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Darstellung von 5 - Oxo — 5 phenyl — pentanitril
Praparat 7

1. Reaktionstyp: Michael — Addition

2. Reaktionsgleichung:

Acetophenon + Acrylnitril > 5 — Oxo — 5 — phenyl — pentanitril
CH;—CH;—CN
H3C\C -0 He P 2
i H2C=CH—CN KOH, CH 30H, tert. Butan:ol C=—0
30-40°C
M(Acetophenon) =120,2 g/mol
M(Acrylnitril) =53,1 g/mol

M(5-Oxo0-5-phenyl-pentanitril) =173 g/mol
3. Durchfiithrung:

Da zunichst die Angabe der Ausbeute des Versuchs fehlte, wurde der Ansatz fiir
eine Ausbeute von 80 % berechnet.

Ansatz:
Acetophenon Acrylnitril Produkt
Literaturt 0,1 mol 0,3 mol 0,1 mol
120,2 g/mol 53,1 g/mol 173 g/mol
12,02 g (0,1 mol) | 15,93 g (0,3 mol) | 17,3 g (0,1mol) bei 100% Ausb.
Ich 8,68 g (0,072 mol) |11,5 g (0,22 mol) | 12,5 g (0,072 mol) | bei 100% Ausb.
8,5 ml 14,2 ml 10¢g bei 80 % Ausb.
Durchfithrung:

In eine Losung von 8,5 ml (0,072 mol) Acetophenon in 40 ml tert. — Butanol
wurden unter Kiihlen und kraftigem Riihren 0,5 ml 30%ige methanolische KOH
zugetropft. Dann wurden 14,2 ml (0,22 mol) Acrylnitril in 30 ml tert — Butanol
vorsichtig hinzugegeben. Die Temperatur sollte nicht tiber 30 — 40 °C steigen.
Danach wurden eine weitere Stunde geriihrt.

Nun wurden 20 ml Petrolether zugegeben und der Niederschlag abgesaugt. Der
Niederschlag wurde mit Petrolether gewaschen und iiber Nacht im Exsikator
getrocknet. AbschlieBend wurde mit Glykolmonomethylether umkristallisiert.



4. Versuchsauswertung:

Ausbeute: 12,5 g =100%
5,7g = 46 % , Literaturi — Ausbeute: 64%

5. Physikalische Daten des Produkts:

5 — Oxo — 5 — phenyl — pentanitril

Fp. [°C]

Literaturi

exp.
6. IR - Spektrenauswertung:
Wichtige Banden in [cm1]
Literatur' - IR exp.
2250 222 -CN — Valenz
1665 1640 - C=0 — Valenz
1600 1600 - C=C - Valenz
750 — 660 760 - 655 =C — H — Deformation

7. Mechanismus:

Der Reaktionstyp der Reaktion ist die Michael — Addition, was eine 1,4 —
Addition darstellt.
Das KOH deprotoniert den Methanol und es entsteht das Alkoholat - Anion.
Dieses greift nun an dem C — H — aciden Proton in o - Stellung an. Es entsteht
das instabile Carbanion.

H_ \@

H QH
~c 0 C

[>C N

H o H c=0

Das Carbanion greift mit seiner negativen Ladung am - C — Atom des a,f -
ungeséattigten Acrylnitils an. Die Doppelbindung verlagert sich und eine der
drei Bindungen der Nitril — Gruppe verlagert sich als freies Elektronenpaar
zum Stickstoff — Atom, das nun eine negative Ladung aufweist. Durch
Protolyse wird an das negativ geladene Stickstoff — Atom ein Proton angefiigt.
Es entsteht ein zum Enolat analoges Teilchen, das einer Tautomerie
unterliegt. Durch Umlagerung des Protons entsteht das gewilinschte Produkt.
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8. Abfallentsorgung:

H

Mutterlauge

Petrolether

hal. freie KW

Glykolmonomethylether

hal. —freie KW
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