RESOLUCAO DO SEGUNDO EXERCICIO DE RMN-H
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2) aresposta certa é d , Ou seja, o composto é o 2-metil-1-buteno.

3)

Formula molecular : 108/13 = 8,30 r=4 CgH1; — CHy( devido a um dtomo de O) = C;Hs

indice de instauragdo: [(n-r+2)/2]1+1 = 4

O espectro no infravermelho indica tratar-se de um alcool e pode conter um anel aromatico.

Pelo nimero de insaturagdes, pode ser o alcool benzilico :




CH, O-H

Vejamos o espectro de RMN de H:

A descricdo do espectro é :

(3 ppm, CDCl3) = 2,30 (sl, 1H), 4,59 (s,2H), 7,30 (m, 5H). sl = singleto largo
Portanto, coerente com o espectro esperado para o alcool benzilico:

5 prétons aromaticos em 7,30 ppm ( singleto largo porque os prétons orto, meta e o préton
para sao distintos, mas com deslocamentos quimicos muito semelhantes.

O grupo metilena (CH,) deve-se apresentar como um singleto.
O grupo OH corresponde a um pico alargado, devido a existéncia de ligagdes de hidrogénio.

A existéncia de um grupo OH poderia ser confirmada adicionando-se a solu¢do, em cloroférmio
deuterado, algumas gotas de dgua deuterada. Haveria troca do hidrogénio do grupo hidroxila
por deutério. Como a frequéncia de ressonancia do deutério é diferente da frequéncia de
ressonancia de préton, o sinal correspondente ao grupo OH deverd desaparecer apds a adigao
de D;0. Esse tipo de experiéncia vale, também, quando houver a suspeita de que existe um
grupo amino na molécula. NH, também troca na presenca de D,0.

R-OH + D,0O R-OD + HOD
R-NHZ + Dzo R-NDZ + Hzo
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b) célculos :
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Ha 7,36+ (0,53-0,07) = 7,82

Hb 7.36 + (0,18-0,02) = 7,52

H O

~
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Ha 7,36 + (0,93-0,13) =776

Hb 736+ (053-0,02) =787

Ha\ Cl

Hb

Ha 7,36+ (0.53-0,07) = 7,82
Hb 7.36 + (-0,02 +0,18) = 7,38

Portanto, vide préxima pagina
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5) Célculo do valor de J em ppm : valor em ppm = frequéncia do instrumento x J
a)
X. 300 = 8,20 ( igualar o niumero de algarismos significativos)

X=0,0273 ppm

29770 ppm  2,9497 ppm

J=82Hz

2,9634 ppm




b1) para um quarteto, devemos calcular a média dos deslocamentos quimicos dos picos
centrais.

b2) para um quinteto, o deslocamento quimico é o deslocamento quimico do pico central.

b3) para um dubleto de dubletos, devemos assinalar o deslocamento quimico de cada dubleto
em separado. Para cada dubleto, o deslocamento quimico serd no meio do dubleto.

PS. Um espectro de RMN de H deve ser relatado da seguinte forma:

(6 ppm, solvente) : (multiplicidade do sinal, nimero de prétons, J em Hz), ...
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7)

a) 0,89 =dubleto

1,49 = dubleto 3,55 = quarteto

b) resposta correta, b2. Observe que os espectros dos enantiomeros separados e o da
mistura racémica devem ser idénticos.

Quanto a intensiadade dos sinais, na mistura a concentracdo é a mesma das solucées

separadas. Dobrou o volume mas dobrou, também, o nimero de mols.
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7.24(d 2H.J=8 1Hz)
1,52(d, 3H, J=7,2Hz)

7.12(d,2H.J=8 1Hz)

cm\
(10,5 (s, 1H)

2.47(d, 2H, J=T 2Hz)
0,89 (d, 6H, J=6,6Hz)

1.87(n,1H, J=6 6Hz)

3.72 (g, 1H, J=T 2Hz)




