NOMENCLATURA DE QUIMICA ORGANICA
SECCIO H: COMPOSTS MODIFICATS ISOTOPICAMENT

per

JOSEFINA CASAS I BRUGULAT I ANGEL MESSEGUER I PEYPOCH
Versié catalana de I’edicié anglesa
(Recomanacions aprovades del 1978)

INTRODUCCIO

Aquestes regles posen a I'abast un sistema general de nomenclatura per a
composts organics que presenten una composicio de ntclids isotopics (ref. 1)°
diferent de la que ocorre en la natura . Hom pot trobar a I'apéndix (pag. 34),
exemples comparatius de I'aplicacié d’aquestes regles.

Hi ha un altre sistema general que s’empra per descriure composts
modificats isotOpicament. Aquest sistema es basa en una extensi6 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 descripci6 del seu as habitual, vegeu
la ref. 4.

El sistema codificat per les regles en aqui establertes té 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. SIMBOLS, DEFINICIONS I FORMULES
Regla H-1.1. Simbols

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

* Les referéncies per a la seccio H es troben a la pag. 35.

1 Per a una discussi6 del significat de «composicié que ocorre en la natura», vegeu la ref. 2.
En cada context on la precisié ho requereixi, caldra fer constar la composici6é nuclidica
natural emprada.
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8 J. CASAS - A. MESSEGUER

element i d'un numeral arabic col.locat com a superindex a 'esquerre del
simbol atomic, el qual indica el nombre de massa del naclid (ref. 5a).

1.12- Simbols atomics. Els simbols atdomics emprats en el simbol del niclid
son aquells indicats a les Regles de Nomenclatura Inorginica de la TUPAC (ref.
5b). Com és costum a la nomenclatura quimica organica (cf. amb la regla C-814.4,
pag. 255, ref. 6), en el simbol del nuclid el simbol atomic s'imprimeix en tipus
roma mentre que simbols atomics en cursiva es reserven per als localitzadors de
lletres.

Nota: Per als isotops de I'hidrogen proti, deuteri i triti, s'empren els simbols
de nuclid 1H, 2H i 3H, respectivament. Es poden utilitzar els simbols D i T per
a2Hi3H, respectivament, perd no quan altres niclids modificadors s'hi trobin
presents, per tal d’evitar problemes en I'ordenacio alfabeética dels simbols dels
niclids en el descriptor isotopic. Malgrat que els simbols d i ¢ han estat i son
encara emprats en comptes de 2H i 3H en noms formats d’acord amb el sistema
de Broughton (vegeu la Introduccio), en cap altre cas no s’han de fer servir lletres
minuscules com a simbols atomics. Com a conseqiiéncia, hom no recomana I'Gs
de d it en nomenclatura quimica fora del sistema de Broughton.

Regla H-1.2. Definicions i formules de diversos tipus de modificacio
isotopica.

1.21- Un compost no modificat isotdpicament té una composicio
macroscopica tal que els seus niiclids constituents s’hi troben presents en les
proporcions amb que hi ocorren en la natura. Hom escriu la seva formula i el
seu nom de la manera usual.

Exemples:
1. CHy Meta
2. CH3-CH»-OH Etanol

1.22- Un compost modificatisotopicament té una composicio macroscopica
tal que el quocient isotopic de niclids d’almenys un element es desvia, de forma
mesurable, del que ocorre en la natura. Es pot tractar d’'un compost substituit
isotopicament o d’'un compost marcat isotopicament.

1.23- Un compost substituit isotdpicament t€ una composicio macroscopica
tal que, de fet, totes les seves molécules tenen solament el nucli (o naclids)
indicat(s) a cada posicié designada. Per a totes les altres posicions, 'abséncia
d'indicacio de nuclid indica que la composicio dels niclids és la natural.

La formula d'un compost substituit isotdpicament s’escriu de la manera
usual, excepcio feta de I'as dels simbols de nuclids adient. Quan es troben
diferents isotops del mateix element a la mateixa posicio, és practica habitual
escriure llurs simbols 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):

& ichy (14c)Meta
: 12¢Hcl 32 12¢)Cloroform
5. CH3-CH?H-OH  (1-2Hp)Etanol
1 no
CH3-C2HH-OH

1.24- Un compost marcat isotopicament €s una mescla d’'un compost no
modificat isotopicament amb un o més composts substituits isotopicament,
analegs del primer.

Nota: Malgrat que un compost marcat isotopicament és de fet una mescla
des del punt de vista quimic (de la mateixa manera que ho és 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 zinic compost substituit isotopicament s’ha afegit
formalment al 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, perd amb els simbols apropiats dels nuiclids i els subindexs
multiplicadors, si n’hi ha, col.locats entre claudators. Altres criteris per escriure
la férmula es troben descrits a la regla H-1.23.

Exemples:
Compost en Compost dona Compost
substituit afegir-se no modificat lloc marcat
isotopicament a isotopicament a especificament
1. lcHy, CHy (McIHy
2. CHp%H, CHy CH,[2H))]
3. CHz-CH,-180H CH3-CHp-OH CH3-CH,-{180IH
4. CH2H,-CH,-O%H CH3-CH,-OH CHI%H],-CH,-O[2H]
5
OH OH OH
. | 1 |
I I
1 1 !
CH; CH, CHj
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10 J. CASAS - A. MESSEGUER

Nota: Malgrat que la féormula d'un compost marcat especificament no
representa la composicié del producte en conjunt, el qual conté usualment una
proporcié molt majoritaria del compost no modificat isotdopicament, indica la
presencia del compost de més interes, és a dir, el substituit isotopicament.

Un compost marcat especificament és: (a) marcat de manera senzilla quan
el compost substituit isotdpicament té un sol atom modificat isotopicament,
essent-ne un exemple, CH3-CH[2H]-OH; (b) marcat de manera miiltiple quan
el compost substituit isotopicament té més d'un atom modificat del mateix
elementiala mateixa posicié o a posicions diferents; en son exemples CH 3-C[2H2]-
OH i CHZ[ZH]-CH[ZH]—OH; o (¢) marcat de manera mixta quan el compost
substituit isotopicament té més d’un tipus d’atom modificat, essent-ne un exem-
ple, CH3-CHy-[180]12H].

1.26- Un compost marcat isotdpicament es designa com marcat selectiva-
ment quanuna mescla de composts substituits isotopicament s'afegeix formalment
al compost no modificat isotopicament analeg, de tal manera que la posici6 o
posicions, pero no necessariament el nombre de cada niclid marcador, estiguin
definides. Un compost marcat selectivament pot ésser considerat com a mescla
de composts marcats especificament.

Un compost marcat selectivament pot ésser: (a) marcat de manera miiltiple,
quan en el compost no modificat hi ha més d’'un atom del mateix element a la
posici6 on hi ocorre la modificacio isotopica, per exemple, H en CHy, o hi ha
diversos atoms del mateix element a posicions diferents on hi ocorre la
modificacio isotopica, per exemple, C en C4HgO; o (b) marcat de manera mixta,
quan en el compost hi ha més d’un nuclid marcador, per exemple C i O en CH 3=
CH»-OH.

Nota: Quan en un compost hi ha un sol atom d'un element susceptible
d’ésser modificat, només en pot resultar el marcatge especific (vegeu la regla H-
1:25)!

Un compost marcat selectivament no pot ésser descrit per una férmula
estructural tGnica; llavors se’l representa inserint els simbols dels nuclids
precedits per qualsevol localitzador(s) necessari(s) (lletres i/0 nameros), pero
sense subindexs multiplicadors, i entre claudators, directament abans de la
formula usual o, si cal, davant de parts de la férmula que tenen una numeracio
independent. Els localitzadors identics no es repeteixen.

Quan hi ha nuclids diferents, s’escriuen els simbols dels nuclids per ordre
alfabetic, d’acord amb llurs simbols; quan els simbols atdomics son identics,
s'indiquen en ordre de nombre de massa creixent (vegeu les regles H-2.81 i H-
2.82).
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Exemples:
Mescla de
composts en
substituits afegir-se

isotopicament a

2, 2,
CH,’H, CH,’H,

o qualssevol dos

o més d'entre ells

~ 7
[ CH,-CH,-CH’H-CO,H

CH,-CH,-C°H,-CO,H
(" CH,-"*CH,-"*CH,-CO,H )
CH,-"*CH,-CH,-CO,H

CH,-CH,*CH,-CO,

o qualssevol dos d'ells
14
CH,- "CH,-OH
18
CH,-CH,-"*OH

CH,-"*cH,-""0H

o qualssevol dos d'ells
([ VicH,CH,-cO,CH

L R el
CH,-CH,-CO,-"CH,

MCH,-CH,-CO,-"CH,

L° qualssevol dos d'ells

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

Compost

isotopicament

CH,

CH,CH,CH,-COH

CH,-CH,CH,-CO,H

CH,CH,:OH

CH,CH,CO,-CH
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Nota: El procediment d’escriure férmules indicat per aquesta regla pot
també ésser Util si un compost és representat per la seva férmula molecular en
comptes de la seva férmula estructural, com ara [2H1C2H6O.

1.27- En un compost marcat selectivament, derivat formalment de la mescla
de diversos composts substituits isotdpicament, els quals son coneguts, amb el
compost immodificat isotopicament analeg, el nombre o el nombre possible de
nuclids per a cada posicié pot indicar-se mitjantcant subindexs en els simbols
atomics. Dos o més subindexs que es refereixen al mateix simbol de nuclid se
separen per un punticoma. 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 substituits isotopicament. El
subindex zero s'empra per indicar que un dels composts substituits isotopicament
no es troba modificat en la posici6 indicada.

Exemples:

Mescla de

composts en Compost doéna Compost
substituits afegir-se no modificat lloc marcat
isotopicament a isotopicament a selectivament

1. [ CH,"H-CH,-OH

CHy-CH,-OH (2-°H, ,JCHCH,-OH
CH’H,-CH,-OH

2 [ CH’H,-CH,-OH

CH,CH,-OH (2°H,,,"%0,]CH,-CH,-OH*

CH’H,-CH,-""OH

2 18
) CH-CH,-OH 2-°H,,, "0, (JCH,-CH,OH
CH”H,-CH,-OH

4. [ CHyCH’H-OH

2 2
CH;-CH,-OH (1-°H, (,2-*H,, ,JCH,-CH, OH

3 { CH4-CH,-"*OH

CH’H,-CH,-OH

* La repeticio de localitzadors no és necessaria, atés que pot comportar ambigiiitat. Com a
consequiencia, han estat suprimits d'aquesta edici6 i hom hi ha afegit un subindex.
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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 ntclids marcadors son
alhora indefinits.

En aquests casos, el marcatge s'indica per inserci6 del simbol del nuclid,
col.locat entre claudators, directament abans de la férmula lineal usual, sense fer
servir localitzadors ni subindexs.

Exemple:
[14CICH3-CH,-CH,-OH

1.29- Un compost marcat isotopicament pot designar-se com deficient
isotopicament quan el contingut isotopic d’'un o més elements ha estat rebaixat,
és a dir, quan un o més nuclids es troben presents en menor proporcié que la
natural. Un compost modificat isotdpicament com aquest es denota a la férmula
mitjancant I'addici6 de la sil.laba italianitzada def immediatament abans, sense
guionet, del simbol del nuclid corresponent.

Exemple:

[def 13CICHCI3
Nota: Des d’un altre punt de vista es podria emprar també [12C]CHC13.

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 paréntesis, dels simbols dels ntclids, precedits pels localitzadors necessaris
(lletres i/o numerals), davant el nom o preferiblement davant de la denominacio
d’aquella part del compost que es troba substituida isotopicament. Inmediatament
després dels paréntesis no hi ha d’anar cap espai ni cap guionet; ara bé, quan
el nom o una part del nom contingui un localitzador que el precedeixi, llavors
cal inserir un guionet.”

Quan és possible la polisubstituci6, 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, valéncies
lliures, etc., citats davant del compost fonamental, es consideren com a part del nom. En aquest
treball, se segueix la practica de citar el descriptor isotopic davant d’aquests localitzadors; en la
practica bioquimica, el descriptor isotopic s'hi escriu sovint després.

[Butll. Soc. Cat. Cien.], Vol. XI, 1991
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Exemples:
1. l4cH, (140)Meta
2. CH3%H (2Hp)Meta
3 CZHZCIZ Dicloro(ZHz)meté
o OH : 14 o
14 1-{Amino( " C)metillciclopentanol
CH,-NH,
5. 180)1 1-(AminometiDciclopentan( Bo)ol
o
CHy-NH, 1-(Aminometil )( 18O)Ciclopentanol
7)
6. N°H, 2-Ciclohexen-1-(*H ,)amina
0
( N,N-ZH »)-2-Ciclohexen-1-amina
e
1ol NH-CO-CHy
‘ N -[7<( 131I)Iodofluoren—Z—il]
acetamida
8.

“cH ,-C0,C,H; n
(2,3-"C,)Succinat d'etil i de sodi

"CH ,-CO,Na
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COMPOSTS MODIFICATS 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,
entre claudadtors, dels simbols dels nuclids, precedits pels localitzadors necessaris
(lletres i/o numerals), davant el nom o preferiblement davant la denominacio
d’aquella part del compost que es troba modificada isotopicament. Immediatament
després dels claudators no hi ha d’anar cap espai ni cap guionet; ara bé, quan
el nom o una part del nom requereix un localitzador que el precedeixi, llavors
cal inserir un guionet.'

Quan un polimarcatge és possible, el nombre d’atoms que han estat marcats
s'especifica sempre com a subindex dels simbols atdomics, incloent-hi el cas del
monomarcatge. Aix0 és necessari per tal de poder fer la distincié 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 isotdpicament (vegeu la regla H-2.11), en I'Gs de claudators
en comptes de pareéntesis, per encerclar el descriptor del niclid.

Exemples:

1. [Ycny (14CIMeta
2. CH3l?H] [H;Meta
3. CH;

CH 5-CH ,-CH-CH=C[ *H,]  3-Metil[1,1°H,}-1-pente *

[S-ZHI]-SH -Dibenzol a,dIciclohepte *

M

4-(13-"*Cl-2-TieniDpiridina *

* Vegeu la nota al peu de la pag. 13.
* Cal fer notar que en aquest cas el localitzador és part del nom de I'hidrocarbur fonamental;

vegeu també la nota al peu de la pag. 13.
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16 J. CASAS - A. MESSEGUER

6. CI2H,ICl,

7. CH3-CH»-O[2H]

OH
8. |
CH
2 i ?[ 2H2]
4 2 CHI*H]
H,C CH,

10.

11,

[ISII]

12,

[151”

Dicloro[sz]metil

Etan[?Hlol o (0-2H]Etanol

6-Metil[2,2,3-*H;)-1,2,3,4-
-tetrahidro-1-naftol

1-(Amino[ HC]metil)ciclopemanol

[2,2-2H ,)-1(2H )-Naftalenona

NH-CO-CH;

N -(7-["¥"J1odofluoren-
-2-iDacetamida

NH-CO-CHj

N <(6,7-6-"TIDiiodofluoren-
-2-ilacetamida

* En casos com aquest, hom recomana el tractament dels prefixos hidro com a no separables;
vegeu la regla C-16.11 de les Regles de Nomenclatura Organica (ref. 6, pag. 108).
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2.22- En un nom constituit per dues o més paraules, el descriptor isotopic
pot col.locar-se davant la paraula apropiada o la part de la paraula que inclou
el naclid(s) marcat(s), a menys que hom disposi de localitzadors inambigus o

bé que siguin innecessaris.
Exemples:

1. CH,[2HJ-CO,H

™o

CH3-CO,(2H]

CH3-CH,-CHy-CH,-14C10,(2H]

0

4.
CH-CO,[*H]
5.
[MCIH,-CH, Q CO,H
6. HA14ClONa
7. CH3-CHy-CO[14CIH)-CH3
8. CHz{19CIH,-CO,-CH,-CH3

9. [CaHsN,ITB5CIr

Acid [2-2H1]acétic
Acid [O-2Hlacetic
o

(2H]Acid acetic
Acid [1-14C]pentan[2H]oic

o
Acid [1-14C, O -2HIpentanoic
Acid ciclohexan[ *H]carboxilic

o
Acid [ O -*H] ciclohexancarboxilic

Acid 4-((2-"*CletiDbenzoic
(14CIFormat sodic
Propionat d'[1-14Cletil
[2-14C]Propionat d’etil

(35cl]Clorur de benzendiazoni

2.23- En un nom trivial o semisistematic que consta d'una sola paraula, hom
pot posar el descriptor isotopic abans del nom trivial complet o bé inserir-lo dins

del nom.

* La mateixa regla s'aplica als composts substituits isotopicament (vegeu la regla H-2.11).
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Exemples:
1. (CHz),CH-CHy{1CIH(NH)COH  [2-1CILeucina
2. CH3-[33S}-CH»-CH,-CH(NH)-CO,H  [35S]Metionina

3. CH3-CO-NH[2H] [NV -2H;lAcetamida
O
Acet[zHllamida

Nota: El sistema alternatiu, basat en els criteris de Boughton (vegeu la
Introduccio), denota la modificaci6 isotopica citant el simbol adient i el nombre
de massa (amb subindex i localitzadors quan calgui) a continuacié de la part
del nom a la qual el simbol fa referéncia.

Exemple:

S C'H;

CH ,°H-CH-CH-CH ,-CH 2(Cloro-¢l )-3-(metil- dy)-penta-1-d

D’acord amb les regles aqui recomanades, el nom d’aquest compost és:
2-35CDcloro-3-(2Hz)metill(1-2Hpenta.

Regla H-2.3. Composts marcats selectivament (cf. amb les regles H-1.26 i H-
1i27)

2.31- El nom d’'un compost marcat selectivament es forma de la mateixa
manera que el d'un compost marcat especificament (vegeu la regla H-2.21), si
bé, i excepcio feta del que descriu la regla H-2.32, s'ometen generalment els
subindexs multiplicadors que segueixen els simbols atomics. Hom no repeteix
localitzadors idéntics que corresponguin al mateix element.

Elnom d’un compost marcat selectivament difereix del nom del corresponent
compost substituit isotopicament en I's de claudators en comptes de paréntesis
per encerclar el descriptor del nuclid i en 'omissio de localitzadors identics
repetits i de subindexs multiplicadors.

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



COMPOSTS MODIFICATS ISOTOPICAMENT 19

Exemples:
Mescla de
composts en
substituits afegir-se
isotopicament 2 s’anomena
2 2 2 1
L. CH;'H,CH,"H, ["HMeta
CH, 110
CHH,, C°H, [*H, Meta
2. | CHyGHH-OH [1-*H]Etanol
CHCH,OH ino
CH;C’H,-OH (1,1-"H,JEtanol

N

3

[PHIHC CH-OH ,
[4->H]Ciclohexanol

> CH-OH ino
[4,4—3H2]Ciclohexanol

B¢

[PH,IC CH-OH

C

4. | 'CH;-CH,-CO,-CH,CH,4
CH,;-CH,-CO,-CH,CH,
CHy-CH,-CO,-"CH,-CH, 3-"*CIPropionat d1-"*Cletil

2.32- En un compost marcat selectivament, derivat formalment de la mescla
de diversos composts substituits isotdpicament, els quals sén coneguts, amb el
compost no modificat isotdopicament analeg, el nombre o nombre possible de
nuclid(s) marcadors per a cada posicié poden indicar-se mitjancant subindexs
del simbol(s) atomic(s), tal i com es descriu a la regla H-1.27.

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



20 J. CASAS - A. MESSEGUER

Exemples:

Mescla de

composts en
substituits afegir-se
isotopicament a s'‘anomena
L CH,’H-CH,-OH ]
+ CHyCH,OH 2-°H, ,JEtanol

CH’H,-CH,-OH

2. CH,-CH,-"*OH
> CH;CH,OH 2-°H,,, "0, JEtanol

CHH,-CH,-OH |

Regla H-2.4. Composts marcats no selectivament (cf. amb la regla H-1.28)
2.41- El nom d’'un compost marcat no selectivament es forma de la mateixa

manera que el d’'un compost marcat selectivament (vegeu la regla H-2.31.), si bé
no conté ni localitzadors ni subindexs en el descriptor del nuaclid.

Exemples:
Cloro[3H]benze

[14C]Glicerol

Regla H-2.5. Composts deficients isotopicament (cf. amb la regla H-1.29)
2.51- El nom d'un compost deficient isotopicament pot formar-se afegint
la sil.laba def, en cursiva, immediatament davant i sense guionet, del simbol del

nuclid adient, tancant sil.laba i simbol entre claudators i citant-los davant el nom
o aquella part del nom que es troba modificada isotopicament.

Exemple:

[def 13C)Cloroform

[Butll. Soc. Cat. Cien.], Vol. XI, 1991
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Regla H-2.6. Marcatge general i uniforme

2.61- En el nom d’'un compost marcat selectivament, en el qual fotes les
posicions de I'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)

r 14
CH,-CH,-CH,-'*CO,H

14
CH,-CH,-'*CH,-CO,H
CH;-"*CH,-CH,-CO,H
> CHyCH,;CHyCOH  Acid [G-"Clbuiric
1CH,-CH,-CH,-CO,H

14 14
Hy-'*CH,-""CH,-CO,H

etc...

=

2. Hom pot designar com Q-[G-14C]g1ucosaa la D-glucosa en la qual
les sis posicions es troben marcades, perd no necessariament de manera

uniforme.

2.62- En el nom d'un compost marcat selectivament, en el qual fotes les
posicions de I'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)

rCH -CH,-CH,-'*CO H\
) 2 2 2
CH,-CH,-1%CH,-CO,H
{ CH,-"*CH,-CH,-CO,H ? CH;-CH,-CH,-CO,H  Acid [U-"*Clbutiric
"CH,-CH,-CH,-CO,H

en quantitats iguals

N

2. Hom pot designar com Q-[U-14C]glucosa ala D-glucosa en la qual el
14¢ es troba distribuit per igual entre les sis posicions carbonades.

Nota: En el cas de niclids radioactius, « mateixa relacio isotopica» significa
«mateixa radioactivitat especifica.

2.63- En el nom d’'un compost marcat selectivament, hom pot emprar el
simbol «U» (vegeu la regla H-2.62) seguit dels localitzadors adients, per indicar
marcatge a les posicions especifiques en la mateixa relacio isotopica.

Exemple:

Hom pot designar com Q—[U-1,3,5—14C]glucosa ala D-glucosa en la qual
el 14C es troba distribuit per igual entre les posicions 1,3,5.

Regla H-2.7 Canvis excepcionals en els noms d’alguns composts modifi-
cats asimeétricament

2.71- Elnom d’un compost modificat isotopicament, substituit o marcat, pot
diferir del nom d'un analeg no modificat quan la seva estructura inclou unitats
identiques que no es troben identicament modificades en posicions equivalents.
En cas que hi hagi ambiguitat, els grups diferents s’han d’indicar de forma
separada.
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Exemple:
Compost no modificat: Compost modificat:
CH,- CH, CH,-CH; CHj- CH, CH,-CH[*H,]
CH;-CH,-CH,-CH-CH-CH,OH CH;-CH,-CH,-CH-CH-CH,OH
A2 1 3 2 1
2,3-Dietil-1-hexanol 2([2,2-2H,]EtiD)-3-etil-1-hexanol

Regla H-2.8 Ordre dels simbols de niclids

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
CH3180%H Metan(2H,180)ol
(O —2H?180)Metanol
2. Composts marcats especificament poliisotopics
a. CH3[1SO][2H] Metan(2H,180]ol
[O -ZH,O:lBO]Metanol
b. Hy[5NI-14ClO-NHIZH] (14c, N’ -2Hy,N -15N]Urea *
3. Compost marcat selectivament poliisotopic

D-Glucosa marcada uniformement
amb 14C i general amb 2H Q-[U—14C,G—2H]GIUC()53

2.82- Quan diversos isotops d’'un mateix element es troben presents com
a naclids en un compost modificat isotopicament, llurs simbols es disposen en
l'ordre de nombre de massa atdmica 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.

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



24 J. CASAS - A. MESSEGUER

Exemples:
1. Compost substituit poliisotopic

CH,»2H-CH3H-OH (2-2H;,1-3HEtanol
2. Composts marcats especificament poliisotopics

a. CH,[2H]-OH, CH,[3H]-OH [2Hy,3H Metanol
b. CH3-O[>H], CH3-O[%H] Metan[?H 3H]ol

o
[0 -2H,0 -3H]Metanol
c.  CH,[2H}-CH,-CH[3HI]-CO,H Acid [4-2H;,2-3H; Ibutiric

Regla H-2.9. Composts modificats isotdopicament estereoisomérics

2.91- Son possibles dos tipus de composts modificats isotdpicament
estereoisomerics: (a) aquells en els quals I'estereoisomerisme és conseqiiéncia
de la modificaci6 isotopica, i (b) aquells els analegs no modificats dels quals s6n
estereoisomers.

La nomenclatura d’estereoisomers de composts modificats isotdpicament
segueix els criteris generals de nomenclatura estereoquimica (secci6 E).”

Dacord amb les regles d’estereoquimica, els afixs se citen al lloc especificat
en el nom. Quan han d’ésser inserits en el nom en el mateix lloc que els
descriptors isotopics, hom cita primer els afixs estereoquimics.

Exemples en els quals I'estereoisomerisme és conseqiiéncia de la modificacié
isotopica:

L OH

I ($)-(1-H,Etanol
2H w—C -1}

1
CH,

2. QH
]

[2H] m—C e H{

($)-[1-*H,JEtanol
1
CHj,

* N.T. La versi6 catalana de la secci6 E de les regles de Nomenclatura de Qimica Organica de la
I.U.P.A.C. no ha estat encara publicada.
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CH,OH
]
(21 ] m—C [ GS )—[Z—ZHI]—I—Propzmol
:
CH;
cr,
1
C| m C e OH ,
(2R ,35)-2-Cloro[3-"H, -
[ZH]_?-H -2-butanol
1
CH;
H CHj
\C=C/ (E)-1-H,IPrope
AN
[ZH]/ H

Exemples d’estereoisomers modificats isotopicament:

6.

[Zm\c
/

CH
_C/ ; (E)-1-Cloro[2-*H]-2-bute
AN
H

CICH,

¢y
[2H] ] m— (';— OH (8)-[2-H]-2-Butanol

1

1
CH,-CHj
c

]
HO_(E-H
1

CH ; e C[2H]

(R )-3-Metil(3->HJ-2-butanol

CHj
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C
. K“CH 5CO-0
: (2-14C)Acetat d'(R)-sec -butil
H - CH
;
C,Hs
A, CO-O-[MCIH; ,/
: (R )-2-Metilbutirat de [“*CJmetil
H — C-C}{z) 0
: (R )-(2-Metilbutirat de [HC]metil)
11.
HO-C[*H,) \ /C[ZHZ]OH
C=C
AL LN :
H H (Z )-1,1,4,4-"H )-2-Buten-1,4-diol

2.92- Els afixs estereoquimics (per exemple D i L), afegits d’acord amb les
regles de tipus especials de composts, com ara hidrats de carboni, aminoacids,
esteroides, etc, es refereixen normalment al compost fonamental ( o compost no
modificat), segons quin sigui el tipus particular de composts. No obstant i aixd
i seguint la practica bioquimica, en aquestes classes de composts els descriptors
isotopics van a continuaci6 dels estereoquimics.”

Exemples:

1. L-3,4-13C 35s]Metionina

2. LI3-14¢,2,3-2H,,15N]Serina

3. 50-{17-2HIPregna

4. (24R)-5a-[24-2H;]Colesta

5 2—([18F]Fluor0)—2—desoxi-Q—glucosa

H-3. NUMERACIO DELS COMPOSTS MODIFICATS ISOTOPICAMENT
Regla H-3.1. Numeracié en relacié amb la del compost no modificat

3.11- La numeraci6 d’'un compost modificat isotopicament 7o canvia res-
pecte la d'un compost no modificat isotopicament. Tal com indiquen la regla C-

" Vegeu la nota al peu de la pag. 13.
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15.11, pag. 105 (ref. 6) i la seccio E *, d’entre les caracteristiques estructurals d'un
compost que han d’ésser tingudes en compte successivament pera la numeracio,
la preséncia de nuclids es considera al final, amb I'excepcié de la quiralitat
originada per modificacio isotopica (vegeu la regla H-3.22, exemple 7).

Exemples:
1. CF5-CH2[2H] 1,1 ,l—Triﬂuor()[ZHllcm
23
[2H]
F Cl
1-Cloro-3-fluoro2-2H]benzé
3. OCH;
(3H] OH
Z-Met()xi[S,4,5,6-‘)’H4]fen()l
[3H] [*H]
[3H]

Nota: Cal tenir en compte que quan els composts modificats isotopicament
s‘anomenen pel sistema basat en una extensio dels criteris de Boughton (vegeu
Introduccio, pag. 1), els localitzadors més baixos s'assignen a les posicions
isotopicament incloses en 'estructura fonamental, la qual inclou insaturacions
i grups principals, si n’hi ha, abans d’altres consideracions. Aixo, de vegades,
comporta I'assignacio dels naimeros més alts per a subtituents expressats amb
prefixs, la qual cosa pot donar lloc a una numeraci6 que difereixi de I'assignada
seguint la regla H-3.1.

Exemple:
F3C-CHp2H 2,2,2-Trifluoroeta-1-d

Vegeu que aqui la preséncia del deuteri (d) causa que I'atom de carboni
al qual es troba unit sigui assignat com a 1. Per a més detalls 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 isotdpicament i no
modificats isotopicament

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

Exemples:
1. CH 1—Clor(>-4—metil[5—2H1]pentil
L ’ i no
CI-CH,-CH,-CH,-CH-CH,[*H] 1-Cloro-4-(*H, ImetiDpenta
1 2 3 4 5

1-Cloro-4<( [ZHllmetil)[S-“C]pentzi

- CH,[2H] ;
i no
Cl-CH,-CH,-CH,-CH-["CIH, 1-Cloro-4-(1"*Clmetil)[5-*H, penta
TRER2" S5 N4 5
3, 1-(*'BriBromo)-2-(Bribromo-
’ -metiDbuta
(IJHZ[”Br] { no
CH 2[mBr] -CH-CH,-CHj 1-((*BrIBromo)-2-([*' Brlbromo-
1 2 3 4 -metiDbuta

3.22- Quan en un compost no modificat isotopicament hi ha opci6 entre
numeracions equivalents, el punt de comenc¢ament i la direcci6é de la numeracio6
del compost modificat isotopicament analeg, es trien de manera que s’assignin
els localitzadors més baixos als atoms o grups modificats, considerat conjun-
tament en una série d’ordre numeric creixent (vegeu la regla C-15.11, pag. 105,
ref. 6). Si encara hi roman una opcio, es dona prioritat per als localitzadors més
baixos al naclid de nombre atomic més alt. En el cas de nuclids diferents d'un
mateix element, té prioritat el naclid de nombre de massa més elevat.
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Exemples:
[2-14C]Buta
1. CH3{'4CJH,-CH,-CH3 i no
1 2 3-14CIButa
(3-14C 2,2-2H,]Buta
2. CH3-CI2HpH4CIH)-CH; ino
179 3 4 (2-14C 3,3-2H,]Buta
(2-14¢,3-2H,]Buta
3. CHz{14CIH,-CH[?H]-CH3 i no
1 2 3 4 (3-14¢,2-2H;|Buta
4 OH
(3->HJFenol
[*H]
5, CH ,[*H]
1
H e C == OH (R )-[l-ZHI]-Z—PrOpanol
1
5
6. CH,('®1)
1
H s = OH (5)-1,3-[1-'%1,]Diiodo-2-propanol
]
1
CH,I
7. H H

: : (25, 4R)-4-"H,,2->H, Penta
CH ;e C s CH. s (s CH 5 ino
: : (2R, 45)-12-*H, 4->H,JPenta
[*H] (2H]
1 2 3 4 5

Nota: En I'iltim exemple, la numeracio segueix la regla H-3.22 més que no
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les preferencies estereoquimiques descrites a les regles de la Secci6 E *, les quals
donen preferéncia als grups R respecte als S per als numerals més baixos.

H-4. LOCALITZADORS PER A NUCLIDS EN COMPOSTS MODIFICATS
ISOTOPICAMENT
Regla H-4.1. Omissi6 o introduccié de localitzadors

4.11- Quan no hi ha ambigtitat, es pot ometre el localitzador de I'indicador
isotopic en el nom d’'un compost modificat isotopicament.

Exemples:

1. C[2H3]-CN [2H3]Acet()nitril
2. CH3-NH[?H] Metil[2H  Jamina
3. CH3-CH»-O[2H] Etan[?H]ol

4. [2HIO-CH,-CH,-O[2H] 1,2-Etan(?H;ldiol

5 CH2[2H]-O—C[2H2]-S-CHZ—OOH Hidroperoxid de
[([ZH1]metoxi[sz]metil)tio]mctil
4.12- Quan pot haver-hi ambigiitat, les posicions especifiques dels ntclids
han d’ésser indicades en I'indicador isotopic amb els localitzadors adients, lletres

i/0 numerals, precedint el simbol(s) del naclid(s).

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

1 C[2H3]-NH2 [1,1,1-2H5]Mctilumina
2. CH3-CH[?H]-OH [1-2H ]Etanol
3. HO-CH[2H]-CH[2H]-OH (1,2-2H,)-1,2-Etandiol
4,
i
CI°Hy)-C-CI°H,-CH,-CH [1,1,1,3,3-*Hs)-2-Pentanona

* Vegeu la nota al peu de la pag. 24.
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D
TH
CH,-CH-CHI*HI-CH [3-*H,J-2-Butantiol
6.
[2H] CO-0-0-CO [2H]
Peroxid de di([4-2H]benzo'il)
7, C2HO N
: (R)-(O ", 1-"H,)Gliceraldehid
H e C = O2H 0
. (R)-(0-*H)Glicer(*H)aldehid
CH,OH
8. (I:HO
1
H = C e O[2H] (R)-(0* 03-*H,)Gliceraldehid
1
1
CH,O[*H]

9. [2HIS-CHp-CH(N[2H,)-CO,[2H]  DL-N,N, 0,5 -2HICisteina

Regla H-4.2. Localitzacié de nuclids en posicions de composts que no
tenen normalment assignats localitzadors (lletres o numerals)

4.21- Quan un nuclid ocupa una posicié que no esta numerada s’ha de fer
servir un prefix en cursiva o una lletra grega per indicar aquesta posicio.

Exemples:

1. [2H3)14C)-S-CH,-CH,»-CH(NH,)-COOH
DL-[metil—( 14C,2H3)]Metionina
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2.
CI’H,)(**CIOOH
Acid
1-naftalen[carboxi - 14C,()L,()t—ZH?_]alcétic
3.
"
CH—C (carbonil-"*O]Benzoina
4,
NH NH,

Nl I y
H,[""NH"CI-NH{(CH,);-C-COOH  LAguanidino-"*C,N*-"N]Arginina

I
H

4.22- Quan un nuclid ocupa una posicié que no esta numerada o quan la
seva posicio no pot ésser facilment definida d’acord amb les regles H-4.12 i H-
4.21, es pot incloure el simbol del niclid en el simbol sencer del grup a través
del qual es troba unit a la part principal de I'estructura.

Exemples:

1. CH3-CHy-S-345)-5-(CH,),-CO,H
Acid 3-(etil[S-34S-S]tritio)propionic

o
Acid 3—(etil[2-345]trisulfanil)propiénic'
2. CHz-CH,-[345)-5-5-(CH),-CO,H
Acid 3-(etil[348-S-S]tritio)propionic
o
Acid 3—(eti1[3—34S]trisulfonil)propi(‘)nic‘
* Vegeu la regla C-515.2, pag. 216 de la (ref. 6).

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



COMPOSTS MODIFICATS ISOTOPICAMENT 33

> N=[15N]-C¢Hs5

Naftalen-2-[N=""Nlazobenze

4. [15N]=N-C Hs

Naftalen-2-{"’N=NJazobenzé

4.23- Per a distingir entre nuclids diferents del mateix element poden ésser
emprats com a localitzadors els simbols de nuclids en cursiva i/o les lletres
cursives majuscules.

Exemples:
1.
W
CHS—CHZ—C-[MO]CZHS [ISOI]Propionat de B0 -etil
2;
e
CH;-CH,-C-OC,Hj ['®0,IPropionat d'O -til
3.
O
I s 18 18
CH;-O-C-"OJ-CH,-CH;4 [*°O,JCarbonat de “O-etil i O-metil
4.
(ol
L 18 18
CH3-CH2—O—C-[ OJ]-CH 3 [ OZJCarbonat d'O-etil i “O-metil
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s.
O
!! ['""OJ-CH
I_ s Z—Nuftil[IHOI]fosf()nzn
O-CH,-CH; d'0-etil i "0 -metil
6. CH,

NH-CH-CO,H

BN _oxid
d'N-([1-">N]-2-PiraziniD)alanina
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APENDIX

35

Exemples comparats de formules i noms de composts modificats isotopicament

Tipus de compost Formula Nom
No modificat CH,-CH,-OH Etanol
(2,2,2-HEtan(*H)ol
Substituit isotopicament CH,-CH,-O*H 0
(0, 2,2,2*H )Etanol
(2,2,2*H JEtan[*Hlol
Marcat especificament CH,J-CH,-OH] 0

[0, 2,2,2H JEtanol

Marcat selectivament

a. [0, 22HICH-CHOH

b. 22H,,0, JCH,-CH,-OH

a. [0,2-*H]Etanol

b. [2H, ,"O-, JEtanol

Marcat no selectivament

PHICH,-CH,-OH

[*HJEtanol

Deficient  isotopicament

[def “CICH,-CH,-OH

[def *CJEtanol
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