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per

JOSEFINA CASAS I BRUGULAT I ANGEL MESSEGUER I PEYPOCH
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(Recomanacions aprovades del 1978)

INTRODUCCIO

Aquestes regles posen a l'abast un sistema general de nomenclatura per a
composts organics que presenten una composicio de nuclids isotopics (ref. 1)*
diferent de la que ocorre en la natura t. Hom pot trobar a 1'apendix (pag. 34),
exemples comparatius de l'aplicacio d'aquestes regles.

Hi ha un altre sistema general que s'empra per descriure composts
modificats isotopicament. Aquest sistema es basa en una extensio dels criteris
proposats per Boughton (ref. 3) per designar composts que contenen isotops
d'hidrogen i que s'utilitza principalment en el sistema de nomenclatura d'index
del,Chemical Abstracts Service),. Per a una descripcio del seu us habitual, vegeu
la ref. 4.

El sisterna codificat per les regles en aqui establertes to prou abast com per
reconeixer diversos tipus de modificacio isotopica i per aixo fou escollit davant
del sistema basat en els criteris de Boughton.

H-1. SIMBOIS, DEFINICIONS I FORMULES

Regla H-1.1. Simbols

1.11- Simbols de nuclids. El simbol per denotar un nuclid a la formula o al
nom d'un compost modificat isotopicament, consta del simbol atomic de

Les referencies per a la seccio H es troben a la pag. 35.
t Per a una discussio del significat de •composicio que ocorre en la natura., vegeu la ref. 2.

En cada context on la precisio ho requereixi, caldra fer constar la composicio nuclidica
natural emprada.
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8 J. CASAS - A. MMESSEGUER

('element i dun numeral arahic col.Iocat com A superindex a I'esquerrc del
simhol atomic, Cl qual indica Cl nonihrc de massa (lei nuclid (ref. 5a).

1.12- Sliubois atomics. Fls simhols atomics emprats en el simhol del nuclid
son aquclls indi(ats a ICs IZegles de Nomcnclitura inorgalnica de la It PAC (ref.
Sh ). Corn es costuni a la nomenclature quimica organica (cf. amh la regla C-H 1 1. 1,
pag. 25:), ref. 6), en el simhol dcl nuclid el simhol atomic s'imprinicix en tipus
rani,,i mcntre que simhols atomics en cursive es resclven per As localitradors de
Ilctres.

tiota : Per als i.sotops de I'hidrogen proti, deuteri i triti, s'empren cis simhols
de nucli(l 111, 211 i 311, respcrtivamcnt. Es poden utili[rar els simhols 1) i T per

211 i ^'1 i, respectivament, pero no Juan altres nuclids niodificadors s'hi trobin
presents, per tal d'evitar prohlemes en 1'ordenacio allahetica dels simhols dcis
nuclids en cl descriptor isotopic. Malgrat que cis simhols cl i t han estat i son
encara emprats en comptcs de 2H i 311 en noms formats d'acord anih el sistema
de Broughton (vegcu la lntroduccio), en cap altrc cas no s'han de fcr servir Iletres
minuscules com a simhols atomics. Coin a consequencia, horn no recomana His
dc el i t en nomenclature quimica fora del sistema de Broughton.

Regla H-1.2. Definicions i formules de diversos tipus de modificacib
isot6pica.

1.21- ['n compost no modi/'icctt isotopicament to una composicio
niacroscopica tai que cis seas nuclids constituents s'Iii trohen presents en les
proportions anih que hi ocorren en la natura. Horn cscriu la seva formula i el
sou nom de la manera usual.

Exemples:

1. 011.1 Meta

2. Cl 13-(;1 1)-OH Etanol

1.22- t'n compost ntocli/icatisotopicamcnt to una composicio macroscopica
tai que el quotient isotopic do nuclids dalmenys tin clement es desvia, de forma

mesurable, del que ocorre en la natura. Es pot tractar d'un compost substitidt
isotopicanient o dun compost marcat isotopicament.

1.23- t'n compost sirbstituit isotopicamentto una composicio macroscopica
tal (Iue, de let, totes Ies sexes molecules tenon solamcrit el nuch to nudids)
indicat(s) a calla posicio dcsignada. Per a totes Ies altres positions, I'ahsencia
d'indicacio de nuclid indite que la coniposicio dels nuclids es la natural.

La formula d'un compost substituit isotopicament s'escriu de la manera
usual, excepcio feta de His dels simhols de nuclids adient. Quan es trohen
diferents isotops del mateix element a la mateixa posicio, es practica habitual
escriure hors simhols en ordre creixent de nombre de massa.
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COMPOSTS MODIFICATS ISOTOPICAMENT 9

Exemples (per als noms, vegeu la regla H-2.11):

1. 14CH4 (14C)Meta

2. 12CHC13 (12C)Cloroform

3. CH3-CH2H-OH (1-2H1)Etanol

i no

CH3-C2HH-OH

1.24- Un compost marcat isotopicament es una mescla d'un compost no

modificat isotopicament amb un o mes composts substituits isotopicament,

analegs del primer.

Nota : Malgrat que un compost marcat isotopicament es de fet una mescla

des del punt de vista quimic (de la mateixa manera que ho es un compost no

modificat), a efectes de nomenclatura hom sol anomenar aquestes mescles com

a ,composts marcats isotopicament.

1.25- Un compost marcat isotopicament es designa com a marcat

especificament quan un unic compost substituIt isotopicament s'ha afegit

formalment at compost no modificat isotopicament analeg. En aquest cas, es

defineixen tant les posicions com el nombre de cada nuclid marcador.

La formula estructural d'un compost marcat especificament s'escriu de la

manera usual, pero amb els simbols apropiats dels nuclids i els subindexs

multiplicadors, si n'hi ha, col.locats entre clauddtors. Altres criteris per escriure

la formula es troben descrits a la regla H-1.23.

Exemples:

Compost en

substituit afegir-se

isotopicament a

Compost dona
no modificat Iloc

isotopicament a

Compost

marcat

especificament

1. 14CH4 CH4 [ 14C]H4

2. CH22H2 CH4 CH2[2H21

3. CH3-CH2-180H CH3-CH2-OH CH3-CH2-[180]H

4. CH2H2-CH2-02H CH3-CH2-OH CH[2H]2 CHI O[2H]

5.

OH OH OH

I
C-H

I
HNC-H [2111 C-H

I

CH3

I

CH3 CH3
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10 J. CASAS - A. MESSEGUER

Nota : Malgrat que la formula d'un compost marcat especificament no
representa la composicio del producte en conjunt, el qual Conte usualment una
proporcio molt majoritaria del compost no modificat isotopicament,.indica la
presencia del compost de mes interes, es a dir, el substituit isotopicament.

Un compost marcat especificament es: (a) marcat de manera senzilla quan
el compost substituit isotopicament to un sol atom modificat isotopicament,
essent-ne un exemple, CH3-CH[2H]-OH; (h) marcat de manera multiple quan
el compost substituit isotopicament to mes d'un atom modificat del mateix
element i a la mateixa posicio o a posicions diferents; en son exemples CH3-C[2H2]-
OH i CH2[2H]-CH[2H]-OH; o (c) marcat de manera mixta quan el compost
substituit isotopicament to mes d'un tipus d'atom modificat, essent-ne un exem-
ple, CH3-CH2-[18O][2H1.

1.26- Un compost marcat isotopicament es designa com marcat selectiva-
ment quan una mescla de composts substituits isotopicament s'afegeix formalment
al compost no modificat isotopicament analog, de tal manera que la posicio o
posicions, pero no necessariarnent el nomhre de cada nuclid marcador, estiguin
definides. Un compost marcat selectivament pot esser considerat com a mescla
de composts marcats especificament.

tin compost marcat selectivament pot esser: (a) marcat de manera multiple,
quan en el compost no modificat hi ha mes dun atom del mateix element a la
posicio on hi ocorre la modificacio isotopica, per exemple, H en CH4, o hi ha
diversos atoms del mateix element a posicions diferents on hi ocorre la
modificaci6 isotopica, per exemple, C en C4H8O; o (h) marcat de manera rrtixta,
quan en el compost hi ha mes dun nuclid marcador, per exemple C i 0 en CH3-
CH2-OH.

Nota : Quan en un compost hi ha un sol atom dun element susceptible
d'esser modificat, nomes en pot resultar el marcatge especific (vegeu la regla H-
1.25).

Un compost marcat selectivament no pot esser descrit per una formula
estructural unica; Ilavors se'l representa inserint els simhols dels nuclids
precedits per qualsevol localitzador(s) necessari(s) (lletres i/o numeros), pero
sense subindexs multiplicadors, i entre claudators, directament ahans de la
formula usual o, si cal, davant de parts de la formula que tenon una numeraci6
independent. Els localitzadors identics no es repeteixen.

Quan hi ha nuclids diferents, s'escriuen els simbols dels nuclids per ordre
alfahetic, d'acord amb Ilurs simhols; quan els simbols atomics son identics,
s'indiquen en ordre de nomhre de massa creixent (vegeu les regles 11-2.81 i H-
2.82).

[Butll. Soc. Cat . Cien.], Vol. XI, 1991



COMPOSTS MODIFICATS ISOTOPICAMENT 11

Exemples:

Mescla de

composts en compost d6na Compost

substituits afegir-se no modificat floc marcat

isot6picament a isotopicament a selectivament

Cl132H, CH22H2

CI I2H3, C2H4

o qualssevol dos

o n o s d'entre ells

2. f CHiCHzCH2H-CO2H

1 CHiCHzC2HzC02H
J^

3. C" 3-"4C"2-
14
C"2-C0 -If'

CI 1 i
1-4 CH2-CH2C02H

CI IjCI1,-14CHzCO,

o qualssevol dos dells

5.

Cli CH;OH

Cl 13-CHz 18011

CHs' CHl is01I

0 qualssevol dos d'clls

1C1li-CH;CO,-CI ii

CIIi-CHzCOz 14CII

14C1ijCHzCO; I,'Cll

o qualssevol dos dells

CH14 1221 i o 14

CF1 CH2CH2C0211 12-21*11'1II,CI I2CO,H

CH 3CH2CH2CO211
12,3-1 +C1CIi 3C1i2-012-C021I

CH31ai;OH II''C,'5OK]Ii-CI I)-( )I I

(11111;11, CO, C1 Ii 13-''CICl lil-,1 l , (X ),-I''Clcl li
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12 J. CASAS - A. MESSEGUER

Nota : El procediment d'escriure formules indicat per aquesta regla pot
tambe esser util si un compost es representat per la seva formula molecular en
comptes de la seva formula estructural, com ara [2H]C2H60.

1.27- En un compost marcat selectivament, derivat formalment de la mescla
de diversos composts suhstituits isotopicament, els quals son coneguts, amb el
compost immodificat isotopicament analeg, el nombre o el nombre possible de
nuclids per a cada posicio pot indicar-se mitjantcant subindexs en els simbols
atomics. Dos o mes subindexs que es refereixen al mateix simhol de nuclid se
separen per un punt i coma. Per a un compost marcat de manera multiple o mixta
(vegeu la regla H-1.26), els subindexs s'escriuen successivament i en el mateix
ordre com son considerats els diversos composts suhstituits isotopicament. El
subindex zero s'empra per indicar que un dels composts suhstituits isotopicament
no es troha modificat en la posicio indicada.

Exemples:

Mescla de

composts en

suhstituits afegir-se

isotopicament a

CH) 2
H-CH,01 I

CH 2H)-CH,-OH

C1 121I, H,f 18011

Compost dona Compost
no niodificat 11oc marcat

isotopicament a selectivament

CI 13-CI I,-01 I 12-2111 ,]CH j-:H,-01 I

CI j_:H,-Ol1 12-211 1sO,11CHi- lI,1)H'

CH$-c:H,-OH 12 21 Ii:2.15(>1111Cii

CHiclI,OH I1-2111:)'-211,),]CH $11,4)11

' I,a rcpcti(i<i do hicalitzador, no Cs ncccs,aria. ales guc pot annportar amhigiiitat. C0111 a
c<mscgiicncia, han cstat suprimits claqucsta cclicio i hom hi ha a/i'i! on cuhiudex
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COMPOSTS MODIFICATS ISOTOPICAMENT 13

1.28- Un compost marcat isotopicament es designa com a marcat no

selectivament quan tant les posicions com el nombre de nuclids marcadors son

alhora indefinits.

En aquests casos, el marcatge s'indica per insercio del simbol del nuclid,

col.locat entre claudators, directament abans de la formula lineal usual, sense fer

servir localitzadors ni subindexs.

Exemple:

[14C]CH3-CH2-CH2-OH

1.29- Un compost marcat isotopicament pot designar-se com deficient

isotopicament quan el contingut isotopic d'un o mes elements ha estat rebaixat,

es a dir, quan un o mes nuclids es troben presents en menor proporcio que la

natural. Un compost modificat isotopicament com aquest es denota a la formula

mitjancant l'addicio de la sil.laba italianitzada def immediatament abans, sense

guionet, del simbol del nuclid corresponent.

Exemple:

[def 13C]CHC13
Nota : Des d 'un altre punt de vista es podria emprar tambe [12C]CHCl3.

H-2. NOMS PER A COMPOSTS MODIFICATS ISOTOPICAMENT

Regla H-2.1. Composts substituits isotopicament (cf. amb la regla H-1.23)

2.11- El nom d'un compost substituit isotopicament es forma per insercio,

entre parentesis, dels simbols dels nuclids, precedits pels localitzadors necessaris

(lletres i/o numerals), davant el nom opreferiblement davant de la denominacio

d'aquella part del compost que es troba substituida isotopicament. Immediatament

despres dels parentesis no hi ha d'anar cap espai ni cap guionet; ara be, quan

el nom o una part del nom contingui un localitzador que el precedeixi, Ilavors

cal inserir un guionet.*

Quart es possible la polisubstitucio, el nombre d'atoms substituits s'especifica

sempre com a subindex a la dreta dels simbols atomics, incloent-hi la mono-

substitucio.

En general, en la nomenclatura organica, els localitzadors per a sufixs, insaturacio, valencies

lliures, etc., chats davant del compost fonamental, es consideren com a part del nom. En aquest

treball, se segueix la practica de sitar el descriptor isotopic davant d'aquests localitzadors; en la

practica hioquimica, el descriptor isotopic s'hi escriu sovint despres.

[Butll. Soc. Cat . Cien.], Vol. XI, 1991



14

Exemples:

1. 14CH4

2. CH3211

3. C2H2C12

-1.

6.

011

1+CH2-NH2

8
011

CH, NH2

N2H,

1311

8.

14

H2-CO7C2H5

H 2-CO2Na

1. CASAS - A. MESSEGUER

(I4C)Meta

(2H1)Meta

Dicloro(2H7)meta

1-[Amino( 1 4Chnetil]ciclopentanol

1-(Aminometil)ciclopentan( 18
0)01

0

1-(Aminometil)(18O)ciclopentanol

2-Ciclohexen-l-(2H,)amina

(N,N-2H 2)-2-Ciclohexen -l -amina

NH-CO-CH3

N -[7-(131I) lodofluoren-2-il]

acetamida

(2,3-14C2)Succinat d'etil i de sodi

[But(1. Soc . Cat. Cien.], Vol. XI, 1991



COMPOSTS MOD/F/CATS ISOTOPICAMENT 15

Regla H-2.2. Composts marcats especificament (cf. amb la regla H-1.25)

2.21- El nom d'un compost marcat especificament es forma per insercio,

entreclaudators, dels simbols dels nOclids, precedits pels localitzadors necessaris

(lletres i/o numerals), davant el nom o preferiblement davant la denominacib

d'aquella part del compost que es troba modificada isotopicament. Immediatament

despres dels claudators no hi ha d'anar cap espai ni cap guionet; ara be, quan

el nom o una part del nom requereix un localitzador que el precedeixi, llavors

cal inserir un guionet.

Quan un polimarcatge es possible, el nombre d'atoms que han estat marcats

s'especifica sempre com a subindex dels simbols atomics, incloent-hi el cas del

monomarcatge. Aixo es necessari per tal de poder fer la distincio entre un

compost marcat especificament i un de marcat selectivament o no selectivament.

El nom d'un compost marcat especificament difereix del nom del corresponent

compost substituit isotopicament (vegeu la regla H-2.11), en 1'6s de claudtitors

en comptes de parentesis, per encerclar el descriptor del nuclid.

Exemples:

1. [14C]H4

2. CH3[2H]

3. CH3

CH 3-CH 2-CH-CH=C[ 2H2]

[14C]MetA

[2H1]MetA

3-Metil[1'j-2H2]-1-pente +

[5-2H1]-5H -Dibenzo[ a,d]ciclohepte +

5. [13C]H

1 N 4-([3-14C]-2-Tienil)piridina +
1 3 2
S

Vegeu la nota a] peu de la pag. 13.
+ Cal fer notar que en aquest cas el localitzador es part del nom de l'hidrocarbur fonamental;

vegeu tambe la nota at peu de la pag. 13.

[Butll. Soc . Cat. Cien.], Vol. XI, 1991



16 J. CASAS - A. MESSEGUER

6. C[2H2]C12 Dicloro[2H2]meta

7. CH3-CH2-O[2H] Etan[2H]ol o [(-2H}Etanol

Oil
8. [

I
3 CHI22HI

H3C' v - CH2

9.

10.

11.

IH I II

12.

[13 1 ij

CH
' C[2H1] 6-Metil[2,2,3-2H31-1,2,3,4-

OH

["C]H,-NH2

-tetrahidro-1-naftol +

1-(Amino[ 14 C]metil )ciclopentanol

12,2-211,1-1(211 )-Naftalenona

NH-CO-CH-3

N -(7-[131I] Iodofluoren-

-2-i1)acetamida

NH-CO-CH3

N -(6,7-[6-i31I]Diiodofluoren-

-2-il)acetamida

+ Fn (a.sos com aquest, hone recd Tana el tractani c nt clefs prefixos hidro com a no separables;
vegeu la regla C-16.11 de les Regles de Nomenclatura Orgnnica (ref. 6, pag. 108).

[Butll. Soc. Cat . Cien.], Vol. XI, 1991



COMPOSTS MODIFICATS ISOTOPICAMENT 17

2.22- En un nom constituit per dues o mes paraules, el descriptor isotopic

pot col.locar-se davant la paraula apropiada o la part de la paraula que inclou

el nuclid(s) marcat(s), a menys que hom disposi de localitzadors inambigus o

he que siguin innecessaris.

Exemples:

1. CH?[2HI-C02H

2. C113-C02[2H]

Acid [2-2H1]acetic

Acid [O-211]acetic

0

[2H]Acid acetic

3. CH3-CH2-CH2-CH2-[1"1C102[2H] Acid [1- 14C]pentan[2H]oic

0

Acid [1-14C, 0 -2H]pentanoic

4.

CH CO7[2H1

I1'C]H3-CH,

6. H-[14C]O2Na

7. CH3-CH7-C07[14C]}12-("}13

8. CH3 [14C]H2-CO2-CI12-CH3

9. [C611 N)]+[35C1]

Acid ciclohexan [ 2H]carhoxilic

0

Acid 1 0 - ii] ciclohexancarhoxilic

C02H

Acid 4-([2-' C]ctil)henzoic

[14C]Format sodic

Propionat d'[1-1^'4C]etil

[2-14C ]Propionat d'etil

[35C1]Clorur de benzendiazoni

2.23- En on nom trivial o semisistematic que consta d'una sola paraula, hom

pot posar el descriptor isotopic ahans del nom trivial complet o he inserir-lo dins

del nom.

La mateixa regla s'aplica als composts suhstituits isotopic:unent (vegeu la regla 11-2.11).

[Bull. Soc. Cat. Cien.], Vol. XI, 1991
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Exemples:

Mescla de

composts en

substituits afegir-se

isotopicament a

CH32H, CH22H7

CH2H', C2
HA

CH3 ZH-OH

CH3-C2H,OH

I

CH3LHzOH

[311]1 IC CH-01 I

[UIC CH-OH

4. 1 `CH3CHz COz CHzCH3

CH3-CHz-COz-14CH2CH3

CCHOH

}

s'anomena

[2HMa

irul

[2H,IMeta

[1-2HjExanol

ino

[1, l-2HzIEtanol

[4-3HlCiclohexanol

irto

[4,4-3H7]Ciclohexanol

CH3-CH2-COz-CH2CH3

[3-I4CPropionat d[1-14Cleti1

2.32- En un compost marcat selectivament, derivat formalment de la mescla

de diversos composts substituits isotopicament, els quals son coneguts, amb el

compost no modificat isotopicament analeg, el nombre o nombre possible de

nuclid(s) marcadors per a cada posicio poden indicar-se mitjancant subindexs

del simbol(s) atomic(s), tat i corn es descriu a la regta H-1.27.

[Butil. Soc. Cat. Ci en.], Vol. XI, 1991



20 J. CASAS - A. MESSEGUE2

Exemples:

7,

Mescla de

composts en

suhstituits afegir-se

isotopicament d

CH,211-Cf i,-OH

Ci 1211,-(;11,-011

CH j-CH; is011

CH2H)-CH,-0H

sanomena

C1 i$11,-011 [2-`l 11 ,Ihtanol

Cl l. -CH,-011 [ 2-2t ^ 1, ,, 1
8
Ot Atanol

Regla H-2.4. Composts marcats no selectivament (cf. amh la regla 11-1.28)

2.41- El none d'un compost marcat no selectivament es forma de la mateixa

manera que el dun compost marcat selectivament (vegeu ]a regla H-2.31. ), si he

no conte ni localitzadors ni suhindexs en el descriptor del nuclid.

Exemples:

Cloro[3H1henze

[14CGlicerol

Regla H-2.5. Composts deficients isotopicament (cf. amh la regla H-1.29)

2.51- El nom d'un compost deficient isotopicament pot formar-se afegint

la sil.Iaha clef, en cursiva, immediatament davant i sense guionet, del simhol del

nuclid adient, tancant sil.laha i simhol entre claudators i citant-los davant el nom

o aquella part del noin que es troha modificada isotopicament.

Exemple:

[def13ClCloroform

[Butll. Soc. Cat. Cien .], Vol. Xt, 1991



COMPOSTS MODIFICATS ISOTOPICAMENT 21

Regla H-2.6. Marcatge general i uniforme

2.61- En el nom d'un compost marcat selectivament, en el qual totes les

posicions de ('element designat estan marcades, perO no necessariament en la

mateixa relacio isotopica, hom pot emprar el simbol ^,G^ en comptes dels

localitzadors per tal d'indicar un marcatge ,general,^.

Exemples:

Composts en poden

substituIts afegir-se anomenar-se

isotopicament a com

1. mescla de composts substituits

(marcatge selectiu)

CH3-CH2-CH2-' CO,H

CH3-CH2-14CH2-CO2H

CH3-14CH2-CH2-CO2H

14CH3-CH2-CH2-CO2H

CH3-14CH2-14CH2-CO,H

etc...

CH3-CH2-CH2-C02H Acid [G-°C]butiric

2. Hom pot designar com D-[G-14C]glucosa a la D-glucosa en la qual

les sis posicions es troben marcades , peril no necessariament de manera

uniforme.

2.62- En el nom d'un compost marcat selectivament, en el qual totes les

posicions de 1'element designat estan marcades en la mateixa relacio isotOpica,

hom pot emprar el simbol „U„ en comptes dels localitzadors per tal d'indicar un

marcatge ,uniforme,
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Exemples:

Composts en poden
substituits afegir-se anomenar-se

isotopicament a com

1. mescla de composts substituits

(marcatge selectiu)

CH3-CHz-CHZ
14

1'CII3-CHz-CHz-CO,I I

en quantitats iguals

CII3-1`'CH,-CHzCO2H '> CH3-CH2-CH,-CO7H Acid W-1 Clbutiric

(,H3-CH2- 14CH2-CO)H

2. 1 loin pot designar corn D-[U-1`}Clglucosa a la D-glucosa en la qual el
14C es troha distrihuit per igual entre les sis posicions carhonades.

Nota : En el cas de nuclids radioactius, ., mateixa relacio isotopica,^ significa
"mateixa radioactivitat especifica".

2.63- En el nom dun compost marcat selectivament, hom pot emprar el
simhol 1'. (vegeu la regla H-2.62) seguit dels localitzadors adients, per indicar
marcatge a Ices posicions especifiques en la mateixa relacio isotopica.

Excmple:

Horn pot designar com D-IU-1,3,5-14CIglucosa a la D-glucosa en la qual
el 14C es troha distrihuit per igual entre les posicions 1,3,5.

Regla H-2.7 Canvis excepcionals en ells noms d'alguns composts modifi-
cats asimetricament

2.71- EI nom d'un compost modificat isotopicament, suhstituit o marcat, pot

diferir del nom d'un analog no modificat quan la seva estructura inclou unitats
identiqucs que noes trohen identicament modificades en posicions equivalents.

En cas que hi hagi amhiguitat, els grups diferents s'han d'indicar de forma

separada.
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Exemple:

Compost no modificat: Compost modificat:

CH3- CH2 CH2-CH3 CH3- CHZ CHZ-CH[2H2]

I I I
CH3CHZ-CH2-CH-CH-CH2OH CH3-CH2-CH2-CH-CH-CH2OH

3 2 1 3 2 1

2,3-Dietil-l-hexanol 2([2,2-2H2]Etil)-3-etil-l-hexanol

Regla. H-2.8 Ordre dels simbols de nuclids

2.81- Quan en un compost modificat isotopicament s'hi troben isotops

d'elements diferents com a nuclids, llurs simbols es disposen en ordre alfabetic,

sempre que es trobin inserits en el nom al mateix lloc.

Exemples:

1. Compost substituit poliisotopic

CH31802H Metan(2H,180)ol

0

(0 -2H,180)Metanol

2. Composts marcats especificament poliisotopics

a. CH3[1801[2H] Metanl2H,180]0l

0
[0 -2H,180]Metanol

b. H2[15N]-[14C]O-NH[2H] [14C N'-2H1,N-15N]Urea
*

3. Compost marcat selectivament poliisotopic

D-Glucosa marcada uniformement

amb 14C i general amb 2H D-[U-14C,G-2H]Glucosa

2.82- Quan diversos isotops d'un mateix element es troben presents corn

a, nuclids en on compost modificat isotopicament, llurs simbols es disposen en

1'ordre de nombre de massa atomica creixent, sempre que es trobin inserits en

el nom al mateix lloc.

" Per a la prioritat de numeraci6 entre N i N', vegeu la regla H-3.21.
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Exemples:

1. Compost substituit poliisotopic

CH22H-CH3H-OH (2-2H1,1-3H1)Etanol

2. Composts marcats especificament poliisotopics

a. CH2[2H1-OH, CH2[3H]-OH [2H1,3H1]Metanol
h. CH3-O[2H], CH3-O[3H] Metan[2H,3H]ol

0

c. CH2[2H]-CH2-CH[3H]-CO2H
[O -2H, O -3H]Metanol

Acid [4-2H1,2-3H1]butiric

Regla H-2.9. Composts modificats isotopicament estereoisomerics

2.91- Son possibles dos tipus de composts modificats isotopicament
estereoisomerics: (a) aquells en els quals l'estereoisomerisme es consequencia
de la modificacio isotopica, i (b) aquells els analegs no modificats dels quals son
estereoisomers.

La nomenclatura d'estereoisomers de composts modificats isotopicament
segueix els criteris generals de nomenclatura estereoquimica (seccio E).*

D'acord amb les regles d'estereoquimica, els afixs se citen al hoc especificat
en el nom. Quan han d'esser inserits en el nom en el mateix Hoc que els
descriptors isotopics, horn cita primer els afixs estereoquimics.

Exemples en els quals 1'estereoisomerisme es consequencia de la modificaciO
isotopica:

1.

2H

OH

C-H

CH3

2. OH

[NH]-C-H

CH3

(S)-(1-2HL)Etanol

(S)-[1-2H1]Etanol

N.T. La versib catalana de la seeci6 E de les regles de Nomenclatura de Qimica Organica de la
I.U.Y.A.C. no ha estat encara publicada.
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3. CH,OH

[2H] C-H

CH3

(S)-[2-2H 1]-1-Propanol

4. CH3

C1 C-OH
(2R,3S)-2-Cloro[3 --HI]-

[2H] C-H
I

CH3

-2-butanol

5.
H CH3

\C=C^ (E )-[1-2HI]Prope

[2H]/ H

Exemples d'estereoisomers modificats isotopicament:

6.
[2H]^ /CH3

(E)-1-Cloro[2 - 2H]-2-hute
C=C

CICH2 H

7. CH3

[ 2H] C-OH

CH2-CH3

(S)-[2-2H]-2-Butanol

8. CH3

(R )-3-Metil[3-2H]-2-butanol
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15.11, pag. 105 (ref. 6) i la secci6 E *, d'entre les caracteristiques estructurals d'un

compost que han d'esser tingudes en compte successivament per a la numeraci6,

la presencia de nuclids es considera al final, amb 1'excepci6 de la quiralitat

originada per modificaci6 isotopica (Vegeu la regla H-3.22, exemple 7).

Exemples:

1. CF3-CH2[2111 1,1,1-Trifluoro[2H1LeG]

[211]

[3H]

Cl
1-Cloro-3-fluoro[2-2H]henze

2-Metoxi[3,4,5,6-3H;l]fenol

Nota : Cal tenir en compte que quan els composts modificats isotopicament

s'anomencn pel sistema hasat en una extensi6 dels criteris de Boughton (Vegeu

Introducci6, pag. 1), els localitzadors mes baixos s'assignen a les posicions

isotopicament incloses en I'estructura fonamental, la qual inclou insaturacions

i grups principals, si n'hi ha, abans d'altres consideracions. Aixe), de vegades,

comporta 1'assignaci6 clels numeros mes alts per a subtituents expressats amb

prefixs, la qual Cosa pot donar Iloc a una numeracio que difereixi de 1'assignada

seguint la regla H-3.1.

Exemple:

F3('-CII22H 2, 2,2-Trifluoroeta-1-d

Vegeu que aqui la presencia del deuteri (d) causa que l'atom de carboni

al qual es troha unit sigui assignat corn a 1 . Per a mes details i exemples, vegeu

la ref. 4.

Vegeu la nota al peu de la pag. 24.
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Regla H-3.2. Prioritat entre atoms o grups modificats isotopicament i no
modificats isotopicament

3.21- Quan en un compost no modificat isotopicament hi ha opcions entre
possibilitats equivalents per a l'elecci6 de cadena principal o sistema ciclic de
mes alta jerarquia, es tria la cadena principal o sistema ciclic de mes alta jerarquia
del compost modificat isotopicament analeg, de manera que inclogui el nombre
maxim d'atoms o grups modificats. Si encara hi roman mes d'una opci6, es d6na
prioritat a la cadena principal o sistema ciclic de mes alta jerarquia que contingui
el nuclid de nombre atomic mes gran. En el cas de nuclids diferents d'un mateix
element, es dona prioritat al nuclid de nombre de massa mes elevat.

Exemples:

1.

2.

3.

CH3
1-Cloro-4-metil[5-2H1 ]penta

ino

CI-CH2-CH2-CH,- H-CH2[2 HI 1-Cloro-4-([2H1]metil)pent i

1 2 3 4 5

CH2[2H]

Cl-CH2-CH2-CH2-CH-[14C]H

1 2 3 4 5

CH2[79Br]

CH2[s1Br]-CH-CH2-CH3

1 2 3 4

1-Cloro-4-02H1]metil)[5-14C]penta

ino

1-Cloro-4-([ 14C]metil)[5-2H1]penta

1-([s1Br]Bromo)-2-[79Br]hromo-

-metil)buta

i no

1-([79Br]Bromo)-2-([ Br]hromo-

-metil )huta

3.22- Quan en un compost no modificat isotopicament hi ha opcio entre

numeracions equivalents, el punt de comencament i la direcci6 de la numeraci6

del compost modificat isotopicament analeg, es trien de manera que s'assignin

els localitzadors mes baixos als atoms o grups modificats, considerat conjun-

tament en una serie d'ordre numeric creixent (vegeu la regla C-15.11, pag. 105,

ref. 6). Si encara hi roman una opcio, es d6na prioritat per als localitzadors mes

baixos al nuclid de nombre atomic mes alt. En el cas de nuclids diferents d'un

mateix element, to prioritat el nuclid de nombre de massa mes elevat.
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Exemples:
[2-14C]Buta

1. CH3-[14C]H2-CH2-CH3 i no

1 2 [3-14C]ButA

[3-14C,2,2-2H2]ButA

2. CH3-C[2H2]-[14C]H2-CH3 i no

1 2 3 4 [2-14C,3,3-2H2]Buta

[2-140,3-2H1]ButA

3. CH3-[14C1H2-CH[2H]-CH3 i no

1 2 3 4 [3-140 2-2H1]ButA

4. OH

[3H]

5. CH2[2H]

H-C-OH

CH3

6. CH,[12511

H-C-OH

CH2I

7. H H

CH3-C-CH, -C

[3H1 [2H]

1 2 3 4

[3-3H]Fenol

(R )-[1-X111]-2-Propanol

(S)-1,3-11-125I1]Diiodo-2-propanol

(2S, 4R )-[4-2H1,2-3H1]Penta

CH3 ino

(2R, 4S)-[2-2H1,4-3H1]Penta

5

Nota: En l'ultim exemple, la numeracio segueix la regla H-3.22 mes que no
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les preferencies estereoquimiques descrites a les regles de la Seccio E *, les quals
donen preferencia als grups R respecte als S per als numerals mes baixos.

H-4. LOCALITZADORS PER A NUCLIDS EN COMPOSTS MODIFICATS
ISOTOPICAMENT

Regla H-4.1. Omissio o introducciO de localitzadors

4.11- Quan no hi ha ambiguitat, es pot ometre el localitzador de l'indicador
isotopic en el nom dun compost modificat isotopicament.

Exemples:

1. C[21
131-CN [2H3]Acetonitril

2. CH3-NH[2H] Metil[2Hllamina

3. CH3-CH2-O[2H] Etan[21I]ol

4. [2H10-CH)-CH2-O[2H] 1,2-Etan[2H,](iiol

5. CH2[2H]-O-C[2H,]-S-CH,-OOH Hidroperoxid de

I([2H I ]nietoxi[2H7lmetil )tiobnetil

4.12- Quan pot haver-hi ambiguitat, les positions especifiques dell nuclids
han d'esser indicades en l'indicador isotopic amb els localitzadors adients, Iletres
i/o numerals, prccedint el simhol(s) dcl nuclid(s).

Exemples (vegeu tamhe les regles 11-2.11, 11-2.21, H-2.31):

1. C12H3]-NH7 [1,1,1-2H3]Mctilamina

2. CH3-CHI2H]-OH [1-2Hllt:tanol

3. HO-(-,l [211] - (-'I 1[2H]-OH [1,2-21121-1,2-Etandiol

0

2 II
'C[ H3]-C-C[-H,]-CH,-CH3 [ 1,1,1,3,3 't ICI 2-Pcntanona

Vegeu la nota al peu de la pag. 24.
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7.

SH

CH3CH-CH[2H]-CH3 [3-'H31-2-Butantiol

6.

7.

8.

,)- co-o-o-Co [-'H]

C2HO

HNC-'O-2H
I

CHZOH

CHO

H- C- O[2H] (R)-(O 2, 0 3-2Hz)Gliceraldehid

CH2O[2H]

I

Per6xid de di([4-2H ] benzoil)

(R)-(O 2,1 - 2Hz)Gliceraldehid

0

(R)-(O -2H)Glicer(2H)aldehid

9. [2H]S-CH2-CH(N[2H2])-CO2[2H] DL-[NN, 0,S-2H4]CisteIna

Regla H-4.2. Localtzacio de nucliids en posicions de composts que no
tenen normalment assignats local[itzadors (Metres o numerals)

4.21- Quan un nuclid ocupa una posicio que no esta nurnerada s'ha de fer
servir un prefix en cursiva o una Iletra grega per indicar aquesta posicio.

Exemples:

1. [2H31[14C]-S-CH2-CH2-CH(NH2)-COOH

DL-[metil-(14C,2H2,)1Metionina
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2.

Acid

1-naftalent carboxi - I'l C,a,a-2H2 ]acetic

4.

J. CASAS - A. MESSEGUEiR

01-1 [15O]
11

CH-C [carbon il- 18OlBenzoma

NH NH2

H2[15N1-[14CJ-NH-(CH,)3-C-COON L-[giEanidin ' C,N3- 1'N]Arginina

H

4.22- Quan un nuclid ocupa una posicio que no esta numerada o quan la

seva posicio no pot esser facilment definida d'acord amh les regles H-4.12 i H-

4.21, es pot incloure el simbol del nuclid en el silnhol sencer del grup a traves

del qual es troha unit a la part principal de l'estructura.

Exemples:

1. CH3-CH2-S-[34S]-S-(CH2)2-CO2H

Acid 3-(etil[S-34S-Sltritio)propi6nic

0

Acid 3-(etil[2-34S]trisulfanil)propionic*

2. CH3-CH2-[34S1-S-S-(CH2)2-CO2H
Acid 3-(etil[34S-S-Sltritio)propionic

0

Acid 3-(etil[3-34S]trisulfonil)propi6nic`

Vegeu la regla C-515.2, pag. 216 de la (ref. 6).
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N=[''N]-C6F1

0

[1'N]=N-C6HS

CH3CH2-C-[180]C2H5 [1801]Propionat de 180-etil

4.23- Per a distingir entre nuclids diferents del mateix element poden esser

emprats corn a localitzadors els simbols de nuclids en cursiva i/o les lletres

cursives majuscules.

Exemples:

1.

2.

3.

4.

[ 1801
11

CH3-CHzC-0C7H5 11801]Propionat d' O -etil

0
11

CH30-C-[180] -CH2-CH3

Naftalen-2-[N= 15N]azobenze

Naftalen-2-115N=Nlazobenze

[1801]Carbonat de 180 -etil i 0-metil

[180]
11

CH3CH2-0-C-[1801-CH3 [1802]Carbonat d'O-etil i 180-metil

[Butll. Soc. Cat. Cien.], Vol. XI, 1991



2-Naftil[^^'O i]fo5fonat

O-C11,-Clij cl'O-ctil i ^^'U-mrtil

(^.

i

^>I'^ti

^
^^'.

R E FF, I ^ F, N C, I F-S

CII3

N11-CII-CO,11

^' 1^ -Osid

d'.^'-([1-^'Nf-?-I'irazinil)alanina

1. Ll'.P.A.C. Manual of Simhols and'Lerminology Cor Physicochemical Quantities and
l'niLs, I^.dici6 1973, Butten^vrths, Loncres, 1975. Regles 7.1 i 7.2 p. Za.

?. LI^.P.A.C. Comission on Atomic VG'cights, Ptu^eundApplied Cheniis^r^^, 37, 591-G03
U 9?^ ).

3. (a) W.A. Boughton, Naming Hydrogen Isotopes. Science, 79, 1^9-60 (1934); (h) F.,).

G:me, NomencLuure of the I I^^drogen Isotopes and Their Compounds, Scteuce, S0,

RG-9 (1931); (c) American Chemic:d Society, Report of Committee on Nomenclature,

Spelling, and Pronunciation. Nomenclature of die Hydrogen Isotopes and Their

Compounds. lud. liu,^. C,^/^c^nt. (Nears Ed ). 13, 100-1 0935).

+. The Naming and Indexing of Chemical Substances for Chemical Abstracts Luring
die Ninth Collective Period (19,?-19^6)^^, p??0, p.ll 1I, una separate de la Secci6 IV
de la ^dntrodurtion to the Chemical Ahstr^acts Volume ?6 Index Guide^^.

>. LI^.P.A.C. Nomenclature of Inorg:mic Chemis[n•, ?nd Edition (1970), Buttenrorths,

Lonclres, 191: la) Regla 1.31, p. ll; (h) Regla 1.1 p. 10.

6. Vc°isi^i Catalana dr les Kc°gle., de Nomenclature de Quimica Organica de la LL^.P.A.C.,

Sections, A, B i C. I^:dici^i a cure d'A. Messeguer i M.A. Peridis. Institut d'Es[udis

C;ualans i Connell Superior d^lnres[igacions Cientifiques. Barcelona, 19H9.

[Bull. Soc. Cac . CiBn.], Vol. XI, 1991



COMPOSTS MODINCATS ISO TOPIC/1,41 ENT 35

AYENDIX

Exemples comparats de fbrnwles i noms de composts modificats isotopicament

Tipus de compost Formula Nom

No modificat CI 1,-CH,-01 I Etanol

(2,2,2-'H1)Etan('H)ol

Substituit isotopicament C2H,-CH,-02H o

(0, 2,2,2 'H )Etanol

12.2.2-1IjIEtan[2H](>1

Marcat especificament 021 1,-O[-)HI n

[0, 2,2,2-'H ]Etanol

a. [0, 2-2H]CHiCH,-0H a. [0,2-'H]Etanol

Marcat selectivament

b. [2-2H, ,, Ko ,]CHjCH,-0H h. I2-H , ,,°0-,j ,]Etanol

Marcat no selectivament ['H]CHiCH-011 ['Hlhtanol

Deficient isotopicament [def IC]CHiCH,-0H (de/ "C]Etanol
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