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EinfUhrung in die Organische Chemie
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Was ist Organische Chemie?
Strukturbausteine, Alkylketten, Funktionelle Gruppen
Strukturprinzipien, Isomerie, Geometrie, Chiralitat

Kohlenwasserstoffe

> > >

Alkane, Cycloalkane
Alkene, Alkine
Aromatizitat, Aromaten

Sauerstoffverbindungen
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Die polare Bindung
Alkohole, Ether
Aldehyde, Ketone
Carbonséauren, Ester

Erdol, Petrochemie, Kraftstoffe, Triglyceride

> > I I

Erd6l und Petrochemie

Fette, Ole, Triglyceride, Fettsauren

Moderne Kraftstoffe

Bioethanol, Biodiesel, Synthetische Kraftstoffe

Wasser und Organische Molektile

> > > >

Die Struktur des Wassers

Entropie, Hydrophilie, Hydrophobie
Polare und unpolare Losungsmittel
Tenside, Fett-Verseifung, Phospholipide

Organische Farbstoffe und Pigmente

> > > > >

Entstehung und Wahrnehmung von Licht und Farben
Chromophore

Natirliche Organische Farbstoffe: Indigo und Krapp
Triphenylmethan-, Teer-, Azofarbstoffe, Phthalocyanine
Moderne Hochleistungspigmente

Optische Aufheller

A Kohlenhydrate

> > > >

~

A Pro

> > > > >

Glucose und isomere Zucker
Halbacetal-Bildung und Pyranosen
Mono-, Di-, und Polysaccharide
Starke, Cellulose

teine
Aminosauren und Peptidbindung
Peptide, Proteine
Primér-, Sekundar-, Tertiarstruktur
Das Schlussel-Schloss-Prinzip
Faserproteine: Keratine, Kollagen

A Kunststoffe

> > > >

Thermoplaste, Elastomere und Duroplaste
Polymertypen

Polymerisation und Polymerisate
Polykondensation und Polykondensate
Polyaddition und Polyaddukte

A Vertlefung (nicht fir GEO)

> >

> >

Industrielle Organische Chemie: Pharmazeutika
Evaluierung von chemischen Reaktionen:
Ausbeute und Atomdkonomie

Terpene

DNA und RNA




Vorlesungsmaterial und weitere Literatur

PowerPoint-Folien und Ubungen, Klausuren
PD Dr. Eric Fontain in www.moodle.tum.de
Vorher muss die LV-Anmeldung in TUMonline erfolgt sein!

Lehrbuch der
- Organischen Chemie
Elemente: Organischen H. Beyer,
) Chemie
Bausteine unserer Welt W. Walter,
Theodore Gray W. Franke
einfacher

& Organische Chemie
SRR Volekiile: Claws K.P.C. Vollhardt,
VIEES  Die Elemente und die N.E. Shore
ME TN Architektur aller Dinge fhardcoref
AL SR
THEODORE GRAY _o* - Theodore Gray

Prufungsrelevanz

Diese PowerPoint-Folien dienen im Wesentlichen als Grundlage und zur Demonstration des
Vorlesungsinhaltes. Die Kenntnis ihres Inhalts allein garantiert nicht das Bestehen der Klausur.
Zum Erreichen des Lernziels sind auch die verbal in der Vorlesung und den Ubungen gegebenen
Informationen relevant.

Die manchmal sehr detaillierten Stoffinformationen und Verbindungsnamen in Tabellen etc. sind dann
Lernstoff, wenn dies in der Vorlesung besonders angemerkt wird.




Der Begriff "Organische Chemie"

Jons Jacob Berzelius
(1779-1848)

Friedrich Wohler
(1800-1882)
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Moderne Definition "Organische Chemie"

Die Organische Chemie ist die Chemie der
KOHLENSTOFF-VERBINDUNGEN

(auBBer CO, CO,, CS, und deren Derivate)

Anzahl bekannter Organischer Verbindungen (Stand Mrz2007, Quelle: Beilstein): 9.780.073

Hier sind keine Biopolymere (Gene, Proteine etc.) mitgezahlt.




Organische Chemie vs. Anorganische Chemie

Anorganische Chemie ist meist ionisch:

, .. ~ L~ I 7
Na + :ClI:¥ .4-»
- P

Ungerichtete Bindungen

Na L+ L ClI

Organische Chemie ist meist kovalent:

H

: I

L'LTC|_+ 4 HE—= H-C-H
H

Gerichtete Bindungen
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m Strukturen der Anorganische Chemie

Kochsalz Calcit U-Schwefel
NacCl CaCO, Sg
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m Strukturen der Organische Chemie

Coffein

Saccharose DDT (pichlordiphenyltrichlorethan) Nanotube (C,)
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m 3D-Strukturmodelle (Aspirin)

] - C
Fooor N
H/C N l/ o
sc¢c\
l H
H
Kalottenmodell (CPK) Ball-and-Stick-Modell Strichmodell

=S
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Models/Aspirin_Dynamics.mp4
Models/Aspirin_Dynamics.mp4

2D-1D-(0D)-Strukturmodelle (Aspirin)

0]
|
H
CH;-COO-(0-C4H,)-COOH CyHgO
H.CCOO ACO 3 ( 6Ha) ollg4
COOH f: _COOH
Vereinfachte 2D- 1D-Zeilenformel Summenformel (OD)

Strukturzeichnungen




Q Auf richtige Darstellung achten!

Beispiel Propanséaure

ST RICHTIG ||
_C _C _H Sehr al_Jsthrllch, mit aII_en Atomgn, | |
/C\ £ allen Bindungen und mit den freien
H Elektronenpaaren RICHTIG
HH O Eindimensionale Zeilenformel. Gut fir
\/ Il RICHTIG HsC=CH,=COOH ) isten und Tabellen. Erfordert jedoch
H/C\C/C\O/H Auf freie Elektronen kann verzichtet zusétzliche Kenntnisse Uiber die
/\ werden, aul3er sie sind relevant fur Codierung funktioneller Gruppen.
H H eine Eigenschaft oder Reaktivitat.
RICHTIG
H on O RICHTIG \/COOH Kirzer geht's nicht. Erfordert jedoch
H—(IZ—CII—l(l,—OH Die Winkel zwischen den Bindungen zusétzliche Kenntnisse tiber die
|1| |1| mussen keine Tetraeder darstellen. Codierung funktioneller Gruppen

RICHTIG

Implizite Annahme der H-Atome. Nur
die Heteroatome werden dargestellt.
Verkirzung von funktionellen Gruppen.
Haufigste Darstellungsart in der OC.
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Elemente der Organische Chemie

I 1 [l vV VvV VI VI VI

P1l1S

Na [ Mg Al | Si Cl [Ar | 3

K |Ca|Sc | Ti V |Cr IMN|Fe |Co[Ni |[Cu|Zn |Ga |Ge |As | Se | Br | Kr 4

Rb[Sr | Y [Zr [Nb [Mo | Tc [Ru|[Rh |[Pd [Ag|[Cd| In|[Sn|[Sb|[Te| I [Xe | 5

Cs|Ba|La|Hf | Ta| W |Re |Os | Ir |Pt |Au|Hg | Tl |Pb|Bi |Po|At |Rn| 6

Fr |Ra | Ac | Rf | Ha 7

Ce|[Pr [Nd|Pm|[{Sm]|Eu [Gd | Tb |[Dy [Ho | Er [ Tm]| Yb | Lu

Th|Pa| U |Np|Pu|Am|Cm|Bk |Cf |Es | Fm|Md | No | Lr




Leben: Warum Kohlenstoff und nicht Silicium?

Silicium silicon Kohlenstoff carbon

Anteil in der Erdhlle: 25,8 % 0,087 %
Aggregatszustand der Oxide: SiO, ist fest (Quarz) CO, ist gasformig
Stabilitat der Oxide: DH° (SiO,) =-909 kJ/mol DH.° (CO,) = -394 kJ/mol
Stabilitat der Ketten: D,gs° (Si-Si) = 302 kJ/mol D,gs® (CT1C) = 345 kd/mol

D, (C=C) = 615 kJ/mol
D, (CI C) = 811 kJ/mol
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Bauelemente Organischer Molekile

Heteroatome
C H O N X = F,CI,Br,| S P
| —H —O wN—0 | —XI — S| ||
“\“‘/ C—r \ . / \ ““}P —
/ L
:C\ H —OQ _N\ X" m—y
_ N /
—C— —o* ——NI —S
| | \
— C— N — S
/ "4
/
—N
\
—N —




Zusammenbau der Bauelemente

Summenformel C,H;O

H H H H H H
26 Moleklle kbnnen H. c. . \/ \/
e o . = \ e \ / \ =
gebaut werden: < ¢ H c
L ) /\ | o
H H 9] H H 0]

Wo steckt

/Y? v/ @ )\n

mehrere r2umliche Anordnungen von Atomnach

OH
OH




Alkylketten als Strukturbausteine

H,C----
Hy,C—CH,----

HyC—CH,—CH,----

H,C
HyC —CH,—CH,—CH,----

H,C
CH—CH,----
H3C H,C
ol
10

HyC—CH,—CH,— CH,—CH,----

Methyl- Me .o
Ethyl- Et .o

n-Propyl- n-Pr R

Isopropyl- i-Pr .o

Isobutyl- I-Bu .*

tert.-Butyl- t-Bu ,"\4 JPia

Pentyl- (Amyl-) N

™~
\/
n-Butyl- n-Bu NN




Funktionelle Gruppen 1

Verbindungs- | Funktionelle|R = C-Rest Beispiele
klasse Gruppe R, =C-Rest/H
Alkene
RQ /RH CH,
/ /
=<, O
/ \ ,C C\
Ry Ry CH,
Isobuten Styrol Cholesterin (Cholesterol)
Alkine HC=CH
H H Ethin (Acetylen) 6-Octadecin
OH OH OH
Alkohole M
R—0O—H H,C-CH,—OH < /> < HO E ; oH
Ethanol Menthol D Sorb|t
Ether o/_\o
R—O—R H,C-CH,—O-CH; =\,
Ethylmethylether  Dioxan Dloxm (TCDD)




Funktionelle Gruppen

Verbindungs- | Funktionellel R = C-Rest Beispiele
klasse Gruppe R, =C-Rest/H
Aldehyde /H ﬁ 0\\ y .
— 7 N
O=C AN >:\_>_/7 /\,_T
\ H,C H
Ry Acetaldehyd Citral a (Geranial) Acrolein
.NHCOCH
Ketone R @) 3
/ I 6
0= A o meol )
R 3 3 H,cO OCHs™ OCH,
Aceton Campher Colchicin
0O O
Carbons?@lur en ||
I e i
. ,C\O/H H3C/ \O/ OH
H Essigs2ur®almitinsa2ure
0 O 0
Ester T I Hooc 04
CH
R 7 N7 Heo Yo7
H

Essigs@2urebutylAscsdteyl salicy




Funktionelle Gruppen 3

Verbindungs- Funktionelle]R = C-Rest Beispiele
klasse Gruppe R, = C-Rest/H P
Amine Ry H N
/ | .
R—N N N
\ H,C CH, 5 oH
Ry Dimethylamin Atropin
Nitro- o SH //O NO,
verbindungen /Y / H,C—N @NOZ ON CH,
R—N = R—N N\
A\! A\! 0 NO,
) O Nitromethan Nitrobenzol Trinitrotoluol (TNT)
Amide @) Ry O CHj COOH y O
N/ N/ N
C—N C—N H,N | N~ “COOH
/ \ / \ 0 H
RH RH H CHS . . SH .
Dimethylformamid Glutathion (g-Glu-Cys-Gly-Peptid)
AZO- HC CH HC CH HO
. R — —
verbindungen / // \\ // \\ Naogs@N:N O
N=— H-C C-N=N-C C-H
/ o / .
R c=cC c=cC
H H H H
Azobenzol b-Naphtholorange (Orange 1)




0

Elektronische Struktur des C-Atoms

A

Periode 2

Periode 1

Elektronenkonfiguration:

Atom ohne Bindungen:

2p, 2p,
2s Bindungen zu Nachbaratomen (Hybridisierung):
Y =1 Elektron 1.25 +3-2p 1.25 +2.2p 1.25 +1.2p
. y y >
v 7 y A : . .
0 y Y y y y
1s v@F 9
A y P, P;
y
sp® sp? sp

C = 1s2 252 2p?

Kern:

6 Protonen + 6(7) Neutronen

@
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Geometrie der Bauelemente: sp3-C-Atome

0 9 gl
Ao 8

, 105
Geséttigte C-Atome, O, N: freie Elektronenpaare u-Bindungen
sp3-Hybridisierung bendtigen mehr Platz
E Tetraeder E kleinerer Winkel
T N |
H ‘H\O/ e o ‘H\O/ e o— C
Il == | —= y/
cH __H H G ~N H C
H H H

Bei Normaltemperatur wandeln sich die obigen Strukturen (und weitere) durch interne Rotation
beliebig ineinander um. Die Strukturen beschreiben damit nicht unterscheidbare Molekiile.

Die freie Rotierbarkeit der Einfachbindungen kann eingeschrankt oder aufgehoben sein durch:
a) sperrige Gruppen oder

b) partiellen Doppelbindungscharakter der Einfachbindungen



Models/Propan.msv
Models/Wasser.msv
Models/Butylmethylether.msv
Models/Butylmethylether_Dynamics.mp4
Models/Butylmethylether_Dynamics.mp4

Geometrie der Bauelemente: sp?-C-Atome

E
Ungesattigte C-Atome
sp2-Hybridisierung d-Bindungen p,-Atomorbitale " -Molekdilorbital
E planar-trigonal Doppelbindung
H H H H
C C
He / He / H
p\ ’ p\ ’ H COOH H COOH
H c’\ H c’\
CI\C/{ H S CI\C/ H
AN H \ H COOH  HOOC H
C——ouc-H C—
i (i He H Mal ei ns2ureFumar sau
H Ch cis (2) trans (E)

Die Nachbarn von Kohlenstoff-Doppelbindungen liegen in einer Ebene.

Die interne Rotation der Molekiilteile entlang der Doppelbindung ist nicht moglich.

Es existieren nicht ineinander umwandelbare Molekiile mit unterschiedlichen Geometrien an der
C=C-Doppelbindung (cis/trans-Geometrie oder E/Z-Geometrie).

Diese Substanzen zeigen unterschiedliche physikalische und chemische Eigenschaften.

[
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Models/Pent-3-enal.msv
Models/3-Chloro-hex-2-ene.msv
Models/3-Chloro-hex-2-ene_Dynamics.mp4
Models/3-Chloro-hex-2-ene_Dynamics.mp4

0

Geometrie der Bauelemente: sp-C-Atome

A 10/180

Ungesattigte C-Atome
sp-Hybridisierung
E linear

— A

Ungesattigte C-Atome
sp?-sp-sp?-Hybridisierung
E linear mit 90° Drehung

/’

S e

0-Bindungen p,-Atomorbitale " ,-Molekdlorbital " -Molekdlorbitale
p,-Atomorbitale " ,-Molekdlorbital Dreifachbindung

& @

0-Bindungen P,-Py,-P,-Atomorbitale " -Molekulorbitale
2xDoppelbindung

sp-C-At om
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Models/2-Methyl-hex-1-en-4-in-1-on.msv
Models/2-Methyl-hex-1-en-4-in-1-on.msv

Isomerie: Konstitution

S s
;=\, (M

Die Konstitution beschreibt die Bindungsverhéltnisse zwischen den Atomen eines Molekiils.

Konstitutionsisomere haben dieselbe atomare Zusammensetzung (Summenformel),
die Atome sind jedoch unterschiedlich miteinander verknuipft.

Die Substanzen haben meist stark unterschiedliche chemische und physikalische Eigenschaften und sind
im allgemeinen nicht unmittelbar ineinander umwandelbar.

Abgebildet sind einige Konstitutionsisomere der Summenformel C;H,O (von insgesamt 205).




Isomerie: Konfiguration

NH, NH,
H Cl H Cl
H H OH
HOOC HOOC OH
A A B B'

Die Konfiguration definiert bei gegebener Konstitution die relative raumliche Anordnung der Substituenten
an den Bindungsstellen.

Konfigurationsisomere haben meist &hnliche, aber doch unterschiedliche chemische und physikalische
Eigenschaften.

Unterscheidbare Konfigurationsisomere, die sich nicht wie Bild und Spiegelbild verhalten (siehe
Chiralitat), hei3en Diastereomere (Molekile B und B').

Konfigurationsisomere sind nicht einfach ineinander umwandelbar, entstehen bei chemischen Reaktionen
oft als Gemische und mussen, um sie in reiner Form zu erhalten, meist auf unterschiedlichen
Synthesewegen hergestellt werden.



Models/3-Chlor-2-methyl-acrylsaeure.msv
Models/2-Amino-1-2-dichlor-ethanol_Configuration.msv

Isomerie: Konformation

NH, NH,
Cl
H
H Cl H Cl
H HO H M\H H Cl

OH
OH oH H
A A B B'

Die Konformation beschreibt die unterschiedlichen raumlichen Anordnungen der Molekiilteile, die sich
durch Rotation um Einfachbindungen ergeben (z.B. Molekiile A und A").

Im allgemeinen sind unterschiedliche Konformationen eines Molekiils nicht einzeln beobachtbar, sondern
sie wandeln sich standig ineinander um. Sie sind unter Normalbedingungen nicht unterscheidbar.

Die makroskopischen Eigenschaften einer Verbindung ergeben sich aus der jeweiligen Mischung der
Eigenschaften der Konformationen, wobei jede gemal ihrem relativen Anteil (Stabilitat!) beitragt.

In Ringstrukturen fuhrt der Wechsel zwischen unterschiedlichen Konformationen zu einem
Durchschwingen (Flip) des Ringes zusammen mit Ortswechsel der Substituenten (Molekiile B und B').



Models/2-Amino-1-2-dichlor-ethanol_Conformation.msv
Models/3-Chlor-cyclohexanol.msv

Isomerie: Chiralitat

N Achirale Objekte

]/64

Chirale Objekte

D- (-) - Mi | ch\l'sLa-u(r+e) (M) ¢ N/ww

Enantiomere -

-/

CH,

LA

HO

lebene

Spiege

Die Geometrie der Molekilbauelemente erlaubt den Aufbau von Molekilen gleicher Konstitution,
die mit ihrem eigenen Spiegelbild nicht identisch sind. Solche Molekiile sind chiral.

Die Paare aus Struktur und nicht identischer Spiegelbildstruktur nennt man dann Enantiomere.

Enantiomere zeigen in vielen physikalischen und chemischen Experimenten identische Eigenschaften (wie
z.B. Reaktivitat, Schmelzpunkt, Siedepunkt, Loslichkeit, Dichte etc.).

Lediglich in Kombination mit anderen chiralen Objekten (z.B. Teile des polarisierten Lichts, andere chirale
Molekiile, wie Proteine 0.4.) verhalten sie sich unterschiedlich.

Im Prinzip sind fast alle Gegenstande unserer Umwelt chiral. Real existierende Paare von Enantiomeren
(wie z.B. unsere Hande/FuRRe, oder links- und rechtsdrehende Schrauben) sind seltener.



Models/Mirror_Milchsaeure.msv

Isomerie: Stereozentren (Beispiel Menthol)

HO

Konstitution

Stereozentren

HO HO” : HO HO“‘ :

(+)-Menthol (+)-Isomenthol (+)-Neomenthol  (+)-Neoisomenthol
o< Spegelebene_ _ _ _ _ _ _ _ _ _ _ _ _ _ _ _______________-
HO™" HO™" HO™ N HO
PN
(-)-Menthol (-)-Isomenthol (-)-Neomenthol (-)-Neoisomenthol

Stark frisch minzig st Schwach frisch minzig st Dumpf muffig Campher



Models/Mirror_meso.msv
Models/Mirror_meso.msv
Models/Mirror_meso.msv
Models/Mirror_meso.msv
Models/Mirror_meso.msv
Models/Mirror_meso.msv
Models/Mirror_meso.msv
Models/Mirror_meso.msv
Models/Mirror_meso.msv
Models/Mirror_meso.msv
Models/Mirror_enantio.msv

Isomerie: Enantiomere und Mesoverbindungen

verschieden identisch
N N
1 N
I \ I \
[ [
[ ||
[ [
[ [
OH . H D
I/," | II,"' | |
He= : | HO o
[ ||
- |
[ ||
R\ H | | W H | |
| ol | ol
HO | 81 HO | &I
() ()
|B| |6|
| B |
o o
I\cn| km'
\| \I
N \
L-(+)-WeinsB-u(r-e) - We meso-Weinsaur
chiral nicht chiral

Enantiomere sind nicht-identische Strukturen, die sich wie Bild und Spiegelbild zueinander verhalten.
Mesoverbindungen haben eine interne Symmetrieebene oder ein Inversionszentrum.



Models/Mirror_meso.msv
Models/Mirror_enantio.msv

Isomerie: Ubersicht

Molekule
Summen- CyHgO, C,HgNO, C,H;O CeHe CgH,0N,O, +
formeln
H OH H CH, H CH, Lo T,
HY  /_cH, /

T c—c~ H,N C H,N C \/ |
Konstitutions- N TN N~ C C OH
Isomere 0—C._ /\ /\ HO C

\"H Ho—CH H—C H | H/\H
H

NH, o o

H CH, " H CH, H,C H H CH,

. . H,N C L7 H,N C C NH, H,N C
.KonﬂguraU()ns- \C,/ ~ oK C \Q/ ~ oK HO” \C/ _ \C/ ~ oK +
isomere = = . i\ S\

H’C\\H Diastereo- H’C\\H Enantio- H,/C\H H"C\\H
0 mere o} mere o} o}
H CH, H CH, HsC OH OH
Konformations- =/ K4 ' |
_ HN _C HN /c\ gt/c HN\ / ~ & _Comch,
Isomere IC'= OH c / OH ) ) /Q_ Y N
z I~ = ) £
=C H —S —C _H /c H _
O \ 0 C\ \ H \\ H C\\H
H H @] (@] e}

Bei Raumtemperatur normalerweise nicht unterscheidbar, da die Umwandlung permanent erfolgt




Kohlenwasserstoffe
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Alkane

Andere Bezeichnungen: gesattigte Kohlenwasserstoffe
Paraffine
Allgemeine Summenformel: C.Honsr
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Alkane (Tabelle 1)

Name Strukturformel Fp Kp Name Strukturformel Fp Kp
Summen - | Kalottenmodell (°C) (°C) Summen - | Kalottenmodell (°C) (°C)
formel formel
Methan o - 182 | -164 Hexane (insgesamt 5 Isomere)
CH, 4 w Hexan -95 | 69
CeHua H;C=-CH,=CH,=CH,=CH,=CH;,
Ethan -183 -89
H H,C-CH
CaHe s ® Isohexan CH -154 60
CeHug 1 8
Propan -190 -42 H;C=CH=CH,=CH,=CH,
C3Hg HSC'CHZ_CHS
- 3-Methyl - -6 63
Butane (insgesamt 2 Isomere) pentan (IZH3
Butan -138 -1 CeH1s H3C'CH2'CH-CHZ'CH3
C4Hio H,C=-CH,=-CH,=-CH,
2,2- CH, -100 50
B B Dimethyl - !
golgutan CH, - : 159 2 butan ’ FaC =G ~CHz=CHs
410 1 { ]
H,C-CH-CH, K( L4 CsHua CH,
L 4
Pentane (insgesamt 3 Isomere) 23- CH, -129 58
- ; R 1
Pentan a N -130 | 36 DImetl - | 1, -CH=CH=CH,€
CsH1, H;C=CH,=CH,=CH,=CH; XX Cetue CIH3
Isopentan CH -160 28 Heptane (insgesamt 9 Isomere)
CsHy 1 3 T AT
IP-SIp Heptan P -91 98
HiCCH=CH,=Ch, CHis | HyC=CH,=CH,=CH,=CH,~CH,~CH, {'W
2,2- CH, P -17 10 Octane (insgesamt 18 Isomere)
Dimethyl - | |, ~_&_cn . )
propan -G 3 r ™ Octan H,C-CH,-CH,-CH,-CH,-CH,-CH,-CH, -57 | 126
CsHip CH,4 \%}’ CgHig . o
> { \
}
2,24 - CH, CH, -107 99
; R 1 1
Trimethyl - | ) .C-CH,-CH-CH,
pentan 1
CgHyg CH,4




Alkane (Tabelle 2)

Name Strukturformel Fp Kp Name Strukturformel Fp Kp
Summen - [ Kalottenmodell (°C) (°C) Summen - [ Kalottenmodell (°C) (°C)
formel formel

Nonane (insgesamt 35 Isomere) und langerkettige Alkane Langkettige Alkane

Nonan H;C-CH,-CH,-CH,-CH,-CH,-CH,~-CH,-CH, -51 151 Penta - H3C-ECH2+CH3 53 402
CgHzo cosan b3

Decan H;C-CH,-CH,-CH,-CH,-CH,-CH,-CH,-CH,-CH, -30 174

66 450

CioHan Triacontan HsC {CH2+CH3
CaoHe2 28

Dodecan H C—ECH ]—CH -10 216 m
CizHze 3 21,7
Tetra -

81 -
contan H,C -ECHZi_gCH3

Tetra - 6 254 CuoHg2
C14H30

Hexa - 18 287
CisHaa

Octadecan 28 316

Eicosan _E + 37 343
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Cycloalkane
Allgemeine Summenformel: C.H,,
Gespannte Ringe: 3,4, ab 7 C-Atome im Ring
Spannungsfrei: 5 oder 6 C-Atome im Ring
Konformationen: oo (8x)

H=—4 H (eq)
H
H H
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Cycloalkane (Tabelle)

Name Strukturformel Fp Kp
Summen - | Kalottenmodell (°C) (°C)
formel
Cyclo- H H -128 -33
propan H=c—c=H
C3H6 \ ’r ™
C i )
1\ ]
H H >
Cyclo- H H -50 12
butan H“C—C"H
C,Hg | I Y
HoC T GH f
H s a2l
Cyclo - H H -94 49
pentan H\E—CI’H
CsHyo / \
H—,C\C/C:—HH
1\
HH
Cyclo - H H 7 81
H
hexan HoL 1 H | H
CeHiz RN o ow
H\C C’H H H/ ~|\C'/C\H
H” \ SH \C/'C\:C/—H PR
/c_cs | H | £ )]
H |-1 |‘-| H H H \
Cyclo- > 61 | 247
dodecan
ClZH24




Alkene

Andere Bezeichnungen: ungesattigte Kohlenwasserstoffe
Olefine
Allgemeine Summenformel: C.H,,
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Reaktionen an Doppelbindungen

Addition:

R R R, Br
AL 1"
c=C + Br-Br — RH—C—C—RH
/ \ | |

Ry Ry, Br Ry

meist farblos rotbraun meist farblos

Auch mit Cl,, |,, HCI, HBr, HI, H,0, H,SO,, H, etc.

Oxidation:

OH

. z.B. O, 0d. KMnO, O
///\,/ + f E '9)

ohne/mit Kat.

OH

Oxidationsprodukte




Alkene (Tabelle)

Name Strukturformel Fp Kp
Summen - [ Kalottenmodell (°C) (°C)
formel
Ethen H H -169 | -104
CoH, C= (" &)
H H <\¢ o)
Propen H H -185 -47
CsHe c=c’ o~
’ \ Vo )
H 1§ J
Butene (insgesamt 4 Isomere)
1-Buten H\ ,H -185 -6
CaHs £=c £
H CH,-CH, w )
trans -2- H,C H -106 1
Buten \ .
CsHs ,C—C\ LA
H i )
CHy m
cis-2- H,C CH, -139 4
Buten N
CsHs C=C,
H H
Isobuten H CH, -140 -7
C4Hg \ /
c=cC
4
H

CH,;




Polyalkene und cyclische Alkene

isolierte konjugierte kumulierte
Doppelbindungen Doppelbindungen Doppelbindungen
energetisch g¢nstiger
stabiler
Cyclopenten Cyclohexen Cyclooctatetraen




Alkine

=00=

Andere Bezeichnungen: Acetylenverbindungen

Allgemeine Summenformel: C.H,n
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Alkine (Tabelle)

Name Strukturformel Fp Kp
Summen - | Kalottenmodell (°C) (°C)
formel

Ethin — gm -81 | -84
C2H2 H—C=C-—H N ) (subl.)
Propin _ m -102 | -23
CaH, H=C==C=CH;, \ -

Butine (insgesamt 2 Isomere)

1-Butin - -126 8
C4He H—C=C—CH,—CH, ( )

2-Butin _ (o™ -32 27
CuHe H,C—C=C—CH, ),

3 YouTube



http://www.youtube.com/watch?v=wrz-E_QuM3E
http://www.youtube.com/watch?v=wrz-E_QuM3E

Aromaten

Cl Cl Cl

Cl Cl Cl

"Einhorn" "Drache" Nashorn
fiktiv real
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Resonanzstabilisierung, Mesomerie

instabiler:

e N~

e YN

stabiler:

/\/\/

A
A
A
A

e Y Y

SN Q OISR

B : sp®-Atom mit p,-Orbital

Die Molekiile im unteren griinen Feld besitzen eine gréRere Stabilitat als die jeweils vergleichbaren

Molekule im oberen blauen Feld.
Sie haben eine gréRere Zahl unmittelbar benachbarter sp?-Atome mit einem p,-Orbital, weisen

damit ein gro3eres resonanzfahiges p-System auf (Mesomerie) oder sind aromatisch.




Aromatizitat

Historisch:
Aromatisch sind ungesattigte

Verbindungen, die kein
Brom addieren.

5™
\‘\‘,
0-Bindungen

Aromatisch:

Benzol Naphthalin Azulen

DC_2

1,6-Methano-

[10]annulen [14]Annulen

Huckelregel:

Voraussetzung fur Aromatizitat ist ein ebener Ring mit einem
konjugierten p-System von 4n+2 (n=0,1,2...) p-Elektronen.
Gilt bei einfachen Ringsystemen, Vorsicht bei Polycyclen!

% @

p,-~Atomorbitale " -Molekdlorbital

Nicht aromatisch:

2ye

butadien 1,3,5-Hexatrien Cycloheptatrien
[4]Annulen (kein Ring) (keine Ringkonjugation)

O CO

[10]Annulen
(kein ebenes Ringsystem)

Cyclooctatetraen

[18]Annulen [8]JAnnulen




Aromaten (Tabelle 1)

Name Strukturformel Fp Kp Name Strukturformel Fp Kp
Summen - | Kalottenmodell (°C) (°C) Summen - | Kalottenmodell (°C) (°C)
formel formel
Benzol 6 80 Mehrkernige nichtkondensierte Aromaten
CeHs Bipenyl 71 255
C12H10 H
Toluol - 111
oluo CH, 9 p-Ter- 171 | 250
C7Hs
phenyl
c1EH14
Xylole (insgesamt 3 Isomere) Triphenyl - 93 359
0- Xylol CHj, -25 144 methan
CgH1o CioHis
CH
CH,
m-Xylol H,C CH;, -48 | 139
. \©/
p-Xylol 13 | 138
CaHio H,C CH,
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Aromaten (Tabelle 2)

Mehrkernige kondensierte Aromaten

Mehrkernige kondens ierte Aromaten

Naphtha - 80 218 3,4 -Benz- 179 -
lin /\l/\ pyren
ClOHS CZOHIZ
\/\/
o/
Anthracen 216 354 O
CisHyo /\l/\ \
N7 NN\ FA Azulen 99 | 270

CioHsg 0
Naphtha - 355 -
Cer? /\l/\ A
CigH

e \/\/ P Aromaten mit CH ,-Gruppen

Fluoren 114 295
Phenan - 101 340 CisHypo
thren
C14H10

Inden -2 181

C9H8
Coron en 440 -
CysHiz

£
.
w’ 4
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Sauerstoffverbindungen
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0 Alkohole

| ) )
Ry~ C—OH R—C—OH R—C—OCH
H H R

prim2rer Al koholsekund2rer Al koholterti?3arei

R, = C-Rest oder H R = C-Rest
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Vergleich Ethan - Methanol

Ethan
CH;-CH,

MW = 30 g/mol
Kp =-89 °C
Gas

nicht
wasserloslich

/

Methanol

Methanol
CH,-OH

MW = 32 g/mol
Kp = +65 °C
Flissigkeit

wasserloslich




Die polare Bindung

Elektronegativitat:
(L. Pauling)

H: 2,20

C: 2,55

O: 3,44

=g ]=

Oém

.

-

-

5

=z

=

o

5

5

5

212|w

oo la]a

Zlelz

1% o]o

oon

B  /
» B

a | Sc | Ti r |Mn | Fe| Co | Ni |cu | Zn e | As | Se [BE | Kr

H H Rb|sSr| Y |2z |[Nb|Mo|Tc |Ru|Rh|[Pd|Ag|cCd| In|sn|sb|Te [l Xe| 5
Cs|Ba|La|Hf |Ta| W |Re|Os| Ir [Pt |Au|Hg|TI |Pb[Bi |Po|At |Rn| 6

Fr |Ra a 7

Pol are Bindungen aufgrund stark unt




Assoziation Uber Wasserstoffbrucken

e N\
NN TN
H H H H o,
\ N /N
NN
d
VAN SRV
BN D W N

d- H/ \H




Loslichkeit in Wasser

H H
\ / Alkohol  Lésl. H,0
d’ CH,OH D

H\ /l}\\ /d\ / C,HOH D

H H (-)d' O C;H,OH P
\ / ; I / \ C,H,OH 79g/L
C |!|d+ d* |:| ’ H H CsH,,OH 23g/L
\C/d \O/ ./ q CH:OH 6glL
[ |
/ \ d: C-) C,HOH 2g/L
N : _d \ CsH,OH 0,5g/L
H

CoH,sOH O giL

d’ \ /d e oM g
d CyoH,,OH 0 giL

Ahnliches |8st sich in Ahnlichem
similia similibus solvuntur

Paracelsus

(Philippus Theophrastus Aureolus Bombastus von Hohenheim, 1493-1541)



Models/WasserBox_Ethanol.msv
Models/WasserBox_Ethanol.msv

Alkohole (Tabelle)

Name Strukturformel Fp Kp Name Strukturformel Fp Kp
Summen - | Kalottenmodell (°C) (°C) Summen - | Kalottenmodell (cC) (°C)
formel formel
Methanol f .94 65 Wachsalkohole
CH,0 H,;C-OH "’ Cetyl - - » x % 50 | 344
Ethanol R -117 79 CisH3:0
C2HeO H,C =CH,=OH “ Hoherwertige Alkohole

" Glycol ™) -13 | 197
Propanole (insgesamt 2 Isomere) ‘ CoHsO, HO=CH,=CH,=OH N
Propanol | -127 97
C;3HgO H,C =CH,=CH,=OH \ )

. Glycerin H H H 20 290
CsHgOs H-C—C—C-H w
IF;Srg;-)anol oH %0 8 OH OH OH h A

1
C3HgO H;C-CH—CH;,

Butanole (insgesamt 4 Isomere)

Butanol - -90 | 117
CiH1oO | HyC=CH,=CH,=CH,=OH m
sec- OH e - | 100
Butanol 1 v /)
C4H100 H3C-CH—CH,-CH, _
tert - OH 26 82
Butanol H.C -(ID-CH Q
C4H100 Iy :

CH; "-‘j




Ether

Wasser Alkohol Ether

R = C-Rest
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Vergleich Alkohole i Ether (Koch- und Flammpunkte)

Leicht Leicht Leicht
entzndlich entzndlich entzlndlich

Ethanol: CH;CH,OH Dimethylether: CH,OCH,
Kp=78°C Kp =-25°C
Flp =12 °C Flp = n.b.
Butanol: CH;CH,CH,CH,0OH Diethylether:  CH,CH,OCH,CH,
Kp=118°C Kp=35°C
Flp =35°C Flp = - 40 °C !l

Zum Vergleich:
Flammpunkte von: Benzin (-20 °C), Kerosin (38 °C), Diesel6l (60 °C), Sonnenblumendl (316 °C)




Ether (Tabelle)

Name
Summen -
formel

Strukturformel
Kalottenmodell

Fp Kp
°C) (O

Dimethyl -
ether
C,HsO

HyC—0—CH,

-138 -23

Ethyl -
methyl -
ether
C3HgO

H,C—CH,=0=CH,

Diethyl -
ether
C4H100

HsC—CH,—0—CH,—CH,

-116 35

Cineol
ClO H180

2 177




Aldehyde und Ketone

[ | .
C C
RH/ \RH RH/ \RH
Carbonylgruppe
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Oxidation von Alkoholen

: H
Primare Alkohole | Oxidation RH\
bilden bei der R,-C—OH - C=0
Oxidation Aldehyde | "o Hy" =
H
) H R
Sekundare Alkohole | Oxidation \
bilden bei der R—(Ii—OH oy = /C=O
Oxidation Ketone R e R'
R"
Tertidare Alkohole | Oxidation
lassen sich nicht R—C—OH /R
oxidieren é

Oxidationsmittel: z.B. K,Cr,0-,/H,SO,, Luft + Ag oder PdCI,/CuCl,




Oxidation von Aldehyden

Aldehyde bilden bei Ri T Ruy
der Oxidation /C=O /C=O
y "t O
Carbonsauren H HO
. R L
Ketone lassen sich \ OXIdatlon//
nicht oxidieren C=0 77




Oxidation und Reduktion (einfache Darstellung)

Oxidation:

Reduktion:

T>

T>

Hinzufiigen von Sauerstoff A
H,C=CH,+ 1/2 0, — H,C—CH,

Entfernen von Wasserstoff

Oxid.
Entfernen von Elektronen HOOOH OE@iO

OH OH

Entfernen von Sauerstoff HC—C  —— hc—c.
\! H
S H

Hinzufligen von Wasserstoff

Hinzufligen von Elektronen H,C=CH, +H, —= H,C—CH,




Aldehyde und Ketone (Tabelle)

Name Strukturformel Fp Kp Name Strukturformel Fp Kp
Summen - | Kalottenmodell (°C) (°C) Summen - | Kalottenmodell (°C) (°C)
formel formel
Aldehyde Ketone
Methanal o -92 -21 Propanon 0 -95 56
Form - ] = Aceton ]
aldehyd C { C3HgO C ~
CH,0 H” H Q H,e” cH, - )
Ethanal (@] -121 21 Campher 180 204
Acet - ]
C10H16o
aldehyd /C\
C,H,0 HsC H . - \
Propenal H -87 53 N
Acrolein |
C3H,O HO éc\ 40 b-Jonon - -
c C
I I ( C13H200




Carbonsauren

Carbons2ure Carboxylat-Anion
stabil, weil die Ladung mesomer verteilt ist
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Carbonsauren (Tabelle)

Name Strukturformel Fp Kp Name Strukturformel Fp Kp
Summen - | Kalottenmodell (°C) (°C) Summen - | Kalottenmodell (°C) (°C)
formel formel
Monocarbonséuren Dicarbonséauren
Ameisen - (0] 8 101 Oxalsaure 189 157
saure ] C,H,0,
HOOC -COOH
CH,0, /C\ /H
H (6] o)

Tere- > -
Essig- \ﬁ 17 | 118 phthal - | 50c COOH 300
saure ‘ Saure
C,H.O, H,C —COOH — CeHeOs

Fettsduren
Propion - ~ . -21 141 .
saure , b Palmitin - 63 390

H;C =CH,—COOH L séure

C3HeO2

Ci6H3202
Butter - . = -4 | 164 Slss
saure H,C=CH, =CH,=COOH ‘ Olsaure 16 ;
C4HgO, s CigH340;
Acryl - 13 142
saure
CsH,40, A coon
Benzoe - 122 249
saure COOH
C7H502




Ester

Ester R = C-Rest
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Esterbildung und -spaltung

Carbons&ur e

Carboxylat-Anion

Kondensationsreaktion

Esterbildung

, @)

H. _R — — _R

O H' /+H,0 Rew O
Alkohol Esterspaltung Ester

reversibel (Gleichgewicht)

H. _R OH" / + H,0

@

Verseifung

Alkohol

irreversibel




Gleichgewichtsreaktionen

k
Car bons2+dr &lkohol ‘——H‘ Ester + Wasser
Kg
Bildungsgeschwindigkeit Ester =d [E]/dt =d [W] /dt =k, [C] [A]

Bildungsgeschwindigkeit Car bons® =dgC]/dt =d [A] / dt = ks [E] [W]

Im Gleichgewicht gilt: d[E] /dt=d [C]/dt und ky[C][A] = kg [E] [W]
Ky [E] [W]

Massenwirkungsgesetz: — =K = —m—
Kr [C] [A]

. _ z.B. Entfernung des Wassers
Prinzip des kleinsten Zwangs: K= ——m die Ausbhe

(o}
(Le Chatelier 1884) er h°ht




Ester (Tabelle)

Name Strukturformel Fp Kp Name Strukturformel Fp Kp
Summen - | Kalottenmodell (°C) (°C) Summen - | Kalottenmodell (°C) (°C)
formel formel
Methyl - (0] -99 32 Isoamyl - (0] CH, A -79 142
formiat Il acetat ] | -
CH40, NPT w CHuO, | HsC—C=0=CH,-CH,-CH-CH,

Isoamyl - 0] CH, - | 179
Ethyl - (0] -84 77 butyrat I
acetat CoH150, CH,-CH,-CH,—C—0—CH,-CH,-CH—CH,
C4Hs0, H,C —C—0—CH,-CH, P

- ~ b \
¢

Methyl - 0 . -85 | 102
butyrat £
CsH100, CH,*CH,*CH,=C=0=CH, ’ o Triglycerid o - -

Casthos O J]\/\/\/\/\/\/\/\
Ethyl - (0] -101 124 o
butyrat € ~ o
CsH120; CH;-CH,-CH,—C—0—CH,-CH; Jk/\/\/\/\/\/\/\/\

o
o

BUtyl - (0] -78 126 J]\/\/\/\/W\/\/
acetat | p ~ o -

CoH1,0, H,C—=C=0=CH,CH,-CH,-CH, )
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Erdol, Petrochemie, Kraftstoffe, Triglyceride




Fette und Ole

Mineraldle Kohlenwasserstoffe aus Erdol
z.B.: Dieselol, Motoreno6l, Paraffindl
™
Fette Ole Triglyceride von langkettigen Carbonsé&uren

aus Pflanzen und Tieren

bleibender Fettfleck (keine Verdunstung)
teilweise trocknend: Filmbildung durch Oxidation
z.B.: Olivendl, Schweinefett, Leindl

Etherische Ole Terpene und Terpenoide aus Pflanzen
stark riechend, hoher Dampfdruck, kein
bleibender Fettfleck, verdunsten, teilweise
bakterizid/fungizid

z.B.: Terpentindl, Lavendel6l, Rosendl, Nelkendl, Anisol

Silicondle Polymerisierte Siloxane mit organ. Seitenketten
synthetisch, klar, farblos, ungiftig, neutral, geruchslos,
chemisch inert, temperaturstabil, hydrophob
Anwendung als Schmiermittel, Hydraulikol, Isolator,

Kraftfluid, Trennstoff




Entstehung des Erdols

loke or sea with obundant nutrients

compagtion ond chemical
aiforation

organic rich mud
l deep burial to generate coal and gas " oil ond gos

Biogenetische Theorie (akzeptiert):

Abgestorbene Meeresorganismen sinken schnell in eine anaerobe Wasserschicht und
werden von Sedimenten bedeckt.

Durch hohen Druck und Temperatur, im Verbund mit katalytisch wirkenden
Tonmineralien formen sich Kerogene (Alkane, Olefine, Isoprenoide, Terpenoide,
Dimethylfuran, Vanadium- od. Nickel-Porphyrine etc.), aus denen sich durch
Transportprozesse (Migration) das Erddl bildet.

Abiogenetische Theorie (veraltet):
Bei der Erdentstehung gebildete Kohlenwasserstoffe werden aufgrund der geringen
Dichte an die Oberflache gepresst.
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Olfalle




m Fraktionierte Destillation des Rohols

N

= Topgase

LU i B
ek

Glockenbodenkolonne

_m;ﬁ — o == Petrolether 40- 70

| I /N Cs-Cs
_ﬂl il SZalinla

il
_,+¥ﬁ;r.‘_m>z Benzin 70-180
I | I | C7-Cyo
Ny PNy DAV N
ek
| _HH—_.—_rf_E Petroleum  180- 25
ClO 3 C14
(« NI i s
) et
@ D | b oy = gj-sc;l 250- 35

(( —lﬂéﬁ;ﬁgﬁ_ L» Cracker

) —oh i
i

Vakuum-
+ ’_» destillation
zj: Schweres Gas?®

Roh°l| -Vorratstank R hrenofen Fraktionierturm Ty en > Topen
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Cracken, Reforming

H H

H H

H H

\/\/\;/A
|
\/\/\)L

n-Heptan

- H H
Radik%
H H

Cracken:

Bei hoher Temperatur (thermisches Cracken), meist
zusammen mit Aluminiumsilikat-Katalysatoren (Zeolithe)
werden aus langeren Kohlenwasserstoffen kiirzere
Alkane erzeugt. Diese werden neu fraktioniert und z.B.
als Kraftstoffe verwendet.

Hydrocracken:

Bei Zusatz von Wasserstoff (hoher Druck) werden damit
aus Schwerdl niedrig siedende Benzine generiert. Dabei
entstehen keine Olefine.

Steamcracken:

Zusammen mit Wasserdampf gelangt man zu sehr
hohen Anteilen an Olefinen und Aromaten.

Dieses Verfahren ist die Hauptquelle fir die Polymer-
grundstoffe Ethen und Propen.

Reforming:
Durch Erhitzen an Platinkatalysatoren werden aus
geradkettigen Kohlenwasserstoffen verzweigte und
ringfdrmige hochwertige (hoch-octanige) Kraftstoffe
(Platformat).




Octanzahl, Antiklopfmittel

0%

25 %

50 %

75 %

100 %

ﬁl%!' __

E100 (110)

"V-Power" (100) l B
SuperPlus (98)
Super (E10) (95)
Normal (91) — ] 100 %
AN %
n-Heptan
50 %
)4)\ 25 %
iIso-Octan
0%
25 50 75 100

Octanzahl (RO2)

Klopfen:

Vorzeitiges Ztinden des Kraftstoff/
Luft-Gemisches (noch in der Auf-
wartsbewegung des Motorkolbens)
fuhrt zu hohem Verschleil3 und
schlechter Energienutzung.

Octanzahl:

Ein Kraftstoff mit der Octanzahl A
zeigt in einem Testmotor dasselbe
Klopfverhalten wie ein binares
Gemisch aus A% iso-Octan und
100-A% n-Heptan.

Antiklopfmittel:

Pb(C,Hs), sehr giftig, Katalysatorgift,
1972 0,4 g/l, 1976 0,15 g/l

seit 1988 verboten im Normalbenzin,
seit 2000 in anderen Kraftstoffen.

Heute:

tert.-Butylmethylether, Alkohole,
hohere Anteile an verzweigten und
cyclischen Alkanen (z.T. auch
Aromaten)




Fette, Ole, Triglyceride

76

Einfuhrung in die Organische Chemie - PD Dr. Eric Fontain 2020 - Technische Universitat Minchen - Fakultat fir Chemie



m Triglyceride

Glycerin )WVVVW\
0 Pal mi tir
Hzclz/ O
HC—O/ Stear i ns
| )
H,C i
NG —

O

¥| s2ur e
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Models/Triglycerid.msv
Models/Triglycerid.msv

Fettsauren (Beispiel)

gerade Anzahl von C-Atomen

cis und nicht konjugiert!

1x -CH,- zwischen den Doppelbindungen

O HH HH HH H H H H H H H H
I N/ N/ N/ N\ [\ | N/ \/
H\O/C\C/C\C/C\C/C\C/C_C\C/C_C\C/C\C/C\C/H
/\ /\ /\ /\ /\ /\ /\ I\
HH HH HH HH H H H H H H HH

1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13 14 15 16

Li nol s&ur e Octadeca-9,12-diens?&ur

18: 2 (9,12) Fetltx-2Qoatecadecadi ens?@2ur e

Omega-6 Fetts?2ure




Fettsauren (Tabelle)

Name Summen - |Kurz - Strukturformel Fp
formel schreib - (°C)
weise

Gesattigte Fettsduren

Laurinsaure CipH2,0, |12:0 CHz;-(CH3) 10- COOH 44
Dodecansaure

Myristinsaure Ci4Ho50, |14:0 CH;-(CH3) ;.- COOH 54
Tetradecansaure

Palm itinsaure C16 H3202 16:0 CH3'(CH 2) 14'COOH 63
Hexadecansaure

Stearinsaure CigH30, |18:0 CHz;-(CH3) 16- COOH 70
Octadecansaure

Einfach ungesattigte Fettsauren

Olsaure ClgH3402 18:1 (9) CH3'(CH2)7-CH:CH - 16
9-Octadecensaure -(CH,),-COOCH

Ricinol saure CigH3,05 120H 18:1 CHg'(CHz)s-CHOH'CHz' 8
12 -Hydroxy - 9 -CH=CH -

9-Octadecensaure -(CH,);-COOCH

Mehrfach ungesattigte Fettsduren

Linolséaure CigH3,0, |18:2 CHs-(CH3) 4-CH=CH - CH,- -5
9,12 -Octadecadienséaure (9,12) -CH=CH -(CH;),-COOH
Linolenséaure CigH300, |18:3 CHg3-CH,-CH=CH -CH,- -11
9,12,15 - (9,12, 15) -CH=CH -CH,-CH=CH -
Octadecatriensaure -(CH,),-COCH
Arachidon saure CyoH3,0, |20:4 CHs-(CH3) 4-CH=CH - CH,- -50
5,8,11,14 - (5,8, -CH=CH -CH,-CH=CH -CH,-
Eicosatetra ensaure 11,14) -CH=CH -(CH,)3-COOH




Moderne Kraftstoffe

Q@ =0
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Erdolverknappung und Preisentwicklung

THE GROWING GAP
Regular Conventional Oil: Discovery & Production

.50 -
50 i Past Discovery
1Future Discovery
40 -
—m—Production

Revisions backdated
Rounded with a 3yr moving
average

]
(=]
!

Billion Barrels Of Ofl Per Year (Gh/a)
= &

Dollars per Barrel ;

200 1930 1940 1950 1960 1970 1980 1990 2000 2010 2020 2030 2040 2050
Rohdlpreise
in$/159L

150

100

0

0 T T T T T T T

1990 1995 2000 2005 2010 2015 2020

— Europe Brent Spot Price FOB

Quellen: ASPO Association for the Study of Peak
http://www.eia.gov/dnav/pet/hist/LeafHandler.ashx?n=pet&s=rbrte&f=d
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Hydraulic Fracturing ("Fracking")

THE PROCESS

Hydraulic fracturing,
commonly known as
fracking, is the creation
of fractures in rock
formations in the earth
using pressurised fluid,

generally for the purpose
of extracting natural gas

Cemented
well casing
protects aquifer

Waste cuttings
generated =
during drilling
are broughtto a
plastic-lined pit
at the surface

“Kickoff” point
Drillers begin
arc that levels
off horizontally
when shale
layer is reached

Approx. distance from
surface: 2,400 m

Common Fracturing Equipment

Data Wellhead Frac t?nks -
monitoring [ stimulation
van _l&'i r fluid storage
Chemical -~ — . ™ h‘ Frac
storage > ,. .s,v pumps
trucks | _
an
.'/Frac

storage
blender units

Waste water pit

- Municipal water well
(over 300 m)

Private well

Horizontal Drilling

Welldrilled  Production casing Chargesthen Pressurised  The fluid
horizontally  inserted into borehole, detonated mixture of generates
at 914- then surrounded with inside a water,sand  numerous
1,524 m cement perforating and chemi-  small fissures
gun, blasting calsthen in the shale,
small holes pumped freeing
into the into thewell trapped gas
shale at 15,900 that flows to
litres a the surface
minute

lllustration not to scale

Sources: National Geographic, Chesapeake Energy, EIA., USGS
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(Chemie)-Konzepte zur Erhaltung der Mobilitat

A Benzin/Diesel A
A Energiedichte 43-45 MJ/kg
A Rohstoffengpasse absehbar
A Leichtere, langsamere, sparsamere Autos
A Im Flugbetrieb aktuell alternativios

A Elektromobilitat

> I > > >

>

Energiedichte 3,6 MJ/kg (Li-Air)

Noch in der Entwicklung (Marktdurchdringung ab 20307?)

Hohe Investition in Batterie (Geld und Masse)

Benétigt grofRes Stromnetz (Dichte und Leistung) ~
Mogliche neue Rohstoffengpasse (Lithium, Platin, A
Palladium, Kobalt, Neodym etc.)

Klimatisierung im KFZ noch schlecht gel6st

A Wasserstoff

> > > >

> >

Energiedichte 120,0 MJ/kg, 1,2 MJ/kg inkl. Speicher “
Entwicklung stagniert zugunsten Elektromobilitat A
Rohstoffe: Methan (aktuell), Wasser, hohe Verluste
Speicherung problematisch:

350-700 bar Druck => Sicherheit, Diffusion

Tiefkalt (Kp = -253 °C) => Verdampfung, Isolierung

Keine Infrastruktur an den Tankstellen

Energietrager fur Brennstoffzellen => Elektromobilitat

A  Erdgas

> > >

> >

Energiedichte 24,3 MJ/kg

1 kg Methan =1,5L Benzin

Hochster H-Anteil bei fossilen Kraftstoffen

Methan: C/H=1/4 CH, +20, =>CO,+2H,0
Octan: C/H=4/9 2 CgH,53+ 250, =>16 CO, + 18 H,O
Neue verfugbare Ressourcen z.B. durch "Fracking"
Auch als Biogas verfugbar, aktuell eher fir BHKs
aber dann: Wettbewerb Tank-Teller

Bioethanol

A Energiedichte 26,8 MJ/kg

Zumischung zu Benzin als E5/E10 oder E85
Rohstoffe: Zucker, Getreide, Cellulose
Oktanzahl ca. 110

Korrosion von Aluminiumteilen

Losung von Weichmachern in Kunststoffen
Abrodung von Waldern zur Anpflanzung von
Zuckerrohr, Weizen o.4.

> I I>» > > > >

A Wettbewerb Tank-Teller
Biodiesel
A Energiedichte 37 MJ/kg
A Umesterung von pflanzlichen Triglyceriden
A Rohstoffe: Pflanzliche Ole (Raps, Palmél etc.)
A Wettbewerb Tank-Teller

Synthetische Kraftstoffe

Analog Benzin oder Diesel

Uber Fischer-Tropsch-Verfahren aus Synthesegas
Rohstoffquellen sind Kohle, Erdgas, Biogas, Holz

oder Biomasse anderer Herkunft

Keine Anderung der Infrastruktur, Motorentechnik etc.
Wettbewerb Tank-Teller bei Verwendung von Biomasse

> > >

> >

Weitere Konzepte
A CO,iVerwertung fiir Energiematerialien

A Kiuinstliche Photosynthese




‘ Ethanolgewinnung durch Garung

OH
O
© Glycolyse | o)
OH _— 2x HO
HO oH ~4H CH,
OH

Glucose Pyruvat

A Ga@rung (He

anaerob (ohne O,)
(D)
@ | + ca. 2880 kJ/mol
= | (Licht)
c
o
8 = 6 02
o
<
o - ca. 230 kJ/mol
- ca. 2650 kJ/mol
+60, Y

6CO,+6H,0 ==

Verbrennung z.B.: .
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http://www.autoexpress-stuttgart.de/index.php?mainkat_id=2&subkat_id=11&content_id=64&PHPSESSID=kme2l5u6pmgbaekh3i5sfe8nb6chmb14
http://www.autoexpress-stuttgart.de/index.php?mainkat_id=2&subkat_id=11&content_id=64&PHPSESSID=kme2l5u6pmgbaekh3i5sfe8nb6chmb14

Biodiesel, Rapsdimethylester

Raps°|
Glycerin i
OJW_V_VLi nolensaur .
7
H2(|: W\/\/\
HC—O — — Linols2ure

| 0

H,C
2 \OJWW_ ¥ls2ure (52-

+ 3 CH;OH (Methanol)

Umesterung
+ NaOCH; (Na-Methanolat als Katalysator)
0
Glycerin H.C — p— —
3 \O
OH
Hzcl:/ O
HT OH TNo
H,C
o O
HsC JWW
8 \O
mit Wasser
abtrennbar RME = Raps®Imethylester (Gemisch der Fetts2uremethylester)

85 Einfuhrung in die Organische Chemie - PD Dr. Eric Fontain 2020 - Technische Universitat Minchen - Fakultat fur Chemie



Fischer-Tropsch-Verfahren

Sasol Slurry Phase Reactor

Heterogene Katalyse

c Ho C H
0 H o) H

Katalysator — Katalysator

-~
2

CH H,C
.0 St ? CH, CH, 7 TCH,
Katalysator — Katalysator
(CH,) Fscher-Tropsch (1925)
CHoh. HoT T CH, CO + nH, 0 > |- (CH,),- + H,0
CH, CH; 300 "C, 10 bar
H, Synthesegas n=1-3 Fe/Al,O,/Cu/K Kat. Kohlenwasserstoffe

Katalysator — Katalysator

Alkohole
P > Essigs?
Sas0L &p Glykole
' © etc.

Franz Fischer Hans Tropsch )

(1877-1947) (1889-1935) South African Synthetic Oil Ltd.

@ 86 Einfuhrung in die Organische Chemie - PD Dr. Eric Fontain 2020 - Technische Universitat Minchen - Fakultat fir Chemie



Synthetische Kraftstoffe: SynFuel - SunFuel

Gas-to-Liquid (GtL)
SynFuel®

Biomass-to-Liquid (BtL)
SunFuel®

Carbon-to-Liquid (CtL)
"Kohlever fl ¢ss

Steam reforming

CH, + H,0
Methan (Erdgas)

anaerobe

» | CO + nH,

Kohlevergasung (z.B. Lurgi-Prozess)
C+H,0O — CO+H,
CO+H,0 — CO,+H,

FHscher-Tropsch (1925)

700-1100 °C, 3-25 bar

- (CHZ)X' + H,0

300 °C, 10 bar

Ni + Ca-Al-Silikat Kat. Synthesegas n=1-3 Fe/Al,O,/Cu/K Kat. Kraftstoff

@cuunm

Ver g@r ungsl"

THE LINDE GROUP Carbo VE

Biomasse

Mai s, We i

zen, AbfHblEl e et c.
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Wasser und Organische Molekule
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Die Struktur von Wasser

Wasser als Dipol Wasserstoffbriicken

gasformig (Dampf) flussig (Wasser) fest (Eis)



Models/WasserBox.msv
Models/WasserBox.msv
Models/Aggregat_Wasser.msv
Models/Aggregat_Wasser.msv
Models/Aggregat_Dampf.msv
Models/Aggregat_Dampf.msv
Models/Aggregat_Eis.msv
Models/Aggregat_Eis.msv
Models/Wasser_Dipol.msv
Models/Wasser_Dipol.msv
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Models/WasserBox.msv
Models/WasserBox.msv
Models/Wasser_Dipol.msv
Models/Wasser_Dipol.msv
Models/WasserBox_Ethanol.msv
Models/WasserBox_Ethanol.msv

Entropie

1. Hauptsatz der Thermodynamik: 2. Hauptsatz der Thermodynamik:

In einem abgeschlossenen System (kein Energie- Jedes abgeschlossene makroskopische System
austausch mit der Umgebung) bleibt die innere strebt nach dem wahrscheinlichsten Zustand.
Energie erhalten. Das ist der Zustand, der durch die meisten mikro-

skopischen Realisierungsmoglichkeiten, also durch
die grél3te Entropie (Unordnung) gekennzeichnet ist.
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Oberflachenspannung

Oberflachen:

Hohe Ordnung der
Wassermolekile

Y Entropie nimmt ab
Y Ungunstiger Zustand
Y Wasser meidet Oberflachen

Y z.B. kugelférmige Tropfen




