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1. Sarrera. 
 

1.1 Kimika organikoaren hastapenak. 

                                                 
1Química orgánica; Wade, L. G., Pedrero, Á. M. M., García, C. B., Pearson Educación: Madrid, 2004. 

 



 KIMIKA FAKULTATEA 

 

FACULTAD DE QUÍMICAS 

 

2 

 

                                                 
2 Pasteur, Vallery-Radot, M., Librairie Académique Perrin: Paris, 1994  
3 Pasteur, L. Ann. Chim. Phys., 1848, 24, 442-459.  
4 Flack, H. D. Acta Crystallographica Section A: Foundations of Crystallography, 2009, 65, 371-389.  
5 Van’t Hoff, J. H. Arch Neerland Sci Exact Natur, 1874, 9, 445-454.  
6 Le Bel, J. A. Bull. Soc. Chim, 1874, 22, 337-347.  
7 McBride, W. G. Lancet, 1961, 2, 291-293.  
8Teo, S. K.; Colburn, W. A.; Tracewell, W. G.; Kook, K. A.; Stirling, D. I.; Jaworsky, M. S.; Scheffler, M. A.; 

Thomas, S. D.; Laskin, O. L. Clinical pharmacokinetics, 2004, 43, 311-327.  
9 Danon, B.; Van Der Gryp, P.; Schwarz, C. E.; Görgens, J. F. Journal of Analytical and Applied Pyrolysis, 

2015, 112, 1-13. 
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1.2 Kiralitatea molekula organikoetan. 



                                                 
10 Moss, G. P. Pure & App. Chem., 1996, 68, 2193-2222. 
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11 Organic chemistry: structure, mechanism, and synthesis. Ouellette, R. J.; Rawn, J. D. Elselvier, 2014. 
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12 Moss, G. P. Pure and applied chemistry, 1996, 68, 2193-2222. 
13 Chemistry: an introduction to organic, inorganic and physical chemistry. Housecroft, C. E.; Constable, E. C.  

Pearson education, 2010. 
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1.3 Sintesi asimetrikoa. 

                                                 
14 Stereoselective synthesis: a practical approach. Nógrádi, M. Wiley-VCH: Weinheim, 1994. 
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15 Seyden-Penne, J.; Wiley, J.; App. Organomet. Chem., 1997, 11, 457-458. 
16 Asymmetric Synthesis with Chemical and Biological Methods. Helmchen, G. John Wiley & Sons, 2007. 
17 Enzyme Catalysis in Organic Synthesis. Gais, H. J.; Theil, F.; Drauz, K.; Waldmann, H. Wiley-VCH: 

Weinheim, 2002. 
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18 Comprehensive asymmetric catalysis; Jacobsen, E. N.; Pfaltz, A.; Yamamoto, H. Springer-Verlag:  Berlin, 

1999. 
19 Laidler, K. J. Pure & App. Chem., 1996, 68, 149-192. 
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∆

 
 

                                                 
20 Laidler, K. J. Journal of Chemical Education, 1984, 61, 494. 
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21 Organic chemistry: structure, mechanism, and synthesis. Ouellette, R. J., & Rawn, J. D. Elsevier, 2014. 
22 García-Mota, M.; Gómez-Díaz, J.; Novell-Leruth, G.; Vargas-Fuentes, C.; Bellarosa, L.; Bridier, B.; Pérez-

Ramírez, J.; López, N. Theo. Chem. Acc., 2011, 128, 663-673. 
23 Organ, M. G.; Abdel‐Hadi, M.; Avola, S.; Hadei, N.; Nasielski, J.; O'Brien, C. J.; Valente, C. Chem. Eur. J., 

2007, 13, 150-157. 
24 Yang, L. M.; Huang, L. F.; Luh, T. Y. Org. Lett., 2004, 6, 1461-1463. 
25 Ma, J. A.; Cahard, D. Angew. Chem. Int. Ed., 2004, 43, 4566-4583. 
26 MacMillan, D. W. Nature, 2008, 455, 304. 
27 Bertelsen, S.; Jørgensen, K. A. Chem. Soc. Rev., 2009, 38, 2178-2189. 
28 Moss, G. P.; Smith, P. A. S.; Tavernier, D. Pure & App. Chem., 1995, 67, 1307-1375. 
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1.4 Enamina bidezko organokatalisi asimetrikoa. 

 

 

 

                                                 
29 Asymmetric Synthesis in Organophosphorus Chemistry: Synthetic Methods, Catalysis, and Applications; 

Kolodiazhnyi, O. I., Wiley-VCH, 2016. 
30 Asymmetric organocatalysis: from biomimetic concepts to applications in asymmetric synthesis. Berkessel, 

A., Gröger, H. John Wiley & Sons, 2006. 
31 Tu, Y.; Wang, Z. X.; Shi, Y. J. Am. Chem. Soc.,  1996, 118, 9806-9807. 
32 Denmark, S. E.; Wu, Z.; Crudden, C.; Matsuhashi, H. The Journal of organic chemistry, 1997, 62, 8288-8289. 
33 Yang, D.; Yip, Y. C.; Tang, M. W.; Wong, M. K.; Zheng, JH.; Cheung, K. K.,  J. Am. Chem. Soc.1996, 118, 

491–492. 
34 Sigman, M.; Jacobsen, E. N. J. Am. Chem. Soc.1998, 120, 4901–4902 
35 Corey, E. J.; Grogan, M. J. Org. Lett. 1999, 1, 157–160. 
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36 Miller, S. J.; Copeland, G. T.; Papaioannou, N.; Horstmann, T. E.; Ruel, E. M.. J. Am. Chem. Soc. 1998, 120, 

1629–1630. 
37 List, B.; Lerner, R. A.; Barbas, C. F. III. J. Am. Chem. Soc. 2000, 122, 2395–2396. 
38 Ahrendt, K. A.; Borths, C. J.; MacMillan, D. W. C. J. Am. Chem. Soc. 2000, 122, 4243–4244. 
39 King, H. D.; Meng, Z.; Denhart, D.; Mattson, R.; Kimura, R.; Wu, D.; Gao, Q.; Macor, J. E.Org. Lett., 2005, 

7, 3437-3440. 
40 Twigg, M. V. Catalysis Today, 2011, 163, 33-41. 
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41 Noyori, R., & Hashiguchi, S. Acc. Chem. Res., 1997, 30, 97-102. 
42 Gao, J. X., Ikariya, T., & Noyori, R. Organometallics, 1996, 15, 1087-1089. 
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α, β γ

α, β

                                                 
43 D. W. C. MacMillan, Nature, 2008, 455, 304-308. 
44 J. Seayad, B. List, Org. Biomol. Chem.2005, 3, 719-724. 
45 B. List, Tetrahedron 2002, 58, 5573-5590 
46 G. Lelais, D. W. C. MacMillan,Aldrichimica Acta 2006, 39, 79-87. 
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47 T. Hashimoto, K. Maruoka, Chem. Rev. 2007, 107, 5656-5682. 
48 C. Palomo, M. Oiarbide, R. López, Chem. Soc. Rev. 2009, 38, 632-653. 
49 M. S. Taylor, E. N. Jacobsen, Angew. Chem. Int. Ed. 2006, 45, 1520-1543. 
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50 Chauhan, P.; Kaur, J.; Chimni, S. S. Chemistry–An Asian Journal, 2013, 8, 328-346. 
51 Fredenhagen, A.; Tamura, S. Y.; Kenny, P. T.; Komura, H.; Naya, Y.; Nakanishi, K.; Nishiyama, K.; Sugiura, 

M.; Kita, H. Journal of the American Chemical Society, 1987, 109, 4409-4411.  
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γ

γ-

γ

                                                 
52 Isaka, M.; Rugseree, N.; Maithip, P.; Kongsaeree, P.; Prabpai, S.; Thebtaranonth, Y. Tetrahedron, 2005, 61, 

5577-5583. 
53 Curtin, M. L.; Garland, R. B.; Heyman, H. R.; Frey, R. R.; Michael, R. M.; Li, J.; Pease, L. J.; Glaser, K. B.; 

Marcotte, P. A.; Davidsen, S. K. Bioorganic & medicinal chemistry letters, 2002, 12, 2919-2923. 
54 Nöth, J.; Frankowski, K. J.; Neuenswander, B.; Aubé, J.; Reiser, O. J. Combin. Chem., 2008, 10, 456-459. 
55 Das Sarma, K.; Zhang, J.; Huang, Y.; Davidson, J. G. Eur. J. Org. Chem., 2006, 2006, 3730-3737. 
56 Kazmierski, W. M.; Andrews, W.; Furfine, E.; Spaltenstein, A.; Wright, L. Bioorg. & Med. Chem. Lett., 2004, 

14, 5689-5692. 
57 Barnes, D. M.; Ji, J.; Fickes, M. G.; Fitzgerald, M. A.; King, S. A.; Morton, H. E.; Plagge, F. A.; Preskill, M.; 

Wagaw, S. H.; Wittenberger, S. J.; Zhang, J. J. Am. Chem. Soc., 2002, 124, 13097-13105. 
58 Tang, K.; Zhang, J. T. Neurological research, 2002, 24, 473-478. 
59 Krauss, G. L.; Betts, T.; Abou-Khalil, B.; Bergey, G.; Yarrow, H.; Miller, A. Seizure, 2003, 12, 617-620. 
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γ-

                                                 
60 Handbook of Grignard reagents. Silverman, G. S.; Rakita, P. E. CRC Press, 1996. 
61 Sibi, M. P.; Manyem, S. Tetrahedron, 2000, 41, 8033-8061. 
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α, β -

α,β-

β 

ρN

                                                 
62 Poon, T.; Mundy, B. P.; Shattuck, T. W. Journal of Chemical Education, 2002, 79, 264. 
63 Ho, T. L. Chem. Rev., 1975, 75, 1-20. 
64 Poon, T.; Mundy, B. P.; Shattuck, T. W. Journal of chemical education, 2002, 79, 264. 
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qAK

α, β

α

α, β

                                                 
65 Mulliken, R. S. J. Chem. Phys., 1955, 23, 1833-1840. 
66 HSAB teoriari buruzko informazio gehiago: a) Liburua: Hard and soft acids and bases principle in organic 

chemistry. Ho, T. L. Elsevier, 2012.: b) Argitalpenak: Pearson, R. G. Inorganica Chimica Acta, 1995, 240, 93-

98.: Ho, T. L. Tetrahedron, 1985, 41, 3-86.: Ho, T. L Chem. Rev., 1975, 75, 1-20. 
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α, β

α 

β 

                                                 
67 Topics in Stereochemistry, Oare, D. A.; Heathcock, C. H., John Wiley & Sons: New York, Chichester, 

Brisbane, Toronto, Singapore, 1991. 
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Ĥ     𝜕/𝜕 t

   

Ĥ 

. Ĥ      

                                                 
68 Smith, S. J.; Sutcliffe B. T., Reviews in Computational Chemistry 1997, 70, 271 - 316. 
69 Computational organic chemistry. Bachrach, S. M. John Wiley & Sons, 2014.  
70 Neither physics nor chemistry: A history of quantum chemistry  Gavroglu, K.; Simoes, A. MIT Press, 2011. 
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71

 Essentials of Computational Chemistry: Theories and Models. C.J. Cramer.  Wiley: Chichester, 2004. 
72 A Primer in Density Functional Theory , C. Fiolhais, F. Nogueira, M. Marques, Springer, 2003 
73 Hohenberg, P.; Kohn, W. Phys Rev Phys Rev, 1964, 140, A1133. 
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74 Sham, L.J.; Kohn, W.; Phys. Rev. B, 1966, 145, 561. 
75 Perdew, J. P.; Ruzsinszky, A.; Tao, J.; Staroverov, V. N.; Scuseria, G. E.; Csonka, G. I. J. Chem. Phys. 2005, 

123, 062201 
76 Becke, A. D. Phys. Rev. A., 1988, 38, 3098. 
77 W. Hujo, S. Grimme, Phys. Chem. Chem. Phys. 2013, 13, 13942-13950 
78 Laidler, K.; King, C, J. Phys. Chem., 1983, 87, 2657. 
79 Laidler, K.; King, C, The chemical intelligencer 1998, 4, 39.  
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 

 

                                                 
80 Transition State Theory and Related Topics. In Modern Physical Organic Chemistry University Eric V. 

Anslyn and Dennis A. Dougherty. Science Books: 2006 
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 

 

 

                                                 
81 J. Tomasi, B. Mennucci, R. Cammi, Chem. Rev. 2005, 105, 299-3094. 
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Erreakzio zenbakia R taldea Disolbatzailea Etekina (%) ee (%) 

1 

 

Tolueno 98 94 

2 

 

Tolueno 98 87 

3 

 

Tolueno 98 67 

4 

 

Kloroformo 97 86 

                                                 
82 chinchilla@ua.es (R.C.) 
83 enrique.gomez@ehu.es (E.G.-B.) 
84 Torregrosa-Chinillach, A., Moragues, A., Pérez-Furundarena, H., Chinchilla, R., Gómez-Bengoa, E.,  

Guillena, G. Molecules, 2018, 23, 3299. 
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4.1 Erabilitako metodoak. 

 

                                                 
85 M. J. Frisch, G. W. Trucks, H. B. Schlegel, G. E. Scuseria, M. A. Robb, J. R. Cheeseman, G. Scalmani, V. 

Barone, B. Mennucci, G. A. Petersson, H. Nakatsuji, M. Caricato, X. Li, H. P. Hratchian, A. F. Izmaylov, J. 

Bloino, G. Zheng, J. L. Sonnenberg, M. Hada, M. Ehara, K. Toyota, R. Fukuda, J. Hasegawa, M. Ishida, T. 

Nakajima, Y. Honda, O. Kitao, H. Nakai, T. Vreven, J. A. Montgomery, Jr., J. E. Peralta, F. Ogliaro, M. 

Bearpark, J. J. Heyd, E. Brothers, K. N. Kudin, V. N. Staroverov, R. Kobayashi, J. Normand, K. Raghavachari, 

A. Rendell, J. C. Burant, S. S. Iyengar, J. Tomasi, M. Cossi, N. Rega, J. M. Millam, M. Klene, J. E. Knox, J. B. 

Cross, V. Bakken, C. Adamo, J. Jaramillo, R. Gomperts, R. E. Stratmann, O. Yazyev, A. J. Austin, R. Cammi, 

C. Pomelli, J. W. Ochterski, R. L. Martin, K. Morokuma, V. G. Zakrzewski, G. A. Voth, P. Salvador, J. J. 

Dannenberg, S. Dapprich, A. D. Daniels, Ö. Farkas, J. B. Foresman, J. V. Ortiz, J. Cioslowski, and D. J. Fox.; 

Gaussian 09., Revision A.03., Gaussian, Inc., Wallingford CT, 2009. 
86 Hanwell, M. D., Curtis, D. E., Lonie, D. C., Vandermeersch, T., Zurek, E., & Hutchison, G. R. Journal of 

cheminformatics, 2012, 4, 17. 
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87 CYLview, 1.0b; Legault, C. Y., Université de Sherbrooke, 2009 (http://www.cylview.org) 
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88 http://gaussian.com/scrf/?tabid=7  
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Komandoa Funtzioa 

ls Karpetan dagoena bistaratu. 

cd (izena) Karpeten artean mugitu ( .. atzeraka joateko). 

mkdir Karpeta berri bat sortu. 

cp (izena) (izen berria) Karpeta edo artxibo bat kopiatzeko . 

mv (izena) (izen edo leku barria) Karpeta edo artxibo bat mugitzeko edo izena aldatzeko. 

vi (izena) Artxibo bat bistaratzeko. 

:q  Artxiboa bistaratu ondoren bertatik ateratzeko. 

:wq Artxiboa bistaratu ondoren aldaketak gorde eta ateratzeko. 

:q! Artxiboa bistaratu ondoren aldaketak gorde gabe ateratzeko. 

“control” F Artxiboa bistaratu ondoren hurrengo orrialdera joateko. 

“control” B Artxiboa bistaratu ondoren aurreko orrialdera joateko. 

:(lerro zenbakia) Artxiboa bistaratu ondoren ipini den lerrora joateko. 

:$ Artxiboa bistaratu ondoren azken orrialdera joateko. 

/(bilatu nahi den hitz edo hizkia) Artxiboa bistaratu ondoren zerbait bilatzeko bertan. 

grep “(bilatu nahi dena)” (non bilatu) 

Artxiboa bistaratu gabe bilatu nahi den terminoren lerroa azaltzeko (* artxibo 

guztietan bilatzeko esan nahi du, */* artxibo guztietan eta bertako karpeten 

barneko artxiboetan ere). 

N 
Artxiboa bistaratu ondoren eta aurreko komandoa erabili ondoren bilatutako 

terminoen artean mugitzeko. 

I Input artxiboa bistaratu ondoren artxiboetan (.com) idatzi ahal izateko 

“esc” Aurreko komandoaren kontrakoa. 

(zenbakia)dd  Input artxiboa bistaratu ondoren zenbakiari dagokion lerroa ezabatzeko. 

molden (.log artxibo baten izena) Arina klusterretik itzultzen diren kalkuluak Molden bidez irekitzeko. 

“contsol” c Momentuan egiten ari dena bertan behera uzteko.. 

rm (izena) Artxibo bat edo gehiago (* erabiliz) borratzeko 

rm -rf (izena) Karpeta eta artxibo bat edo gehiago borratzeko. 

send_gauss (izena) p_(denbora) (n) 
Input bat Gaussian 16 kalkulura bidaltzeko komandoa. Izena “.com” gabe idatzi 

behar da, denbora (dast, medium edo slow adibidez) eta n (prozesadore kopurua). 

ni Kalkuluaren egoera ikusteko. 

qstat Departamendu osoak bidaldu dituen input guztiak ikusteko. 

now Prozesadore guztien egoera ikusteko. 

remote_vi (kalkulu zenbakia) Inputa kalkulatzen dagoen bitartean artxiboa irekitzeko. 

remote_molden (kalkulu zenbakia) Inputa kalkulatzen dagoen bitartean Molden bidez artxiboa ikusteko. 

qdel (kalkuluaren izena) Kalkulatzen dagoen Input bat gaizki bidaldu denean bertatik ezabatzeko. 

pwd Karpeta eta artxiboen koordenatuak ikusteko 
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4.2 Jarraitutako pausoak. 
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89 Bahmanyar, S.; Houk, K. N. J. Am. Chem. Soc., 2001, 123, 11273-11283. 
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90 Azaldu diren molekulei buruzko informazio gehiagorako eranskinean begiratu. 
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Å 

5.2 Purutasun enantiomerikoa. 

  

 

                                                 
91 Informazio gehiagorako begiratu eranskina.  
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(1)         (2) 
 

 (3) 
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