verzweigungen mit Bindestrich vor der Klammer angeben

Zahlwort der Seitenkette bestimmt alphabetische Einordnung



Grundwissen:

Mechanismus der radikalischen Substitution Sg
bei der Halogenierung von Alkanen

1. Schritt:  Homolyse von Chlor-Molekilen durch Einwirkung von UV-Licht
Photolyse
Cl, Y > 2Cl AH = + 242,4 K3Imol
Chlor-Radikale
2. Schritt:  Kettenfortpflanzungsreaktion
||4 H
|
a) H— (|:— H +Cl > H—Co +  HCI(g) AH=+84kdmol
|
H H Wasserstoffchlorid
Methyl-Radikal (Chlorwasserstoff)
| |
by H—Ce + Clb » H—C—CI + Clo AH=-1129kJ/mol
| |
H H
Monochlormethan  Chlor-Radikal

Methyl-Radikal

Dann 2a, 2b, 2a, 2b, usw. ...

Weitere Schritte der Kettenreaktion z. B. mit schon halogenierten Produkten fihren zur Bildung
von Dichlormethan (Methylenchlorid), Trichlormethan (Chloroform), Tetrachlormethan und laufen

analog ab.

bis schlief3lich

3.Schritt: Abbruchreaktionen (Radikalrekombinationen)

2 Cle > Cl, AH = - 242,4 kJ/mol
H H
H— (|3- + Cle > H— (:3— Cl AH = -355,3 kJ/mol
} ’
Monochlormethan
H H H
2 H— C|3- —> H— (:3— C|3— H  AH=-377 kd/mol
} -
Ethan

Reaktionstyp: photochemische Radikalkettensubstitution

“Beweise” fur diese Art von Mechanismus (Sg):
- es treten niedermolekularen Nebenprodukte (z. B. HCI) auf => Keine Addition sondern

Substitution
- esist Licht notwendig => photochemische Reaktion

- es treten hoheren Alkane/Alkanderivate auf => Radikalmechanismus



Grundwissen: Mechanismus der elektrophilen Addition (A g)
bei der Halogenierung von Alkenen

z. B. Reaktion von Brom mit Ethen

1. Schritt: elektrophiler Angriff

Heterolyse "
\C/ angsam / 5+ & schnell \C< N o
| +Br, &/ ||, iBr.—Brl < > |/B)’/ + IBrl
/C\ /C\ _
y Bromid-
. v , lon
Ubergangszustand Zwischenstufe
(n-Komplex) (o-Komplex)

cyclisches Bromonium-lon

2. Schritt: nukleophiler (Rickseiten-)Angriff

N e |
_ C\ NG schnell —c’hBﬂ
|B,| oder |/B/D <
— \\/'/C\ lBr _?_
Bromid-lon  Zwischenstufe 1,2-Dibromethan

Bromonium-lon

Bei Schritt 2 kdnnen in einer Konkurrenzreaktion auch Wasser-Molekiile (Hydroxid-lonen)
oder andere Nucleophile (z. B. CI” -lonen, die dem Losemittel zugegeben wurden) den
Ruckseiten-Angriff durchfiihren

z. B. Bildung von 1-Brom-2-hydroxy-ethan als Nebenprodukt

H 6 C\ \ schnell —C—Br

\89
A
v
T
C|)|
O_
|
+
=I+

Wasser- Zwischenstufe
Molekdil Bromonium-lon 1-Brom-2-hydroxy-ethan

.Beweise” fir diese Art von Mechanismus

» Reaktion bendtigt kein Licht (lauft im Dunkeln), keine Warme => keine
Radikalbildung

* Reaktion lauft in polaren Losemitteln rascher ab => Hinweis auf lonenbildung , die
von polaren Losemitteln solvatisiert / hydratisiert werden

* In Gegenwart weiterer Nucleophile (z.B. Chlorid- / Nitrat-lonen) entstehen
gemischte Additionsprodukte  (z.B. 2-Brom-1-chlor-ethan) => bestatigt Schritt 2

* Interhalogenverbindungen wie z.B. Bromchlorid werden auf Grund der polaren
Atombindung schneller addiert => Hinweis auf vorausgehende Heterolyse



IUPAC-Nomenklaturregeln zur Benennung von organischen Molekilen
(vereinfachte Version)

1. Der Name des Molekiils wird folgendermaf3en aufgebaut:

Prafix Stamm Suffix
Welche Wie viele Welche Familie?
Substituenten? C-Atome? vgl. Prioritatenliste

2. ldentifizieren Sie die verschiedenen Substituenten und funktionellen Gruppen, die im Molekul
vorhanden sind.

3. Beurteilen Sie die Prioritéaten der gefundenen Substituenten und funktionellen Gruppen nach der
Prioritatenliste.

4. Suchen Sie die langste Kohlenwasserstoffkette =~ mit der funktionellen Gruppe der hdchsten
Prioritat .
Die Anzahl der Kohlenstoffatome ergibt den Stammnamen (leitet sich von den Alkanen ab; bei
Ringen: cyclo...; es gilt Ring vor Kette!) und diese funktionelle Gruppe wird als Suffix
angehangt.
Die anderen Substituenten werden als Préfixe voran gestellt. Mehrere identische Substituenten
werden durch die Zahlwoérter (di, tri, tetra, ...) angegeben.

Die Suffixe sind:  -al -CHO (Aldehyde)
-on -CO- (Ketone)
-ol -OH (Alkohole)
-en -CH=CH- (Alkene)
-in -C=C- (Alkine)
-an Alkane, Cycloalkane (ohne Mehrfachbindungen)
usw.
Unterschiedliche Funktionalitaten werden im Namen entsprechen dieser Reihenfolge
gelistet: an-en-in-ol -on -al

 on, ol und al werden immer mit an oder en oder in verbunden

 an wird nicht geschrieben, wenn en oder in benutzt wird.

e ol wird nicht gemeinsam mit al oder on verwendet. Stattdessen wird die OH-Gruppe als
Hydroxy-Substituent aufgefihrt.

5. Nummerieren Sie diese langste Kette nun so, dass die funktionelle Gruppe der héchsten Prioritét
die niedrigste Positionsziffer  erhélt. Die Positionsziffern werden vor den Stamm geschrieben,
die Positionsziffer 1 gibt man in der Regel nicht an.

Ist die funktionelle Gruppe in der Mitte oder gibt es keine hochstprioritare funktionelle Gruppe (z.B.
bei Polyhalogenalkanen), dann nummerieren Sie so, dass die Summe der
Positionsziffern aller anderen Substituenten maéglic hst klein ist.

6. Beachten Sie bei der Benennung mehrerer funktioneller Gruppen die Reihenfolge der Prioritat .
Nur die hochste Prioritdt steht am Ende  und ist der Namensgeber der Substanzklasse.
Unmittelbar davor steht der Stammname (zugrundeliegender Kohlenwasserstoff). Alle weiteren
Substituenten werden mit Angabe der Positionsziffer als Prafixe in alphabetischer Reihenfolge
voran gefligt. Zahlwérter (z.B. di-, tri- oder tetra-) werden hierbei fiir die Sortierreihenfolge nicht
berucksichtigt.

7. st der Substituent selbst substituiert, wird fur ihn ein Name analog Regel 1-6 gebildet, der auf yl
endet (nicht auf an). Allerdings beginnt die Nummerierung im Substituenten mit  dem Atom,
das an den Stamm gebunden ist . Substituierte Substituenten werden als Ganzes
eingeklammert, wenn sie selber eine Positionsnummer relativ zum Stamm haben, z.B. 5-(2-
Methylpropyl)-nonan.

8. Die Konfiguration von Doppelbindungen wird nach dem E/Z-Formalismus bestimmt.

Die Inspektion der Substituenten auf jeder Doppelbindungshélfte nach CIP (Cahn-Ingold-Prelog)
ergibt die Prioritaten (Achtung: Prioritdt abweichend nach Ordnungszahlen! ). Die
Konfiguration der Substituenten héherer Prioritat erlaubt die E/Z-Bezeichnung. Die Lage (wenn
notig) und Doppelbindungskonfiguration werden vor dem systematischen Namen in
Klammern gesetzt.

9. Bindestriche werden nur zwischen Zahlen und Text eingefligt, sowie zwischen einer
geschlossenen Klammer und weiterem Text.

Quelle: http://www-organik.chemie.uni-wuerzburggaktika/uebung-biol/nomenklatur-regeln-ws08.pdf

GW_Nomenklatur_funktionelle_Gruppen_Prioritétemlist erstellt von W. Habelitz-Tkotz u. Dr. W.rRi



Benennung und Prioritat ausgewahlter (funktioneller) Gruppen

Bei der Benennung von Molekilen mit mehreren funktionellen Gruppen wird die
funktionelle Gruppe mit der hochsten Prioritat als Suffix (Nachsilbe) verwendet, die
Ubrigen funktionellen Gruppen werden als Prafixe mit Angabe der Positionsnummer
vorangestellt. Die funktionelle Gruppe mit der hdchsten Prioritat erhalt eine mdglichst
niedrige Positionsnummer.

Achtung, Abweichung bei E-Z-Benennung! Die Priorita
richtet sich nach der Ordnungszahl der Atome.

t an der Doppelbindung
I>Br>CI>S>F>0>N>C>H

addni9 uajjauonyuny J1ap 11O dpusawyaugy

Verbindungsklasse | charakteristische Vorsilbe (Préfix) Nachsilbe (Suffix)
Gruppe
Carbonsauren Carboxy gruppe | Carboxy- -saure
_ (-carbonsaure, dann ist
40/ ein C-Atom weniger im
—_ _ Stammnamen zu
\Q —H berticksichtigen)
Carbonsaureester Carboxylatgruppe | (Alkyl-)oxycarbonyl- -oat
_O -carboxylat
-~ iV -
~5- ﬁ:_ alternativ: -ester
Aldehyde J\ Oxo-/ - al
8_ (@) Formyl —CHO als Seitenkette
Q Il
Ketone B o) Oxo- -on
e
© /
O g \/C\
Alkohole Hydroxy gruppe | Hydroxy - -ol
— @ —H
Amine Aminogruppe Amino- -amin
—_H
—_ N - H
Ether Alkoxygruppe Alkyloxy- -ether
o _
— CI; —_ Q_CI_
Alkene Doppelbindung -- -en
~ ~
_C=C
Alkine Dreifachbindung | -- -in
Halogenide — Brom - --
— X Chlor- Alphabetisch wie
— Fluor- Alkyl-Seitenketten
X=F,Cl, Br, | lod-
Alkane Einfachbindung | Alkyl- -an

I
_C_
I

GW_Nomenklatur_funktionelle_Gruppen_Prioritétemlist

erstellt von W. Habelitz-Tkotz u. Dr. W.rRRi




GW: Mechanismus der saurekatalysierte Ester-Kondens

ation
Protonierung: © @ ©
0O |6| @6_H [o]]
/70|’\ —_ oo — 4 — @ —
H-C + H—O0O—-S—0-H =—H-C + ©l0—-S—-0-H
R0-H L R0-H '
N2 10 N o]
5 | - ®
0—H
H— C/@ I\:Aaeft?OT(E:iigitabilisienes
R0-H
Nucleophile Addition: H
I
/0 — H H O] H H
/‘iy\_ o @ 1
H—C\GL) H—C_)—(F—(l;‘—H =— H-C-0-C—-C—H
— R I I
H
Intramolekulare Protonenubertragung:
" |
I
|O| 10| H H
| @ II' 'I' ]
H—C—CO—C—C—H — H—C—Q—(l'J—(I.T—H
S I
|01\fH H H ®@10—H H H
| I
H H
Wasserabspaltung: -
// —H Mesomeriestab.
H H=C® |II Fll Carbokation
I N\
IC|)I H H \’_CI:_CI:_H
_ I
H-C-0-C—C-H — | HH g
®<|C|)—H H H @ H” ~H
| O—H
H 4
H—c R0
Y-k
Deprotonierung: H H
C
@ © _ _
b 0 (o]
//OJH/—\_ ||| B //0\ HOH I
\ l_l_ T i _C—C—H |
\NQ—-C—C—H [o] = T 101
H © H H ©



GW: Mechanismus der basischen Esterhydrolyse (Versei  fung)

Nucleophiler Angriff des Hydroxid-lons:

Ol o
R—C4  + \|0O—H
“0—R -

o 2
Ester-Molekiil ’I L Hydroxid-lon
Abspaltung des Alkoholat-lons: 010
Gl
R1 - (i.: — Q_ H

or

R;
Protonenltbertragung 1 Ir
zwischen Carbonséaure und .
Alkoholat-lon:

0 o
R—C_ + JI0-R,
O—H

Carbonsiure-Molekiil < 1 Alkoholat-lon

Achtung!!! Protonentbertragung ist

keine Gleichgewichtsreaktion, da
Carbonsaure-Molekul starkere Saure

als Alkohol-Molekdl ist und deshalb

das Alkoholat-lon protoniert. Ol

R1_C

. + H—-0-R,

1O1®

Carboxylat-lon Alkohol-Molekiil



