QUIO70 - Métodos Fisicos de Analise: Prova Substitutiva Pontuacao |

Data: 18/07/2025 Questoes: 1 Pontos totais: 10

Matricula: Nome:

Questao | Pontos | Nota
1 10
Total: 10

Instrucgoes:
1. Justifique todas as suas respostas.

2. Entregue as repostas manuscritas e materiais de consulta com essa folha anexa.

1. (10 pontos) O composto A, ao reagir com brometo de metilmagnésio (EtMgBr) em THF anidro

e, depois, cloreto de amonio, gera o 4-(3-hidroxipentan-3-il)fenol, como mostra a reagao abaixo.

HO
5 - EtMgBr, THF
2. NH,ClI
HO

Os espectro no infravermelho, de massas e de RMN unidimensionais e bidimensionais do com-

posto A estao dispostos nas Figuras 1 a 6.
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Figura 1: Espectro no infravermelho do composto A.
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Figura 2: Espectro de massas do composto A, adquirido no modo positivo com ionizacao por
impacto de elétrons.
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Figura 3: Espectro de RMN 'H do composto A, adquirido em um espectrometro com frequéncia
de 300 MHz. As regides A a D estao expandidas, mostrando os deslocamentos quimicos e integrais.



o~ ©
A =
— o
S & 0 = <
N — (CQ ™M 00)
[ [ [ \ \ [ \ I J \ \ |
220 200 180 160 140 120 100 80 60 40 20 0

Figura 4: Espectro de RMN de '*C de A, adquirido em um aparelho com frequéncia de 300 MHz.
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Figura 5: Mapa de contornos COSY do composto A, adquirido em um espectrometro com frequéncia
de 100 MHz e utilizando DMSO-dg como solvente.
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Figura 6: Mapa de contornos HSQC de 'H-"*C do composto A, adquirido em um espectrémetro
com frequeéncia de 100 MHz e utilizando DMSO-dg como solvente.

Para o espectro de RMN de '®C, considere que as anélises de DEPT-45, DEPT-90 e DEPT-135
geraram os resultados expostos na Tabela 1.

Tabela 1: Fases dos sinais de 3C de A observados nos experimentos de DEPT-45, DEPT-90 ¢
DEPT-135. Fases indicadas como “0” representam sinais nao observados no respectivo espectro.

Sinal (5, ppm) Fase do sinal
’ DEPT-45 DEPT-90 DEPT-135
200,1 0 0 0
162,9 0 0 0
130,2 (+) (+) (+)
129.3 0 0 0
115,8 (+) (+) (+)
31,7 (+) 0 (—)
8,4 (+) 0 (+)

Considerando o conjunto de informagoes, forneca:

(i) A estrutura do composto A;

)
(ii) O assinalamento completo das ressonancias do espectro de RMN de 'H e de BC e
(7ii) A identificacao das frequéncias relativas aos grupos funcionais de A no espectro no IV;
)

(v) O mecanismo da principal fragmentagao no espectro de massas.
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