DETERMINACION ESTRUCTURAL (Problemas) Julio 2002
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1.- Los espectros que aparecen a continuacién corresponden a un compuesto de formula molecular C7Hy20;.

a) Proponer razonadamente una estructura para dicho compuesto. b) Indicar las bandas mas caracteristicas del
espectro de IR; explicar detalladamente la asignacion de las bandas situadas en la region de 1800-1700 em’. ¢)
Medir los valores de las constantes de acoplamiento del espectro de RMN de 'H. d) Calcular los desplazamientos
quimicos tedricos para las sefiales de los carbonos que aparecen a 52 y 8 ppm. ¢) Indicar las fragmentaciones que
explican los picos de 115, 113, 59 y 57 del espectro de masas. f) Calcular el coeficiente de extincién molar (g) de la
banda observada en el espectro de UV e indicar si se trata de una banda permitida.
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2.- Los espectros que a continuacién aparecen corresponden a un compuesto de férmula molecular CyHy,0s.

a) Proponer razonadamente una estructura para dicho compuesto. b) Indicar las bandas mds caracteristicas del
espectro de IR. ¢) Medir los valores de las constantes de acoplamiento; explicar el desdoblamiento de la sefial que
aparece a 1.92 ppm d) Calcular los desplazamientos quimicos teéricos para las sefiales de los carbonos aromiticos.
e) Indicar la fragmentacién que corresponde al pico base del espectro de masas. f) Estimar aproximadamente la
posicion de la banda més intensa del espectro de UV.
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DETERMINACION ESTRUCTURAL (Teoria) Julio de 2002
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1.- a) Explique por qué el trans-4-octeno no muestra ninguna absorcion de infrarrojo debida a su
doble enlace carbono-carbono.

b) La frecuencia de tension del carbonilo en las cetenas, CH,=C=0, es 2150 cm’. (Como justificaria
esta diferencia en la frecuencia de tension con otros compuestos carbonilicos?

2.- Indique razonadamente el espectro de 'H RMN que esperaria observar para el siguiente
compuesto.

COCH, .

LonmiH
COCH;

;;,%H

3.- a) Indique, en el compuesto siguiente, dos hidrogenos que sean quimicamente no equivalentes y
dos que sean magnéticamente no equivalentes. Razone la respuesta.
NO,

N
il

CO-CHy
b) Indique un ejemplo de estructura conteniendo protones enantiotdpicos y otra con protones
diastereotépicos. (sefialar con flechas y letras los protones en dichas estructuras)
4.- De los dos hexadienoles isémericos que siguen: 5-metil-2.4-hexadien-1-ol y 2-metil-3,5-hexadien-
2-0l, uno absorbe en etanol a Ani=220 nm. vy ¢l otro a Amsx =230 nm. en el mismo disolvente, Dibuje
las formulas de los dos e indique a qué compuesto corresponde cada espectro.

5.- Indique las fragmentaciones que originan los picos a 87, 73, 59, 57, 45 y 29 en el espectro de
masa del sec-butil etil éter.

6.- Un liguido, CoH,yO,, presenta absorciones en IR caracteristicas a 1760, 1630 y 1520 crn"_. ¥
sefiales en '"H RMN a 2.1 (s, 3H) , 5.0 (s, 2H) y 7.3 (s, 5H) ppm. Proponga una estructura para el
compuesto acorde con los datos indicados. Explique el hecho de que la sefial a 7.3 ppm que
corresponde a 5 hidrogenos sea un singulete.

7.- Los espectros de “C RMN que se indican a continuacion corresponden a los siguientes
compuestos:
. ,CH=CH,

F—t OH 00 =
/ ] 1l 1 D gt
a) ;}—MHZ b) CHsCH,CHCH; ¢) CHaCH,COCCH;CH; d) L‘o) e [ |

Asigne razonadamente a cada compuesto el espectro que le corresponda.



|

== T T T T t 1 T T T T T T T T T T T |
Espescirn 2 |
CDCly
i 1 L l 1 Rl | L i 1 | | i i 1 L L L l |
190 180 170 160 150 140 130 120 110 100 90 8D 70 GO S50 40 10 20 10 0 &

T T T T 1 T T ] )
Espectro 3
CDCly
———tarn- m
" [ [, (S [Ty e it ey ooy i Il Ep ) [ S et P oy Sl Pt |
190 180 170 160 150 140 130 1A0 TI0 IO S0 B0 U BD SU 40 U oo lo b &
T T T T T T T T T T T T T T T 1 T T T T
Espectro 4
CDCHL_ J
i L
| N U] Wty oo [P LSS, WP Wt] b oo v, U o] (| {ARag S [PA| ] Vo] Pt |
190 1R0 1700 160 150 140 130 120 110 100 90 AD 70 60 50 40 30 M0 1 0 &
T T T T T T T T T T T T T T 1 ¥ 1 1 T
Espectro 5
|
CDCly
; L R
1 1 1 L 1 1 | 1 I i I L 1 I I L 1 1 [l 1
B 50 40 30 200 10 0 &

190 180 170 160 150 140 130 120 10100 90 80 70



