Quimica Orgénica I: Tablas de Espectroscopia

Tabla 1. Desplazamientos quimicos (8) de protones de metilos, metilenos y metinos de
alcanos monosustituidos con sustituyentes X en posicion o .

X CH;X ——CH,X —lux
——¢CH; —cH,— 0.86—0.91 1.25—1.33 1.50
C ——CH=—CH, 1.71 2.00—2.30 2.60
—  CH=—CH 1.80 2.10—2.16 2.59
Fenilo 2.35 2.59—2.63 2.89
- F 4.27 4.36 —
Hal6genos — 3.06 3.47 414
Br 2.69 3.35—3.37 4.21
- 2.16 3.16 4.24
— OH 3.39 3.49—3.59 3.94
——O0—Alquilo 3.24 3.27—3.37 3.55
- 0—Cc—cC 3.50 3.70 —
0 — O—fenilo 3.73 3.86—3.98 4.51
——O0—COCH, 3.67 3.98—4.05 4.94
——O0—COCF;4 4.10 4.30 —
— 0-CO-fenilo 3.88 4.25—4.37 5.22
——0-50,-fenilo 3.70 3.94—4.07 4.70
——NH, 2.47 2.61—2.74 3.07
——N—(Alquilo), 2.19 2.50 2.88
——NCH;—Fenilo 2.91 — —
N ——N(CH3)CHO 2.88-2.97 — 412
——RN—(Alquilo)s 3.33 3.40 3.50
——NHCOCH; 2.71 3.18—3.21 4.01
——NO, 4.29 4.28—4.37 4.44
— NCS 3.37 3.64 3.98
- sH 2.00 2.44—2.46 3.16
——S—Alquilo 2.09 2.43—2.49 2.93
S ——S—S—alquilo 2.30 2.63—2.67 —_
——SO,R 2.80-3.00 2.94 —
——SOCH; 2.50 — —
- scN 2.61 2.98 3.48
- CHO 2.20 2.42—2.46 2.39
——COCH; 2.09 2.32—2.47 2.54
— CO-fenilo 2.55 2.86—2.92 3.58
— COOH 2.08 2.31—2.36 2.56
o ——COOCH;3 2.01 2.22—2.28 2.48
)J\ ——CONH, 2.02 2.19—2.23 2.44
——coci 2.80 — o
— COBr 2.70 — —
— COSH 2.40 — —
—  C=—N—OH 1.90 — —

N 1.98 2.29—2.35 2.67
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Tabla 2. Desplazamientos quimicos de protones de metilos, metilenos y metinos de
alcanos monosustituidos con sustituyentes X en posicion 3 0 vy.

dcny = 0.9 + desplazamiento
dch, = 1.25 + desplazamiento
dcy =1.5 + desplazamiento

Los desplazamientos estan dados en la tabla, en ppm.

X CH3—(|:—X —CHZ—(lz—x H3C—?—C—X
——CH=CH, 0.10—0.12 .05 — —
C —  CH—CH 0.25—0.32 0.25 — 0.07
Fenilo 0.31—0.42 0.40 — 0.05
- F 0.34—0.44 0.17 0.02 —
Hal6 — 0.43—0.70 0.56 0.24 0.16
alogenos o 0.76—0.86 0.64 0.43 0.16
- 0.98—1.05 0.63 — 0.13
— OH 0.26—0.32 0.28 — 0.03
——O—Alquilo 0.18—0.34 0.30 — 0.03
- 0—c—¢ 0.40 - — —
O — O—fenilo 0.41—0.48 0.45 — 0.15
——O0—COCH; 0.31—0.55 0.31 — 0.07
— 0-CO-fenilo 0.47—0.68 0.51 — 0.17
——0-5S0,-fenilo 0.35—0.40 0.35 — 0.05
——NH, 0.13—0.25 0.18 — 0.03
——N(CHzcHo  0.20—0.29 — — —
N ——N(Alquilo)s 0.35 — — —
——NHCOCH; 0.22—0.38 0.30 — 0.06
——NO, 0.63—0.69 0.76 — 0.13
— NCS 0.50 — — —
- sH 0.41—0.53 0.32 — 0.12
——S—Alquilo 0.35—0.49 0.34 — 0.08
S ——s—s—alquiloc 0.42—0.45 0.46 — 0.13
——SO,R 0.57 — — —
— SCN 0.62 — — —
— CHO 0.17—0.23 0.42 — 0.07
——COCH;,3 0.15—0.22 0.31 — 0.03
0 —CO-fenilo 0.18—0.22 0.47 — 0.12
)k — COOH 0.26—0.33 0.43 — 0.10
——COOCH, 0.22—0.26 0.40 — 0.08
——CONH, 0.23—0.32 0.43 — 0.09
0.41—0.47 0.46 — 0.11

——CN




Tabla 3. Valores de d para metilenos disustituidos X—CH,—Y

Sust. | Br— | cl— | 1— |R,N—[HO—]| RO— | Pho— |[RCOO— | RS— |CH3— | c=c— | c==c | Ph— | Fsc— | cN— | RcO— | ROOC— | R,NOC—
Br— | 492 513 438 413 512 492 579 569 420 372  3.88 400 441 370 426  4.26 4.11 4.15
Cl—|531 48 437 532 512 599 589 440 341  4.08 420 461 390 426  4.46 4.12 4.25

I— | 387 362 461 441 516 506 369 2.85  3.62 349 390 319 370 375 3.60 3.64

RN— | 337 435 415 503 493 344 244 320 316 356 294 350  3.50 3.35 3.40

HO— | 535 515  6.02 592 443 353 413 428 458 393 449  4.49 4.34 4.38

RO— | 495  5.82 572 423 323 3091 403 444 373 424 429 4.22 4.26

PhO— | 6.69 659 510 3.93 478 490 531 460 516  5.16 5.09 5.13

RCOO— | 646 500 404 468 480 521 454 510  5.10 4.91 4.35

RS— | 351 243 314 331 372 3.01 357 357 3.42 3.46

CH3— | 117 2.02 214 2555 1.84 240 243 2.25 2.26

c=C— | 287 299 332 269 320 325 3.10 3.14

C=c | 311 352 281 337 337 3.22 3.26

Ph— | 395 322 372 378 3.63 3.66

F,C— | 251 307  3.07 2.92 2.96

F,C— | 363 363 3.48 3.52

RCO— | 3.63 3.48 3.52

ROOC— | 3.33 3.37

R.NOC— | 3.41
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Tabla 4. Desplazamientos quimicos (8) de protones en alcanos monosustituidos.

Sustituyente Metilo Etilo n-Propilo Isopropilo t-Butilo
—CH; —CH, —CH3;| —CH, —CH, —CH; | —CH, —CH; | —CH;
— N 0.23 0.86 0.86 0.91 1.33 0.91 1.33 0.91 0.89
——CH=CH, 1.71 2.00 1.00 — — — — — 1.02
= 1.80 2.16 115 | 2.10 150 097 | 259  1.15 1.22
Fenilo 2.35 2.63 1.21 | 2.59 1.65 095 | 289  1.25 1.32
— 4.27 436 124 | — — — — —_ 1 34
— 3.06 3.47 133 | 347 1.81 1.06 4.14 1.55 1.60
& 2.69 3.37 1.66 | 3.35 1.89 1.06 | 421 1.73 1.76
S 2.16 3.16 1.88 | 3.16 1.88 1.03 4.24 1.89 1.95
— on 3.39 3.59 118 | 3.49 1.53 093 | 394 1.16 1.22
——0O—Alquilo 3.24 3.37 1.15 3.27 1.55 0.93 3.55 1.08 1.24
 o—c—o 3.5 3.66 121 | — — — — - -
 O—fenib 3.73 3.98 138 | 38 170 105 | 451 131 —
——0—COCH; 3.67 4.05 121 | 398 1.56 0.97 4.94 1.22 1.45
— 0-CO-fenio 3.88 4.37 1.38 | 4.5 1.76 1.07 | 522 137 1.58
——NH, 2.47 2.74 1.10 2.61 1.43 0.93 3.07 1.03 1.15
——NHCOCH; 2.71 3.21 112 | 3.8 1.55 0.96 4.01 1.13 1.28
——NO, 4.29 4.37 1.58 4.28 2.01 1.03 4.44 1.53 1.59
e 2.00 2.44 131 | 246 1.57 1.02 | 316 134 1.43
——S—Alquilo 2.09 2.49 125 | 243 1.59 0.98 2.93 1.25 1.39
——S—S—alquilo 2.30 2.67 1.35 2.63 1.71 1.03 —_— _ 132
o 2.20 2.46 113 | 2.2 167 097 | 239 1.3 1.07
——COCHj; 2.09 2.47 1.05 2.32 1.56 0.93 2.54 1.08 1.12
 CO-fenilo 2.55 2.92 1.18 | 2.86 1.72 1.02 | 358 122 —
oo 2.08 2.36 1.16 | 2.31 1.68 1.00 | 256 121 1.23
——COOCH;z 2.01 2.28 112 | 2.22 1.65 0.98 2.48 1.15 1.16
——CONH, 2.02 2.23 1.13 2.19 1.68 0.99 2.44 1.18 1.22
—©CN 1.98 2.35 1.31 2.29 1.71 1.11 2.67 1.35 1.37
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1
RMN “H
SPIN-SPIN COUPLING CONSTANTS
Type J, cps Type J, cps
/
Hat 280 :C=CH——CH=(‘\ 9-13
C"*L 124 H—C=C—Ht 9.1
) -4 218 CH—C=C—H 2-3
H . H
)c,.,_cg, 7.9 /CHmC\\O 1-3
(IT ( (i,‘ )o—C N, /
ili | | /C C\(_/H 6-8
CH3—CH,—X 6.5-7.5 I
0
CHQ o-6-9
CH—X 5.5-7.0 @ b
CH} p-0-1
a,a5-10
- -
i L0-1,
X :_’[ cc2-4 Q aa’ 1.3-1.8
o . BB 3.2-3.8
=c( e
. HH aB2.0-26
=’ 7-12 @ af 15-22
AN | aa’ 1.8-2.3
H H BB 2.8-4.0
Y=c( 13-18
H af4.6-5.8
H O af’ 1.0-18
Yo=c( 4-10 @ ae’ 2.1-33
——H BB 3.0-42
c“H af49-5.7
>c=c 0.5-2.5 ay 1.6-2.6
H x O af 0.7-1.1
H Yon aa’ 02-0.5
S ~0 By72-85
/C'*C\ BB 1.4-19

t The coupling constant for these molecules, which contain only equivalent protons, has been determined
from the spectra of the partially deuterated substances.
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