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1.-Los acidos peroxicarboxilicos se utilizan en la epoxidacion de dobles enlaces, siendo uno de
los mas utilizados el 4&cido m-cloro perbenzoico.

En relacion a esto dibuje el patron de acoplamiento espectral de 'H-RMN para dicho sistema
aromatico, indicando el desplazamiento quimico aproximado de cada uno de los protones.
Utilice diagramas de arbol que indiquen la multiplicidad de cada uno de los protones aromaticos.
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Dato:
Asuma Jorto = 8HZ, Imeta = 2HZ, Jpara = OHz

2.- Dibuje el espectro de "H-RMN del compuesto A, tomando en cuenta: desplazamiento
quimico, intensidad y multiplicidad.
Indique los valores de J utilizados.
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3.-Determine la estructura y la correcta estereoquimica del siguiente compuesto.
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4.- Distinga los tres isomeros de los bencenos sustituidos
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5.-Los siguientes espectros IR y RMN corresponden a un compuesto X de formula molecular
Ci3H6N20,, conocido derivado serotoninérgico.

Proponga una estructura que este de acuerdo a los datos entregados y asigne los &tomos de
su estructura con las sefiales de los espectros de *H-RMN y **C-RMN.

Para una mejor interpretacion considere la siguiente informacion:

En el espectro 'H-RMN,en la zona de 6.5-7.5 ppm se observan 4 sefiales con las
siguientes caracteristicas, la de campo alto corresponde a un dobledoblete con constantes de
acoplamaiento J = 8 y J =2 Hz. Luego hay un doblete con J =2 Hz, un singulete y finalmente
un doblete con J = 8Hz.

Las sefiales marcadas con * corresponden a protones que se intercambian con D;0.

El espectro de *C-RMN tiene las siguientes sefiales:

170.16; 154.13; 131.70; 127.82; 122.85; 112.66; 112.41; 112.05; 100.64;
56.00; 39.85; 25.33; 23.35 ppm
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6.-A un compuesto heterociclico se le registré un espectro 'H-RMN en un equipo de 500MHz.

En la figura se observa solo la parte aromatica del espectro.

En base a un detallado analisis del espectro, asigne cada una de las sefiales a los protones de la

estructura del heterociclo.
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7.- Los siguientes espectros corresponden a algunas de las siguientes formulas:
CH;3;CH,0OH, CICHCH,CHCI, (CH3),CHCN, CHCl,CHCICHCI,, CHCI,CHO, NECCH,CH,Cl,

CHC12CHC12, CH3CH2C1, CHQBI’CHQCHQBI‘, CH3CH2BI‘, CH3CHC12 y (CH3)2CHC1

Asignelas correctamente justificando su eleccion.
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8.- Deduzca las estructuras de los compuestos A —H y asigne las sefiales de "*C.

Las multiplicidades estan abreviadas, s = singulete, d = doblete, t = triplete, q = cuarteto.

Los espectros estan tomados en CDCl; a 25.2 MHz

Problem 5.7 Compound A, C;H,;,0. The C—0 group is ofiset at 211.8 ppm.
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Problem 5.7 Compound B, C,H,,0.
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d C, C,;H,,0;.
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d F, C;H,Cl10.
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9.- Dibuje los espectros 'H y '*C desacoplado de protones y designe sus multiplicidades de los
siguientes compuestos:
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10.-Un compuesto de formula molecular CgHoNO, presenta los siguientes espectros de 'H-RMN
y PC-RMN en CDCls. (El espectro de °C esta acoplado de protones, s = singulete, d = doblete,
t = triplete, ¢ = cuarteto, m = multiplete) Las constantes de acoplamiento de la zona aromatica
tienen valores entre 1-8Hz. En base a un detallado analisis de todos los espectros, proponga una
estructura para este compuesto. Asigne completamente los espectros de 'H-RMN y *C-RMN.
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11.-Un compuesto de formula molecular C4HsO, presenta los siguientes espectros de '"H-RMN
y PC-RMN en CDCl;. (El espectro de "°C esta acoplado de protones, s = singulete, d =
doblete, t = triplete, ¢ = cuarteto, dd = dobledobletes.) Proponga una estructura para este
compuesto. Asigne completamente los espectros de 'H-RMN y *C-RMN.
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12.-Un compuesto de formula molecular C;oH;,N; presenta los siguientes espectros de 'H-RMN
y PC-RMN en CDCl;. (El espectro de "°C esta acoplado de protones, s = singulete, d = doblete,
t = triplete, ¢ = cuarteto, m = multiplete.) Proponga una estructura para este compuesto. Asigne
completamente los espectros de 'H-RMN y "C-RMN.
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13.- Un compuesto de formula molecular C;;H;,0, presenta los siguientes espectros de 'H y
C en un equipo de 500MHz. En base a los espectros entregados proponga una estructura y
haga una asignacion inequivoca de las senales de los espectros de protones como de carbono.

3t
2c
2 1
| E
e T
Ampliacion zona 6 -8 ppm 346486
3204.07
3188.23
3776.63
3783.42
3472.47
3807.11
3822.96 3457.31
3711.92
3704.68
3719.32

W | Il

R Ll R e e e e R EEEE e e e A D AN
3900 3850 3800 3750 3700 3650 3600 3550 3500 3450 3400 3350 3300 3250 3200 3150 3100

Espectro *C desacoplado protones
Las sefiales del espectro de carbono son: 14.3; 60.1; 118.5; 127.9; 128.9; 130.6; 134.7; 144.8;
167.0 ppm
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14.- Un inhibidor sintético derivado de un producto natural posee por formula molecular

C 1 1H9NO4 .
En base a los espectros de 'H-RMN y *C-RMN desacoplados en protones proponga una

estructura del heterociclo y haga una asignacion inequivoca del espectro de protones.

Espectro 'H-RMN con ampliacién de la zona aromatica:

J=12 J=28.6

12 11 10

2 1111 3 integracion

*se intercambia con D,O

Espectro *C desacoplado de protones:
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15.-Un compuesto de formula molecular C;4H2,N,O tiene los siguientes espectros IR, '"H-RMN
y C-RMN. En base a un analisis detallado proponga una estructura que este de acuerdo a los
datos entregados.
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16.-Para el benzoato de propilo, cuya estructura es:

a)-Prediga las bandas principales del IR y calcule su A en UV.
b)-Dibuje el espectro de "H y "°C del benzoato de propilo, indicando desplazamiento quimico,

multiplicidad e integracién cuando corresponda.
c)-Prediga los principales fragmentos del espectro de masa con las ecuaciones correspondientes.

17.-Un derivado quinolinico de formula molecular C;;H;NO tiene el siguiente espectro 'H-

RMN.
Proponga una estructura en base a los desplazamientos quimicos y constantes de acoplamiento

justificando su eleccion.

intercambia con D,O
*
J=45Hz
J=8.5Hz
J=45Hz;J=28.5H4
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18.-Dado el siguiente espectro 'H-RMN de metil-Bglucopiranosido, registrado en un equipo
de 500 MHz en D,O.

Asigne cada uno de los protones de la estructura con el espectro 'H-RMN en base al
desplazamiento quimico y sus constantes de desplazamiento
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NOTA:
Como el espectro es registrado en D,0, todos los grupos hidroxilos se han intercambiado

por deuterio (OD), perdiéndose todo tipo de acoplamiento.
Los valores de las constantes de acoplamiento son las siguientes:

3.17ppm dd J=9.8;8.0Hz
329ppm dd J=9.8;9.2Hz
3.37ppm ddd J=9.2;6.0;2.3 Hz
340ppm t J=9.2Hz

3.49ppm s

3.63 ppm dd J=12.3;6.0 Hz
3.84ppm dd J=12.3;2.3 Hz
429ppm d J=8.0Hz

18



19.-Un compuesto de formula molecular C;H;3NO, tiene los siguientes espectros de IR y
'"H-RMN. Proponga una estructura que esté de acuerdo a los datos entregados. Justifique
su respuesta relacionando los protones de su estructura con los hidrogenos del espectro.
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20.- Un compuesto de formula molecular CsHyN tiene el siguiente espectro "H-RMN.
Proponga una estructura que est¢ de acuerdo al espectro y a sus constantes de
acoplamiento.

Justifique su respuesta relacionando los hidrogenos de su estructura con los protones del
espectro. (Asigne)

1d
J=1Hz
1d 1dd 3s
J=7Hz J=16Hz IJE?OH
g =10Hz
1dd J=2Hz J=0Hz
J=7Hz
J=1Hz
1dd
J=16Hz
J=10Hz
B e
M il M )

85 80 75 70 65 60 55 50 45 40 35 30 25 20 15

21.- La 1,2 ciclopropancarboxilato de metilo tiene la siguiente estructura:

H CO,CHj

CO,CHs
Teniendo en cuenta las constantes de acop lamiento para ciclo propano:
Jeis = 8.5 Hz Jirans = 6.7 Hz Jeem=5.1 Hz

Dibuje los patrones de acoplamiento de cada uno de los protones presentes en base a los
datos entregados.
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22.- Un compuesto X de Formula Molecular C;3H;6N,O, de naturaleza indolico con
marcado efecto bioactivo en la regulacion del suefio, tiene el siguiente espectro de 'H-
RMN.

Proponga una estructura que esté de acuerdo al espectro dado justificando cada una de las
sefiales.

3 3s
1d
J=2Hz
y L 2t 2t
J=28.5 Hz
1dd
J=85y2Hz
*2s
8.0 75 70 65 6.0 55 50 45 40 35 30 25 20 15 10

*intercambia con D,O

23.- La conformacion de los esteroides A y B debe ser identificada. La sefal del proton Ha
aparece como un doble de dobletes con constantes de acoplamiento de J = 8.2 y 3.4 Hz.

OAc CHs Ha CHs
H H
Ha H AcO H
(0] (0]
A B

{, Que conformacion es consistente con estos datos?
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24.- El espectro 'H-RMN corresponde a la 6,4’ dimetoxi-isoflavona. De acuerdo a la
informacion entregada, haga un exhaustivo analisis y asigne cada uno de los de los
protones del espectro a la isoflavona justificando el desplazamiento de la sefial ademas del
valor de la constante de acoplamiento.
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Relative Intensity

25.-Un compuesto de formula molecular C;3H;00, tiene los siguientes espectros de
carbono 13 y masa. Analice ambos espectros y proponga una estructura que esté de
acuerdo a ellos justificando su eleccion con mecanismos de fragmentacion.
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26.-Un compuesto de formula molecular C;;H;7N tiene el siguiente espectro de "H-RMN.

Proponga una estructura que esté de acuerdo a los datos entregados justificando su

eleccion.

10Hz
=7
J=10Hzy Hz
THz
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27.- Un compuesto de formula molecular C;H;NO tiene el siguiente espectro de 'Hy °C
RMN.

En base a los datos entregados, proponga una estructura y haga una correcta asignacion de
cada uno de los protones.

1.8 0.9 Hz

T T L B
218 880 8.24 A4S Bpm £.66
148.90
152.70 135.40 123.70 25.60
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