SEGUNDO EXERCICIO SOBRE RMN- H

1) Para cada uma das moléculas abaixo, assinale, com a mesma letra, prétons
guimicamente equivalentes e, com letras diferentes, prétons que néo sao quimicamente
equivalentes. Decida, também, quantos sinais havera no espectro de RMN de H para

cada uma dessas moléculas.
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2) Com base nos espectros abaixo, decida a qual dos seguintes compostos eles
correspondem :

a) 1l-penteno

b) 2-penteno

c) ciclopentano

d) 2-metil-1-buteno
e) 2-metil-2-buteno
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Observe como deve ser descrito o espectro de RMN de H :

(6 ppm, CDCl5) = 1,03(t, 3H, J = 7,0 Hz), 1,72 (s, 3H) 2,01(q, 2H, J = 7,0 Hz), 4,67 (dois
dubletos sobrepostos, 2H)



3) No espectro de massas de determinado composto, foi observado um ion molecular de
m/z =108 . O composto possui apenas os elementos C,H e O.

a) Com base nesses dados, determine uma possivel férmula molecular para o composto.

b) Com base nos espectros de infravermelho e de RMN de H, apresentados abaixo, e nos
dados do item a, apresente uma possivel férmula estrutural para o composto em

questao:
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(0 ppm, CDCl3 )= 2,30 (sl, 1H), 4,59 (s,2H), 7,30 (sl, 5H). sl = singleto largo

4) Para as seguintes moléculas:
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a) Em qual (is) ha prétons quimicamente equivalentes mas que ndo sao

magneticamente equivalentes?
b) Dados os espectros de RMN de H abaixo, atribua-os a cada uma das moléculas de
cloro-benzaldeido isoméricas.



L L L L L L L T T 7 T " T " T 7T "1
11 10 3 g 7 & 5 4 3 2 1 0 1z 11 10 3 8 7 [ 5 4 3 z 1
pemM ppm

— T T T T T T T T T T T T

1

5) Em um determinado espectro de RMN de H, obtido utilizando um instrumento de 300
MHz, foi observado um dubleto. O deslocamento quimico desse sinal, em ppm, foi
assinalado, corretamente, como a média entre os deslocamentos quimicos dos dois
sinais que constituem o dubleto :

ppm
ppm

J=8.2Hz

2,9634 ppm
a) Para este sinal, calcule o valor, em ppm, de cada sinal que constitui o dubleto.
Expresse os valores com uma incerteza de 0,0001 ppm.




b) Seguindo a mesma légica, como deveriamos calcular o deslocamento quimico de :
b1) um quarteto
b2) um quinteto

b3) um dubleto de dubletos?

6) Escolha a estrutura correta para cada um dos espectros de RMN deH eu
estdo apresentados logo apds as estruturas.

DICA : Antes de procurar o espectro correspondente a cada estrutura, determine o
numero de sinais esperados e a multiplicidade de cada sinal.
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7) O farmaco ibuprofeno é comercializado na sua forma racémica. Quando o (+/-)

ibuprofeno foi tratado com a (S)(-)-metilbenzilamina, formaram-se amidas
diastereoméricas:

Referéncia :A.L.Romero, L.H.B.Baptistella, F.Coelho e P.Imamura, Quim.Nova 2012,35,1680.
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Desta forma é possivel separar os dois enantiomeros do lbuprofeno. Esses dois
enantibmeros, agora separados, apresentam diferentes propriedades biolégicas. Este é um
método de separacdo de enantiémeros, frequentemente utilizado na industria farmacéutica.

N3ao é possivel distinguir enantibmeros por RMN de H, pois apresentardao espectros
idénticos. Porém, para dois diastereoisomeros, os espectros podem ser bem diferentes. A figura
acima apresenta os deslocamentos quimicos de alguns sinais das duas amidas diastereoméricas.

a) Qual a multiplicidade do sinais assinalados em vermelho para a amida de
configuragdo S,S

b) Se registrarmos, em separado, os espectros de RMN de H de solugGes de mesma
concentracdo de (S)-lbuprofeno e de (R)-Ibuprofeno e, em seguida, misturarmos as
duas solugdes e registrarmos um novo espectro, esse novo espectro sera

b1) diferente dos anteriores quanto aos deslocamentos quimicos dos sinais.
b2) idéntico aos dois anteriores.

b3) diferente dos anteriores quanto a multiplicidade dos sinais.

b4) igual aos anteriores mas com sinais mais intensos.

b5) diferente dos anteriores, pois os sinais terdo se anulado.

c) Este é o espectro do ibuprofeno racémico. Os deslocamentos quimicos dos sinais
sd0:0,89;1,52;1,87;2,47;3,72;7.12 ;7,24 e 10,5 ppm. Desenhe a molécula e
atribua cada um desses sinais ao(s) proton(s) correspondente.
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