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La Espectrometria de Masas es un mItodo de análi

sis que consiste en la separaci6n y medida de los iones producidos - 

por una molicula neutra al ser ionizada. El m6todo se basa en el - 

comportamiento que los iones presentan con relaci6n a su masa, pues- 

to que pueden ser acelerados y desviados por medio de campos eláctri

cos y magnitioos, de tal forma que se suceda una separaci6n de masas

suficientemente rápida y precisa, que al llegar a un colector mida - 

la masa exacta de los fragmentos característicos de la mol6cula es- 

tudiada, permitiendo obtener el espectro de masas. 

Los principios básicos fueron demostrados en el

siglo IX por varios invest-igador es: 

En 1898 W. Wien, deflect6 una corriente de iones positivos por medio

de un campo el6ctrico y un campo magnitíco'. 

En 1912 J. J. Thompson logr6 demostrar la existencia de 2 Ís6topos - 

de ne6n, de masas 20 y 22, usando un instrumento de deflexi6n ~! ti

ca

Los primeros instrLurientos de precisi6n fueron constru dos por J. --- 

Dempster en 1918 y por T. W. Aston en 1919, para medir las abundan -- 

cias relativas de algunos ¡ El espectr6grafo de Aston fue

particularmente ntil para la medida exacta de las masas, porque los

iones fueron enfocados hacia un plano ocupado por una placa fotográ- 

fica. El instranento de Dempster permiti6 tomar medidas más exactas

de las abundancias relativas y posteriormente, mejorando ambos dise- 

ños, fue posible construir aparatos en los que se unieron ambas ca - 

racteristicas. 
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Hasta 1940 el espectr6metro de masas se us6 solamente para el análi- 

sis de gases y la determinaci6n de is6topos estables de elementos - 

químicos. Posteriormente fue utilizado para llevar a cabo medidas - 

analíticas exactas de mezclas complejas de hidrocarburos de fraccio- 

nes del petr6leo por lo que surgi6 un gran interés en su aplicaci6n- 

para la determinacion de estructuras orgánicas, ya que habla quedado

demostrado que nol6culas muy complejas proporcionaban espectros bien

definidos y

reproducibles3. 
Actualineante, la espectrometria de masas es una - 

técnica indispensable en Química Orgánica, Farmacología, Bioquímica, 
1 Toxicologia, Petroquimica, Geoquimica, Contajúnaci6n Ambiental, etc. 

El acoplamiento del cromat6grafo, de gases al espectr6metro de masas~ 

ha extendido la aplicaci6n de ambas técnicas, puesto que estos
dos

aparatos se complementan. Tajrbi6n tiene la ventaja de que para obte

ner un espectro se necesita una cantidad mínima de sustancia, por - 

ejemplo, en experimentos en los que se aislan cantidades menores de- 

1mg de sustancias muy preciadas. 
La espectrumetría de masas es uno

de los métodos más precisos la cual en muchos casos ayudándose
con

computaci6n da gran infornaci6n de los compuestos analizados. 

El proceso que se sigue en un espectr6metro de - 

masas es el siguiente: 

urja sustancia orgánica en estado gaseoso es ionizada; los iones Pr0- 

ducidos son aceleradOs en un campo eléctrico de alto potencial de - 

aceleraci6n y enfocados hacia un campo magnético donde son analiza - 

dos y separados por sus distintas relaciones de m/ z; inmediatamente
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pasan a un colector generando una señal cuya intensidad es proporcio

nal a la cantidad de iones que llegan. El registre de las señales - 

constituye el espectro de masas. El instrunento a su vez opera a - 

presi6n reducida". 

En un espectr6grafo los iones se enfocan a una - 

placa fotográfica, en un espectr6metro el registro es transforrado - 

electr6nicamente. 

En general, un instrumento de masas puede esque- 

matizarce de la siguiente forna: 

SISTEMA FUENTE ANALIZA- ¡ ANALIZA-¡ D

DE DE El — IDOR DE W( G » 
ÍZ 

n— TpsTAIONES 1 ¡ MASAS

Cada uno de los pasos puede llevarse a cabo de - 

diferentes formas segGn el diseño de cada aparato: 

Nor,mal

Sisteina de Introducci6n Directa

Cromatografla de Gases

Impacto Electr6nico

Fotoionizaci6n

Fuente de Iones Ionizaci6n de Campo

Intercambio i6nico Gonizaci6n

quimica). 

w1i, 



Analizador de Masa

Detector

4

Lnfoque Siuple

Enfoque Doble

Magnético

TiemW de Vuelo

Placa Fotográfica

Multipl-icador Electr6nico. 
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Los estudios realizados hasta la fecha en espectro - 

metria de masas de estructLaw del furano son muy escasos; a pesar de es

5

to se conoce la tendencia de fragmentaci6n de dichas estructuras . 

El espectro de masas del furano no sustituído ( es - 

quema 1) se asemeja al de un compuesto aromático. 

0/ 0

la
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ESQUEMA 1

El i6n molecular tiene una abundancia muy grande - 

75%) lo que indica que es muy estable debido a su caracterIstica. hetero

aromática ya que la carga que adquiere la molécula durante la ioniza

ci6n está en resonancia a través de sus dobles ligaduras. 

Después de la ionizaci6n la molécula se rearregla

fornándose una cetona , y insaturada ( esquema 2). 

n\ -e
C> C> 

0 0

ESWEMA 2

Por otra parte el pico base ( m/ z 3 9) se origina por

la pérdida de un radical fornúlo a partir de la cetona dando el cati6n- 

ciclopropenilo ( esquema 3). 



LC) s alquil furanos y los furanos con grupc) ister

en posici6n dos, presentan cow fraguentos más importantes los ex - 

puestos en el esquema 4. 

H3CZ/ . Y\.-
ICHt ---

C> CH3- C =~ O+ 

m+ 
nyz43 ( pico bose) 

ff* 95 ( 78%) 

t

t03— C " 2 tC H 2 - C H 3 ­ 7--(> CH3- CH2- C" 2- C O+ 
M + rrft 71

ryVz 95 ( Pico base) 

2— -

1 t + - - t

O- C- O- CH3 —(:' r5 -- H

0 11 % 0 01

m* 67 M+ 
0

m/ z 6 8

ESQUEMA 4

En trabajos anteriores se sintetizaron arilanú- 

dinas para tratar de esclarecer si presentan actividad antimalári- 

ca. Se decidi6 probar con estas estructuras por el hecho de que en

CHO' 

rn/ z 29
0 rrVz 39

ESQUEMA 3

LC) s alquil furanos y los furanos con grupc) ister

en posici6n dos, presentan cow fraguentos más importantes los ex - 

puestos en el esquema 4. 

H3CZ/ . Y\.-
ICHt ---

C> CH3- C =~ O+ 

m+ 
nyz43 ( pico bose) 

ff* 95 ( 78%) 

t

t03— C " 2 tC H 2 - C H 3 ­ 7--(> CH3- CH2- C" 2- C O+ 
M + rrft 71

ryVz 95 ( Pico base) 

2— -

1 t + - - t

O- C- O- CH3 —(:' r5 --H
0 11 % 0 01

m* 67 M+ 
0

m/ z 6 8

ESQUEMA 4

En trabajos anteriores se sintetizaron arilanú- 

dinas para tratar de esclarecer si presentan actividad antimalári- 

ca. Se decidi6 probar con estas estructuras por el hecho de que en
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muchos trabajos se ha citado su capacidad de urLirse al DNA y actuar

como un factor que constribuye a incrementar su actividad biol6gica. 

Se ha propuesto que el mecanism de interacci6n entre el DNA y las

arilamidinas estudiadas se debe a una uni6n con la parte exterior - 

de la h9lice, supuestamente resultante de la interacci6n electrostá

tica entre el grupo fosfato negativo del DM y los centros guaníli- 

cos positivos de las
diamidinass. As! mismo se ha descrito la sín- 

tesis y evaluaci6n biol6gica de series de 2, 5 bis- ( 4- guanil fenil) 

furanos, que tambi1n presentan actividad biol6gica contra Trypanoso

ma rhodsiense 7 . 

Los compuestos 2, 5 bis- ( 4 guanil fenil) fura - 

nos fueron preparados de los corTespondientes 2, 5 bis- ( 4 ciano fe - 

nil) furanos, al ser convertidos a 6steres de imida seguidos por la

reacci6n de estos intervediarios con amoniaco, o bien usando la dia- 

mina apropiada.8. 

El oompuesto 2 5 bis- ( 4 browfenil) furano, es

el precursor de 2, 5 bis- ( 4 ciano fenil) furano. 

La importancia que revisten los estudios reali- 

zados en este tipo de compuestos en cuanto a su actividad biol6gica; 

la estructura que presentan y el hecho de que no se haya llevado a

cabo rángun estudio de masas nos llev6 a realizar un programa de - 

investigaci6n para establecer los patrones y mecanismos de fragmen- 

taci6n de ta -les derivados. 



PARTE EXPERIMENTAL

a) Obtenci6n de Compuestos

b) Análisis

c) Discusi6n de Espectros y Resultados



8

a) Obtenci6n de Compuestos: 

Para el trabajo de investigaci6n fueron sinteti- 

zados trece compuestos los cuales son enlistados en la tabla 1 con - 

sus f6rmulas desarrolladas, puntos de fusi6n y rend= entos obteni - 

dos

T A B L A

FO R M U LA N c. Pf * C REND. 

Sr

Ct — 0-U
N'-

CH3

O
CN

8, —0 1 B, 

1

I v

V

198- 9

13 B- 9

7 1. 71A

46.

11

L3 2- 3

2 619- 70

5 3. 31A

51

141- 2 91. 37. 





N 0 M B R E

2. 5- BIS - ( P - BROMO FENIL) F U R ANO

2, 5- BIS-( P- CLOROFENIL) FURANO

2- 5- BIS-( P- TOLIL )- F U R ANO

2. 5 - BIS- ( BIENZONITRIL) FURANO

Z5- BIS-( P- BROMOPENIL)- 3,4- DIMEM- FURANC

2, 5 - BIS -( 15 - CLORO FENIL)- 3, 4- DIMETIL- FURANO

2,5- OIS-( P-71' OLIL)- 3,4- DIMETIL - FURA NO

2, 5- BIS-( P- BROMOFENIL)- 3,4- 0(8ROMOMETILEN

FURANO

2, 5 - 131S- P- CLORO FIENIU-3,4 - DIBROMO MMIN
FURANO__ 

P- 5 -BIS-< P-TOLIL>3.4 -DIBROMO METHEN FURANO

2, 5 -SIS -( P - BROMO FENIL)- 3,4 - DIB~ FURAM

2, 5 -IMS -( P - CLORO FIENIG- 3, 4-DIBROMO FURANO

2.5- EKS-( P-TOI- It,> 3,4- DiEROMO FURANO



Los trece compuestos de la tabla 1 se agruparon en

cuatro series para facilitar su estudio: 

la. Serie: R= Br, Cl, CH39 CIJ' 

CH3

2a. Serie: R= Br, Cl, CH3- 

Sr C NOr

3a. Serie: R= Br, Cl, CH3- 
Rlo, 

Dr Sr

4a. Serie: R= Br, Cl, CH3- R - 1C lo, \ R

Las t6cnicas utilizadas en el laboratorio para la

obtenci6n de los productos base y compuestos sintetizados se exponen - 

a continuaci6n: 
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Síntesis de Cloruro de Fumarollo 9
COCI

OCL

0 =C-- 0 + --~ Z--. C> CI - C- CR= CH- C- CI
0 Zr'C' 2 0

En un matraz de dos bocas equipado con terni5mtro, 

columna : rectificadora, : refrigerante y matraz colector, se colocan - 

24. 5 gr. de anhidrido maleíco, 57. 5 gr. de cloruro de ftalollO Y 0- 5

gr. de clorluro de zinc ( anh). Esta mezcla es calentada a 130 - 135' C. - 

durante 2 horas despuls de lo cual se baja la temperatura a 90- 95' C - 

y posterioruente se destila a 13- 14 mm. Hg. La fracci6n que se colec- 

ta ent:re 60- 85' C, 13/ 14 mm. es clo= de fumarollo, el cual se redes

tila a 62- 64OC, l3mm. El rendimiento es de 82%. 

Síntesis de 1. 4 di ( p -R fenil) Butenodionas

1. 4 Dicetonas) 1O

CI - C - CH - CH - J - CL + O - R - Ar"O-'(> RO- C- CH= cH- J- OR
1 .

1
0

0 0 0

R= Cl, Br, CH3, CN

En un matraz de dos bocas con :refrigerante y em- 

budo de adici6n, se añade 12. 4 gr. ( 0. 092 moles) de tricl0lum de - 

aluminio ( anh.) 15 mi ( 0. 21 moles) del corvespondiente derivado ben- 

cinico monosustituido, se sometieron a agitaci6n miagnitica; con el - 

eTrbudo se gotean lentamente, 5. 7 m1 ( 0. 047 mles) de cloruro de fuma

rollo; posteriorniente se continGa la agitaci6n durante 1 hora a tem- 

peratura ambiente. La mezcla obtenida se vierte sobre hielo y el - 

producto se extrae con cloroform. 
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Se recristaliza de cloroformo -etanol, obteniándose las correspondientes

dicetonas substituídas. Rendimiento aproximado del 90%. 

Síntesis de 2. 5. bis ( p -R fenil) 
furanoll

RO— C— CH— CH— C+ 4Cm3CooH/ HCt + Sn%* 2H20 --- I> ROJI--" It

R
1, 

0' 
0' 0

R= Br, Cl, CH3

En un matraz de una boca y refrigerante se añaden

0. 55 gramos de la dicetona correspondiente cL sueltos en, 3. 5 ml. de ácido

ac6tico oon agitaci6n magnitica; y posterioruente 1. 8 gr. de cloruro es- 

tanoso dihidratado; se calienta a reflujo y durante 15 mins. se agregan

3 ml. de ácido clorhidr-ir-o concentrado; el reflujo se contin a por espa- 

cio de 30 minutos. La mezcla se lleva a temperatura ambiente y luegO se

vier,te en agua. El s6lido obtenido se recristaliza de clorof&m eta~ 

nol. Los cristales obtenidos son los derivados del fenilfurano. Los - 

rendimientos apr6ximadamente son de 60%. 

Síntesis de 2. 5 bis ( p_nitrilfenil) fUranol2

R4—C+ + CU. CN2 NCO—/ \—_ N

0 0

Se colocaron 266 mg de CU2CN2 en un matraz de - 

una boca, equipado con refrigerante, en quinolina y 500 mg de bis ( p- brnin l

fenil) furano; se calentaron a reflujo durante 5 horas y media. La mez- 

cla se dej6 a temperatura ambiente toda la noche con agitaci6n y luego - 

se vir-ti6 en ácido clorhídrico ( cuidadosamente por haber desprendimien- 

to de HCN) formándose un precipitado, el cual se filtr6 y lav6 con agua, 

soluci6n acuosa de NaOH al 7%, soluci6n acuosa de HC1 al 7% y finalmente
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con agua destilada. Se extrajo con acetona y percol6 en una -- olum-ia

de allmina. Las alicuotas se evaporar<)n a sequedad y el s6lido obte

nido se recristaliz6 de acetona -etanol. Los cristales son de 2. 5 - 

bis ( p- nitril fenil) furano. Rendimiento aproximado del S%. Punto

de fusi6n 269- 701C. 

Síntesis de 2. 5 bis ( p -R fenil) - 3, 4 dibrom - 

metilen furano 12
BrHZC H. 13r

HBr/% COOH + ( CH20) n --- C> Rf-eR OR
O\_ 

N. 

0
Z_ 3 0

R -Cl, Br~CH3- 

Se disuelven 0. 26 gr. de paralormaldheido en - 

25 nú. de ácido bronaildrico al 28% en ácido acátioc) glacial; se agre

gan 0. 52 gr ( 0. 01 moles) de 2. 5 bis -(p -R fenil) furano; la mezcla es

agitada por 48 horas a temperatura ambiente, tieTrpo en que se obtie- 

ne una consistencia pastosa. Posteriormente es filtrado y lavado - 

con agua; el s6lido obtenido se recristaliza de acetona. Los crista

les son de 2. 5 bis ( p -R fenil) 3, 4 dibrow metil furan0- Los rendi- 

mientos son aproximadamente de 40%. 

Síntesis de 2, 5 bis ( p -R fenil) - 3, 4 dimetil - 

furano' 

BrH 2 C CH2ar H3C CH3

R
y + LiALH4/ THF Rf : IR

R= Cl, Br, CH3

2. 9 gr ( 0. 005 moles) de 2. 5 bis ( p -R fenil)- 3, 4



dibrom metil furano, se añaden a una suspensi6n de un gr ( 0. 026 moles) 

de LiAlH4 en 100 nú de THF, colocada en un matraz nl,nileyer; la mez - 

cla es agitada durante 20 min. El exceso de Lá-AlH4, se destruye cuida- 

dosamante, por adici6n de pequeñas cantidades de 6ter- agua. La mezcla

de reacci6n es extralda con 6ter y la fracci6n etárea es lavada con - 

agua y secada con sulfato de sodio anhidro. El disolvente es eliminado, 

obteniéndose un s6lido, el cual se recristaliza de ! ter de petr6leo. - 

Los cristales obtenidos son de 2, 5 bis -(p -R fenil) 3, 4 dimetil furanO. 

El rendimiento es aproximadamente de 92%. 

Sintesis de 2, 5 bis ( p -R fenil) - 3, 4 dibromo furano 13

Br ar

RI Rft/
o-

IR

El furano a br~, finamente dividido y esparcido

en una placa de vidrio, fue expuesto a la acci6n de los vapores de - 

bromo en una campana cerrada durante 24 hrs, obteni6ndose agujas del- 

gadas las que se recristalizan de benceno. Los cristales obtenidos - 

fueron de 2, 5 bis -(p -R fenil) - 3, 4 dibrow furano. El rendimiento - 

fue de 95%. 

En el esquelia N5m. 5 se presenta el cuadro general

de las sintesís llevadas a cabo. 



o

19, cyerEL
1a: U=

O

1

4aI - 
U-

0

W- 

m

cc

4 -

Cq, 

0

cr

ce

0
zL) 318

A - cmQ, 
C, 

xLULU01
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b) ANALISIS

Los compuestos obtenidos, fueron analizados en - 

los espectr6metros de masas; Hitachí Perkin El~ RMU~ 7H y AEI- MS30. 

Se utiliz6 el sistema de introducci6n directa - 

varíandO la teMperlatura en el sístema introductor entre 110 y 150OC, - 

oon una temperatura en la cámara de ionizaci6n de 1950C. El voltaje - 

de ionizaci6n de 70eV. El voltaje de aceleriaci6n de 1. 9KV. 

aproximadamente. 

La cantidad de muestra utilizada fue de 1 mg - 

Los espectros de infrarrojo fueron deternánados

en espectrofot6metros Perkin- Elmer, utilizándose las ticnicas de diso~ 

luci6n en CHC13 y pastillas de KBr. 

Los análisis utilizando la t6cnica de Resonancia

Magnitica Nuclear prot6nica fueron determinados en un instrumento Va - 

rian T- 60 en CDC13 como disolvente y referencia interna de Tetrametil

silano. 

Las dos atimas ticnicas fueron utilizadas como - 

complementos y apoyo en la caracterizaci6n de cada compuesto analizado, 

as! como en los análisis de los compuestos obtenidos en cada paso de - 

las sintesis llevadas a cabo. 
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c) DISCUSION DE ESPECTROS

Y RESULTADOS. 

La discusi6n de los espectros con sus respectivos - 

mecanismos y patrones de fragmentaci6n , se hará de acuerdo a las se - 

ries ya hechas con anterioridad. 

PRIMERA SERIE

R- Cl, Br, CH3, CN. 

Estos compuestos en sus espectros de masas, presen- 

tan un gran n mero de fragmentos semejantes, variando de acuerdo a la - 

diferencia de los sustituyentes, o iguales cuando se pierden ya di

chos sustituyentes; por lo tanto, los mecanismos de fragmentaci6n se

van a proponer en forma general para los compuestos de la serie y en

forma particular para aquellos fragmentos que provienen exclusivamente

de alguno de ellos. 

1. Ion Molecular. 

El i6n molecular en esta serie se presenta como pi- 

co base en todos los casos. Este comportamiento se explica en base a

la gran estabilidad del sistema arcuático, puesto que la c . arga positi- 

va adquirida en el i6n molecular es estabilizada a trav6s de las dobles

ligaduras. 

2. P6rdida de H - R. 

La pirdida del sustituyentes que se encuentra en po

sici6n para en el aromático, al mismo tiempo que la eliminaci6n de un
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hidr6geno vecino, se presenta en los compuestos en los que los sustitu

yentes son hal6genos, siendo muy poco abundante cuando se trata de ni- 

trilo o * m--tijo. El mecanismo de fragmentaci6n que se verifica, se pr l

pone en el esquema 6. 

7t 7t

R R-- 
0 \ 0

m + m/ z ( M+ -HR) 

3. P6rdida de R. 

Esquema 6

La p6rdida del radical se verifica, aunque en peque

fías cantidades, en todos los compuestos con excepci6n en el que el ra- 

dical es el grupo - CN; esta p6rdidá es debida a una ruptura en la - - 

cual el anillo queda cargado positivamente ( esquema 7) 

R R + 
0 0

m + M/ Z ( M+ -R) 

Esquema 7

4. P6rdida de Carbonilo. 

El fragmento M+ - R, tiende a rearreglarse par dar - 

un grupo carbonilo en la molécula, verificándose la pk-dida de este úl

timo por el mecanidmo de fragmentaci6n dado en el esquema 8. 
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I R

M/ z ( M4, 

R0 - j /'  io)- 0 - 
m/ z [ M+-( R+CO) l

Esquema 8

5. Fornaci6ri del FYagmento R- O- C- O+ 

El i6n mlecular tiende a sufrir el mismo rearreglo

mencionado en el inciso anterior; y por una ruptura alfa al carbonilo, 

se obtiene el fragmento R -0 -CEO+, en todos los casos viene a hacer el

segundo pico en importancia llevándose a cabo el mecanism de fragmenta

ci6n del esquema 9. 

It I t

R
00

OSC Ra - - 0 - 1 (

11-
1- 

1 \---/ 

m/ z ( 104+ R) 

Esquema 9
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6. Formaci6n del Fragmento[ M ( R- O- C) 

Con el mismo rearreglo del punto anterior se puede

verificar una ruptura alfa al carbonilo, pero ahora queda Positivo

el fragmento que no lleve el grupo carbonilo. El mecanisno de frag

mentaci6n es el del esquema 10. 

R -& ------- <> R - + Cl/ 0 ( 11 \==:=/ 

m + 
9

m/ z ( 1144

Esquema 10

7. P6rdidas de Radical. y de HR. 

El i6n de m/ z ( 14+- ROCO) puede perderR 6 HR llevándo

se a cabo los mecanismos de fragmentaci6n de los esquemas 11 y 12. 

R" + + 

mIz ( 114+ R) m/ z 114

Esquema 11

R + 

M/ z ( 114+ R) 
M/ z 113

Esquema 12

El fragmento de m/ z ( M'- R) puede perder el otro ra

dical para dar origen al i6n de m/ z ( M + -2R) ( esquema 13) 

z ( M+ -R) 

Esq . uema 13

m/ z ( M+ -2R) 



TaTrbi6n el i6n de m/ z ( M - R) despuis de la pérdida

de carbc)nilo pierde HR dando el i6n de m/ z 189 verificándose el meca~ 

nism de fragmentaci6n del esquema 14. 

m/ z ( 190+ R)_ Esquema 14 ' 
1, 189

8. Pirdidas de Carbonilo y R. 

El i6n de m/ z ( ROCO+) puede perder el grupo carbo- 

nilo para dar el i6n de n-i/ z ( RO+) el cual subsecuenteffente pierde el

radical dando lugar al i6n de rft/ z 76. El mecanismo de fragmentaci6n- 

que da origen a estos fragmentos se propone en el esquema 15. 

j

R R-0 4—` 

l

5 4» 

m/ z ( 104+ R) mIz ( 76+ R) mIz 76

Esquema 15

En el compuesto en que R= CH3, el i6n de m/ z 129 - 

verifica la p6rdida de carbonilo dando origen al i6n tropiliun ( esque- 

ma 16). 

A - 

43C o+ -----<> 

MIZ 129 m/ z 91

Esquema 16

9. Párdidas a partir de m/ z 76

A par-tir del fragmento m/ z 76, se lleva -a cabo la - 

1 4
ruptura clásica de anílb bencénico es decir, aparecen los iones de

m/ z 75, 65, 63, 51, 50 y 39. 
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Los patrones de fragmentaci6n Para los cOIrPue s— 

tos I, II, III y IV se proponen en los esquemas 18, 19, 20, 21. 

FRAGMENTOS PARTICULARES

1. 2. 5 bis-( p- tolil) furan0- 

11. 2. 5 bis -(p -cloro fenil) furano

111. 2. 5 bis -(p -bromo fenil) furano

En los compuestos I (espectro 1) II (espectro - 

2), 111 ( espectro 3) además de los fragmentos mencionados en forra

general no se obtienen otros en foina particular. 

IV. 2. 5 bis -benzo nitril furano. 

En el compuesto IV ( espectro 4) si se obtienen - 

algunos fragmentos en forna par-ticular cuyos mecanismos de fragMen- 

taci6n y origen de fornaci6n se discute a continuaci6n: 

1. P&rdidas de HCN

A partir del i6n de m/ z ( D,- CO), este fragmento

presenta la pirdida de HCN, dando el fragmento de m/ z 215; que a

su vez pierde HCN quedando el fragmento de mJz 188, verificando el

mecanismo de fregmentaci6n que se propone en el esquema 17. 
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H —
lt

cm
m

mIz 215
mIz 242

m/ Z 188

Esquema 17
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SEGUNDA SERIE

Kf- C) 

10
R= Cl, Br, CH3

Los compuestos de esta serie tambi1n presentan un - 

gran n mro de fragmentos semejantes, por lo que su discusi6n se hará

en forna general oom en la primera serie. 

1. 16n Molecular. 

Se presenta en todos los espectros como pioo, base - 

espectros V, VI, VII). 

2. P6rdidas de R y de 2R. 

En los tres compuestos se verifica la pirdida. del - 

radical con poca abundancia relativa verificándose una ruptura en la - 

que el anillo aromático queda cargado positivamente ( esquema 22). 

lt

0
R R

M+ m/ z ( M + - R-) 

Esquema 22

Subsecuentemente el fragmento de m/ z ( M - R) puede - 

per,der el otro radical para dar origen al i6n de m/ z ( M - 2R) ( esquema - 

23) 
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lo\ + 
mIz( M,- R) MIZ ( M+ -2R) 

3. P&-, didas de HR. 

Esquema 23

La p6rdida de HR se verifica tambi6n en la forma ex

plicada en la página 18 com se observa en el esquema 24. 

74' 

R ---' C' R

0
0R

00
0

M + M/ z ( M+ -HR) 

E; squerna 24

4. Pirdidas de R, Metilo y Carbonilo. 

El fragmento de m/ z ( M-- HR) puede perder: el susti- 

tuyente R debido a una ruptura en la que el anillo queda cargado posi- 

tivamente, dando origen al fragmento de m/ z M + - (HR+ R) ( esquema 25). 

o bien perder el grupo metilo por una ruptura en la que el furano que- 

da cargado positivamente siendo el i6n obtenido el de m/ z [ M - ( HR+ CH3)] 

esquema 26) 

R 

01
m/ z -(M«- HR) mIz M'»-( HR+R) 

Esquema 25
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HA C,> --

1 t

70
M/ Z ( M" - HR): mIz M* -( HR+CH3) 

Esquema 26

0 tambi&n perder el grupo carbonilo por una ruptura

del heterocompuesto rearreglándose Para dar un grupo CO, el cual se - 

Pierde para dar origen al ion de m/ z Mt-( HR+ CO) verificando el meca

nismo de fragmentaci6n del esquema 27. 

R-- 1
o, 

m/ z ( M + -HR) 

1
R

R

0

m/ z M+ -(HR -+CO) 

Esquema 27

S. P6rd¡ das de Metilo y Fenilo

El fragmento de m/ z [ K-( IiR+CO)] puede perder los

grupos metilo o fenilo por una ruptura beta a la doble lígadura. En

el caso de ruptura de metilo, este efecto es doble debido al anillo - 

aronático y al ciclopropeno como se propone en el esquema 28. 
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CCH3
R- 0

m/ z ( 217+ R) mIz ( 202-fR) 

Esquema 28

En el caso de perdwse el fenilo el fraguento obte- 

nido es menos abundante ( esquema 29). 

Jt

R

m/ z ( 217+ R) 

Esquema 29

6. P6rdida de HR y R

m/ z ( 142+ R) 

El i6n de m/ z ( 142+ R) puede perder el grupo funcio- 

nal junto con un hidr6geno vecino dando el fragmento de m/ z 141 ( esqle

ma 30). En los casos en que R=Cl, Br la abundancia de este fragmento

es mayor. Así mism solamente puede perder el grupo funcional dando - 

el fragmento de m/ z 142 ( esquema 31) 

k, H

R ", 

m/ z ( 142+ R) m/ z 141

Esquema 30
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m/ z ( 142+ R) m/ z 142

Esquema 31

7. Formaci6n de fraginentos R - 0 - CEO+ 

El i6n molecular a partir del rearreglo descrito - 

anterio~ te ( esquema 32) verifica una ruptura alfa al carbonilo dan

do origen al fragmento de m/ z ( 104+R) 

RR - 04/
O' 

m + ¿

i

m/ z ( 1044R) 

Esquema 32

8. P&rdida de Carbonilo y de R

A partir del fragmento m/ z ( 104 + R) se produce la - 

da clásica de carbonilo" para dar elfragmentO de M/ z ( 76+ R) que

a su vez pierde el sustituyente R dando lugar al i6n de m/ z 76 ( Esque- 

ma 33). 

Z., 



R-< YCEO
m/ z ( 104+ R) m/ z ( 76+ R) 

MIZ
1- 1

76

Esquema 33

9. Pirdida de Metilo. 

38

A par-tir del i6n wlecular se produce la pirdida de

metilo, por una ruptura en la que el anillo furánico queda con carga posi

tiva ( esquema 34) 

CH,3m 7t

R —< 3 ' 0 _ 
R

0

m + 

Esquema 34

10. Péxdida de Carbonilo. 

R —0 '0
r, IZ ( M+ -CI13) 

El fragmento ni/ z ( M+ - R) se rearregla ( esquema 39- 

y pierde el grupo carbonilo por una ruptura alfa a 11 dando origen al - 

i6n de m./ z ( 218 + R) verificándose el mecanismo propuesto en el esqueifía- 

36. 

L. A// --N+ <>------C> R CR
js 0

m m/ z ( M+ -R) 

Esquema 35
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01 , 
C2--, - - -, - 

mz ( M+ -R) m/ z M'1- R+ CO) 

Esquema 36

FRAGI= S PÁRTICULARES

Vi. 2. 5 b_is-( p_cloro fenil), 3. 4. dimetil, furano

VII. 2. 5 bis-( p- bronsD fenii), 3. 4. dimetil, furano

En el compuesto VI ( espectro 6) se obtienen los - 

fragmentos de m/ z de 345 y m/ z 317, a partir del i6n molecular rearTe- 

glado ( esquema 27) por ruptura beta a la doble ligadura y alfa al.—_ 

bonilo respectivamente, llevándose a cabo el mecanismo propuesto en el

esquema 37. 

Br—&&
C- 

Br

0

m/ z 404

Esquema 37

x\ A/ 
Sr

m/ z 389

Dr -0— - Or

m/ z 361
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En el conpuesto VIEespectro 7) se verifica el

mismo mecanismo de fragmentaci6n del esquema 37 obteniándose los ¡ o- 

nes a m/ z 389 y 361. 

En los esquenlas 38, 39 y 40 se presentan los - 

patrones de fragmentaci6n propuestos para los conpuestos V, VI y VII

re-spectivauente. 
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TERCERA SERIE

B rf4A C H? r

R- 
0

R

R= Cl. Br, CH3

Como en las dos series anteriores, en esta se pre- 

sentan fragmentos y mecanismos seinejantes en los ties espectros aunque

en el del cloro la fragmentaci6n es menor. Por lo tanto a continuaci6n

se dan los mecanismos de fragmentacion en forma general. 

1. 16n Molecular. 

La abundancia en el i6n molecular disminuye nota - 

blemente, en comparaci6n con la de los espectix)s anteriores, siendo - 

mas abundante en los compuestos sustituidos con hal6genos que en el - 

del metilo. 

2. Pérdida de Br y de 2Br

El i6n molecular pierde el bromo unido al metileno

por una ruptura beta a las dobles -ligaduras del heteroaromático en la

que el metileno de la posici6n 3 del furano queda con carga positiva - 

dando lugar al i6n de m/ z ( 1, fl- Br) ( esquema 41) 

BrHIC cm¡ ideAl. ar-N 2C CHr+ 

R- R- 0— l
n\ -- 

R
0

m + MIZ ( M - Br) 

Esquema 41

De la misma forma pierde el otro bromo Y la estruc

tura se reamegla forníando un nuevo anillo dando el i6n de m/ z ( M + -2Br) 
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Esquema 42). 

2C CH2+ - H2C CUZ + 13

R -6,

01 ---<> 
R lo, — 

m/ Z ( M+ -Br) T11 1 z. (M+ - 2Br) 

Esquema 42

3. Pérdida de Metilenos. 

A partir del i6n de m/ z ( D- 2Br) se pierde un meti

leno para dar el i6n de m/ z ( 230 + 2R) com radical i6nico el cual se

rearregla a un hetercátom de 6 miembros, verificando el mecanism de

fragmentaci6n del esquema 43. Este fragmento no aparece en el conpues

to clorado. 

M2C CH2+ 

R - O
m/ z ( M+- 2Br) 

H 2- 

A
10

R- 
0

m/ z ( 230+ 2R) 

Esquema 43
41
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4. Pirdida de Etilerio o R. 

El i6n m/ z ( M-- 2Br) rearreglado puede perder etile- 

no o el sustituyente R. El etileno se pierde por dos rupturas simul. - 

táneas en las que el anillo furánico queda oomo radical i6nico ( esque- 

ma 44) dando el ~ nto míz [ M- Mr+C2H4 )] - Este i6n no se obser- 

va en el compuesto con cloros. 

79

R- 0 '0 _ 

m/ z ( M"'- 2Br) 

Esquema 44

m/ z ( 216+ 2R) 

En el caso de la eliminaci6n de R se lleva a cabo - 

una ruptura en la que el anillo benc6nLico queda cargado positivamente - 

dando origen al fragmento de m/ z [-( 2Br+ R)] ( eáquema 45) 

0 _ 
R --- c> R—< 

01 + 
m/ z( M`*- 2Br) m/ z ( 244+ R) 

S. Párdida de R. 

Esquema 45

El ftagmento de m/ z ( 244 + R) pierde el otro sustitu

yente R dejando el radical i6nico de m/ z 244 que se pr- esenta como pico

base del compuesto tetrabromado; con una abundancia aproximada del 50% 

en el compuesto clorado; y de 10% en el derivado metilado ( esquema 46) 

c> R

Esquema 44

m/ z ( 216+ 2R) 

En el caso de la eliminaci6n de R se lleva a cabo - 

una ruptura en la que el anillo benc6nLico queda cargado positivamente - 

dando origen al fragmento de m/ z [-( 2Br+ R)] ( eáquema 45) 

0 _ 
R --- c> R—< 

01 + 
m/ z( M`*- 2Br) m/ z ( 244+ R) 

S. Párdida de R. 

Esquema 45

El ftagmento de m/ z ( 244 + R) pierde el otro sustitu

yente R dejando el radical i6nico de m/ z 244 que se pr- esenta como pico

base del compuesto tetrabromado; con una abundancia aproximada del 50% 

en el compuesto clorado; y de 10% en el derivado metilado ( esquema 46) 



so

RO—lo + --- C> - + 

0 — o— ,o

1 — 

m/ z ( 244+ R) mIz 244

H - ) H

0 --CO - 0- o- 0
mIz 244 , 

Esquema 46

6. P6rdida de Anillos Bencénioos e Hidr6geno. 

A partir del fragmento de m/ z 244 se origina el i6n

de m/ z 92 al llevarse a cabo la p6rdida de los 2 anillos bencinicos; - 

posteriormente el nuevo radical i6nico de m/ z 92 pierde un hidr6geno - 

formándose el i6n de m/ z 91 verificándose los mecanisuos propuestos en

el esquema 47. Esta fragmentaci6n no se verifica en el compuesto con

cloros. 

01
0 0

m/ z 244 m/ z 92 m/ z 91

Esquema 47

7. Formaci6n del fragmento m/ z ( 104+R). 

A partir del i6n wlecular por un rearreglo de la

estructura para dar un grupo CO ( esquema 48) y posteriormente por una
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rupture alfa al carbonilo se obtiene el i6n de m/ z ( 104+ R), el cual

es el pico base en el oompuesto clorado; segundo fragmento en abun - 

dancia en el compuesto cuyo sustituyente es metilo y menos abundante

cuando el compuesto está totalmente bromado, verificándose el meca - 

nism de. fragmentaci6n del esquema 48. 

CH. Pir

R to= -C

m + m/ z ( 104+ R) 
Esquema 48

8. P6rdida. de Carbonilo y de R. 

El i6n de m/ z ( 104 + R) pierde el carbonilo quedan

do el anillo bencenico positivo, obteni1ndose el i6n de mIz ( 76 + R) 

posteriormente este fragmento sufle una ruptura en la que se pierde - 

el sustituyente R dando origen al fragmento de m/ z 76 ( esquema 49). 

R—
On 7  <>-*-- C> nn

C - Cr -- C> ) R C 1--- c> ' 0' \_1

mIz ( 104+ R) 
mIz ( 76+ R) mIz 76

Esquema 49

9. El Fragmento de m/ z ( P- Br) se fragmenta perdiendo el sustituyen - 

te R para dar el radical i6nico de m/ z [ D-( Br+ R) 1 verificándose el

Mcanism propuesto en el esquema SO. 
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Br - H 2

R-( 
0

m/ z ( M+ -Br) 

E3r- H2c CHZ+ 

R e

E3r- H 2 e

9
m/ z M' - ( Br+R) 

Esquema 50

10. Formaci6n del Fragmento de m/ z ( 216+ R) 

A partir del i6n de m/ z ( 244+R) se lleva a cabo el

rearreglo propuesto en el esquema 51 para que se efectile la pirldida

de carbonilo, obteniándose el i6n de m/ z ( 216+R). 



0- 0,- 
R

M/ z (244* R) 

R

ESQUEMA 51

11. Pirdida de R o de HR. 

53

H, V

RD

Of - 
ao-aR

rn/ 2( 216+ R) 

El i6n de m/ z ( 216 + R) puede fragmentarse perdien- 

do el sustituyente R para dar el radical i6nico de m/ z 216 ( esquelia - 

52); y perdiendo HR cuando R es hal6genc, para dar el i6n de m/ z 215 - 

esquema 53). 



M/ z ( 21-6+ R) 

54

Cl 4,OD-0- 
Esquema 52

H

m z ( 216 +R) 
Esquema 53

m/ z 216

m/ z 215

FRAGMENTOS PARTICULARES. 

VIII. 2. 5 bis - ( p- tol-il)-3. 4. di bromo metilen furano ( espectro 8) 

Además de los fragmentos mencionados con anterío

ridad el oompuesto nGw= 8 presenta dos fragmentos particulares: 

1. Pirdida de Metilo. 

El primero se origina por la pirdida del Metilo

unido al anillo aromático a partir del fragmento de nJz 260 dando - 

el i6n de m/ z 245 llevándose a cabo el mecanismo propuesto en el es

quema 54. 

2. La formaci6n de otro fragmento se debe a la ~ da del metílo

con un hidr5geno vecino para dar el i6n de mIz 357 a partir del - 

fragmento de m/ z ( M-- Br) ( esquema 55). 
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CH2

y CH3 H3C -0

01 — ( 
H3a 0

m/ z 260

C

H3C 0 lo, r+ 
i

M/ z 245

Esquema 54

Or- H2C 9 t

0
F c tc/H60

m/ z 353 m/ z 337

Esquema 55

FRAGMENTOS PARTICULARES

VIII. 2. 5 bis - ( p- toliD- 3. 4. dibrom metilen furano ( espectro 8) 

Este coirpuesto no presenta ~ fragmento ade- 

más de los anteriores. 
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IX. 2. 5 bis - ( p -cloro fenil) - 3. 4. di bromo metilen furano ( espectro

9) 

El compuesto IX presenta un fragmento particular: 

1. Pérdida de HC1. 

Se debe a la pérdida de HC1 a partir del i6n

M + - Br) para dar el i6n de m/ z 357 ( esquem 56) 

Or - H 2» C CH 2+ Br- H2C CH2+ 

H
n

0
C 1

0 <— 

m/ Z 393
Esquema 56 m/ z 357

X. 2. 5 bis - ( p -bromo) - 3. 4. di brom metilen furano ( espectro 10). 

Presenta los siguientes fragmentos particulares. 

1. Pérdida de metileno. 

En el fragmento de m/ z ( M - Br) del compuesto te- 

trabromado se pierde el nietileno cargado positivairente, quedando esta

carga en el anillo furánioo para dar el i6n de m/ z ( M + -H2CBr) verifi— 

cándose el mecanismo de fragmentaci6n del esquenia 57. 

OrH 2C CH2* 
i:14

Br- u ---- C> B r, 
0

rrl/ z 481 m/ z 467

Esquema 57

2. Pérdida de Carbonilo. 

En el i6n molecular rearTeglado para dar un gru- 

po CO ( esquema 58) se verifica una ruptura alfa al carborálo, dando - 

origen al fragmento de m/ z ( M+ - CO) de la raisma forma que en las otras - 

series. 



C82 1» - 1 
CH2E§r

CMPI> c ' -
N ---<> 

1 1 \, --- C> B r

m + Im/ z 560 Esquema 58
mjz 532

3. P&rdida. de HR. 

57

A partir del fragmento de m/ z 374, se verifica la

pA-rdida de HBr dando origen al i6n de m/ z 294, llevándose a cabo el me- 

canismo de fragmentaci6n del esquema 59. 

H,) + 

Br B

mIz 374 m/ z 294

Esquema 59

En los esquemas 60, 61 y 62 se presentan los pa - 

trones de fragmentaci6n propuestos para los compuestos VIII, IX Y X - 

respectivamente. 
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CUARTA SERIE

Dr 9 r

R= CH3. C1, Br. 

En la cuarrta serie al igual que en las trles anteriO

resja fragmentaci6n y sus ii,,,ecanisriK)s se tratarán en forma general y - 

posteriormente en foruia particular para cada compuesto. 

1. 16n molecular. 

En esta serie los iones moleculares presentan una

menor abundancia que en las anteriores encontrándose con mayor abun- 

dancia en los compuestos en que R= Cl, Br; en tanto que cuando R= CH3

la abundancia es muy pequeña. 

2. P6rdida del Sustituyente R

Como en las series anteriores a partir del i6n m

lecular se lleva a cabo la p&rdida de R quedando el i6n de m/ z - - - 

R )( esquema 63). 

or - It

R C 0

M .1. 

3. Párdida de CarbonilO. 

EIr or

C> F;H
O + 

m/ z ( M+ -R) 

Esquema 63

El fragmento de m/ z( M + -R) se rearnregla ( esquema 64) 

para efectuar la p&, dida de carbonilo por una ruptura alfa de igual - 



manera a la forma vista en los esquemas anteriores ( esqueria 64). 

Br Br

lar

01 — —
0— bs, \-- J

0

m/ z ( M+ -R) 

4. P&xclida de HBr. 

ar

M/ z E- m+-( R+co)l

Esquema 64

65

En los compuestos XI, YIII se verifica la párdida - 

de HBr a partir del i6n molecular por ellminaci6n del hal6geno y del

h¡ dr6geno orto del anillo benc6nico como se propone en el esquema 65. 

jt

Dr Ik
H Sr

0

M/ z ( M+- HBr) 

Esquema 65

ra, p nto m/ z ( 104+R) 

Al igual que en todos los Compuestos analizados la

5. Fornaci6n del

mDlécula se rearreglapara dar un grupo CO ( esquema 64) y posterior - 

mente por una ruptura beta a las dobles ligaduras y alfa al carboni - 

lo a partir del i6n molecular se obtiene el fragmento de m/ z ( 104 + R) 

verificándose el mecanismo de fragmentaci6n del esquema 66. 
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Sr

K—O—R

M+ 
m/ z ( 104- R) 

Esquema 66

6. P&rdida de Carbonilo y R. 

A partir del fragmento de m/ z ( 104+ R) se verifica

la pirdida clásica de carbonilols para dar lugar a fragmentos de M/ z - 

76+ R) el cual posteriormente pierde el sustituyente R dando el radical

i6nico de m/ z 76 ( esquema 67) 

T- 

C110-4- ------ C> 

m/ z ( 104+ R) 
m/ z ( 764R) mIz 76

Esquema 67

7. Foinaci6n del fragmento de m/ z ( 270+ R) 

El fragmento de m/ z ( 270+ R) se origina por ruptu- 

ra alfa al carbonilo y beta a la doble 1  gadura del i6n molecular re - 

arreglado ( esquema 64) cuando se lleva a cabo el mecanismo de frugmen- 

taci6n propuesto en el esquema 68. 

Br

R—a4c -0—R S—W— 
Br

m/ z ( 270-+R) m Esquema 68

8. pa-didas de Br; CO; Br; y R. 
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En los compuestos XIII y XIV a partir del i6n mole- 

cular se observan las siguientes rupturas cuyo mecanism se propone en

el esquema 69. 

a) Pérdida. de brom, por ruptura alfa. a la doble 1  gadura quedando el

i6n de m/ z( 295 + 2R). 

b) PIrdida de carbonilo, por transposici6n del fragmento de m/ z - - 

295+ 2R) para dar el i6n de m/ z ( 267+ 2R). 

c) Párdida de brom, a partir del fragmento de m/ z ( 267+ R) para dar - 

el radical i6nico de m/ z ( 188+ 2R) 

d) P&rdida de R. dando lugar a un nuevo ciclo de m/ z( 188+R). 

Or

R - O + 
m/ z ( 267+ R) 

I C

Br

a

c> R a 0
m/ z ( 295+ 2R) 

b
R

C) 

R - C2 -- 
d -¡> 

R- 0- + 
m/ z ( 188+ 2R) m/ Z ( 188+ R) 

Esquema 69

Sr Sr r

R- 0

01
0

m + 

Or

R - O + 
m/ z ( 267+ R) 

I C

Br

a

c> R a 0
m/ z ( 295+ 2R) 

b
R

C) 

R - C2 -- 
d -¡> 

R- 0- + 
m/ z ( 188+ 2R) m/ Z ( 188+ R) 

Esquema 69
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FRAGMENTOS PARTICULARES. 

XI. 2. 5 bis- ( p- toliB- 3. 4 dibromo furano. 

El compuesto XI ( espectro 11) da origen a los si- 

guientes fragmentos particulares: 

1. Pirdida de carbonilo y metilo. 

A partir del i6n molecular se pierde el Erupo car- 

bonilo como ya se ha mostrado anteriormente, ciancio el fragmento de nLIz

M - CO) y posteriormente pierde uno de los metilos dando el i6n de

m/ z [ D-( CO+ CH3)] ( esquema 70). 

Rr Or

PbC r4

CHjC: 

01
V- 

C(

bc- C
C) 

0 

M + 

or

for

CH3

m/ z 361

2. Párdida de bromos. 

Br

F; CC O_L(1,3

H3

m/ z 376

Esquema 70

Tan-bi6n a partir del i6n de m/ z 376 se puede per - 

der un bromo para dar el fragmento de m/ z 297; y posteriormente la - 

p&xdída de otro bromo da el radical i6nico de in/ z 218 ( esquema 71). 



Sr - lt

Sr

H3C

m/ z 376

ar

PS
CHS

m/ z 297

H3C
4, e H3

m/ Z 218

Esquema 71

6 

3. Foryraci6n del fragmento de m/ z 127. 

A partir del radical i6nico de m/ z 218 se origina

el fragmento de m/ z 127 al verificarse una rupturaentre uno de lós

anillos bencinicos y el cicloprxDpeno, llevándose a cabo el mecanismo

que se propone en el esquema 72. 

HO
t

CH3

m/ z 218 . 
Esquema 72

m/ z 127

4. A partir del fragmento m/ z 324 se efectúa la pérdida del fenilo - 

para pruducir el i6n de m/ z 248 ( esquema 73) 
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C 3 - 1t
CH3

0
CH3

0

Br

H3

m/ z 324
Esquema 73

m/ z 248

El patr6n de fragmentaci6n para el compuesto XI es

tá dado en el esquema 76. 

XII. 2. 5 bis - ( p -cloro fenil)- 3. 4. di brom furanO. 

El coirpuesto XII ( espectro 12) presenta los síguíen

tes fragmentos particulares: 

1. Pirdida de Brom. 

A partir del i6n de m/ z 305, por un rearreglo de la

doble ligadura, se pierde bromo para dar el radical i6nico de m/ z 226

que a su vez pierde el otro brow dando origen al i6n de m/ z 147 - - 

esquera 74). 

CI - C2 CI

11IBr
m/ z 305

CI CL

m/ z 147 m/ z 226

Esquema 74
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El patr6n de frugmentaci6n para el compuesto - 

XII está propuesto en el esquem 77. 

XIII. 2. 5 bis -( p- brono fenil) 3. 4. di brumo furano

En el compuesto XIII ( espectro 13) se verifica

una pirdida de HBr a partir del i6n molecula , originándose el - 

i6n de m/ z 376 M - ( HBr) llevándose a cabo el mecanismo de frag- 

mentaci6n propuesto en el esquema 75. 

Dr er

Y

Ek- O/ 0
E) r- 

0

M + mjz ( M"- HBr) 

Esquema 75

El patr6n de fragmentaci6n para el compuesto - 

XIII está dado en el esqueina 78. 
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Se sintetizaron 13 compuestos, los cuales fuexx)n

estudiados en espectronetria de masas determinandose sus mecanismos

y patrones de fragmentaci6n, de los cuales se concluyen las reglas - 

siguientes: 

1) Todos los compuestos se rearreglan para formar el fragmento ROCO

que en las series primera y segunda se presentan como segundo pico - 

en importancia y en las series tercera y cuarta com pico base. - 

Este fragmento pierde posteriorffente el grupo carbonilo y despuás - 

R, dando el fragmento de m/ z 76. 

2) En la tercera serie se observa que la fragmentaci6n en la que se

pierden los dos grupos CZí2Br es de gran importancia, de tal manera - 

que las eliminaciones de R y de CO se verifican posterioxTwnte. 

3) En las dos primeras series se observan las p&xdidas de R, 2R y

HR a partir del i6n molecular; en la tercera serie 6stas p6rdidas - 

se originan del fragmento de m/ z (- 2Br); y en la cuarta serie pre- 

domina la pirdida de HBr a partir del bromo del furano y del hidr6- 

geno del anillo bencinico, as! como la párdida de Br y de 2Br. 

4) En la primera, segunda y cuarta series se observa la formaci6n- 

del fragmento R R'= H, CH3, Br

5) En las series segunda tercera y cuarrta se observa la pirdida de

los sustituyentes de las posiciones 3, 4, del furano. 

6) Siempre que hay hal6genos se observa la Pár'dida de hidrácido- 

7) En la segunda serie, en el espectro en que R= CH3, no se obser- 

va pk-dida de carbonilo a partir del i6n mlecular. 

8) En la cuarta serie, se observa la p&rdida de Br, 2Br y posterior

mente CO y R. 
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9) El i6n mlecular es el pico base en la primera y segunda serie y

en la tercera y cuarta disminuye su ahundancia notablejwnte. 
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