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INTRO.DUCCION 

Las condiciones actuales por las que atravieza el 

país nos obliga a ser más productivos y a incrementar -

la productividad como vía de desarrollo. Uno de los múl­

tiples productos que la industria química mexicana impo~ 

ta del extranjero es conocido como el "Oxido de Linalool 

materia prima utilizada en for:nulaciones de perfumería, 

cosméticos y sabores • 

Este trabajo de tesis presenta la metodología analí­

tica utilizada en la resolución e identificación de los 

componentes del. "Oxido de Lin ... lool" utilizado com,~rcüil­

:nente. Se :re sen tan las co,.-«iiciones óptim;..,.s para la sep_§; 

ración de los corn:::.onentes de la mezcla original. y se di.:i:_ 

cu ten los re,:ul t"'-do:.; obtenidos parci cada co-:isti tuyente -

por sepa.ra:io. 

La infor~'a.ción contenida en esta tesis reprc;-senta un 

ac::rvo importante "'.Ue per~:i tirá desarrollar sistem~tica­

r,·:onte el :proceso de reconocimiento con fines de fiscali­

zación; así como co-:sti tuir~ un material didáctico im.i;io~ 

tc:.nte !Jara ser utilizado en los c=·sos de espectroscopia 

or-·-·_(nica. 
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I. Parte Te6rica 

l. Fundamento 

Todo el trabajo de desarrollo analítico, tecnol6gico 

o aplicativo re~uiere del conocimiento y definición bás~ 

ca de la constitución del problema. El caso del 6xido de 

linalool. no constituye una excepci6n, por tratarse de un 

producto de consumo nacional. y de aplicación especializ.§: 

da, su tráfico internacional está sujeto, como muchas 

otras mercancías, a procesos ele reconocimiento a fin de 

determinar el. tratamiento arancelario que le deba corre.:! 

ponder. 

El sistema ara.i~celario mexicano se aplica a todas las 

mercancías sujetas a comercio exterior y para el caso de 

productos ~uímicos preveé la necesidad de reconocer an~ 

1.Íticamente cada merca.n.cía como apoyo técnico para una 

correcta clasificaci6n arancelaria. En el caso específi­

co del óxido de linalool, el establecimiento de su créd~ 

to fiscal correcto re~uiere elucidar 1.a composición quí­

mica de sus componentes cualitativa y cuantitativamente. 

Esta información es v~liosa en otros campos de aplic~ 

ción como son: contrJl analítico de la calidad, desarro­

llo de tecnología., estudios de estereo'luÍmica, espectro~ 

copia aplicada, etc. 

Estudios anterinres rea.'.izados ( l) sobre el. Ó>:ido de l_:!: 

nalool importado indical:a:-t -~ue estaba constituido por 
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dos compon0ntes mayoritarios los cuales se podían sepa-­

rar por cromatografía de gases analítica e.demás de que 

_el análisis espectroscópico de la muestra original no 

permitía distinguir las dos especies involucradas. 

El 6xido de linalool ha sido detectado como constitu­

yente de la fracción volátil de las lilas( 2 ), en el ace~ 
te de coriander< 3 : y en. el aroma de las flores de azahar 

de naranja amarga. Sintéticamente el óxido de linalool -

se produce a partir de la oxidaci6n del linalool< 4 • 5 : de 

la oxidación del citral( 6 ) o por la oxidación de algunos 

epoxiacilatos<7 ,S) • 

Sintéticamente la oxidación del linalool( 4 ) produce -

dos tipos de Óxido de linalool: el tetra hidro-2,2,6-tr~ 

metil-6-vinil-3-pira~ol (A) y el 2-metil-2-vinil-5-hidÍ-.Q. 

xi isopropil tetrahidrofurano (B) • 

(A) 
(B) 

HO 

o HO o 

EsQuema l. Estructuras involucra.das de la oxidaci6n del 

lina.lool • 
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Las diferenciaE confor~~cionales ~ue resultarían de 

la posición axial o ecuatorial del gru.po hidroxilo en 

C-3 para la estruct1.:.r2. (A), así como las diferenqiás CO,!l 

formacion~les debidas a la ~osición del sustituyente en 

C-2 en la estructura (B) podrían tener sie;nificado en 

las diferencias a.nalíticf•.s 0ue se podrían encontrar , en­

tre las estructuras involucradas • 
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2. Objetivos 

Se pretende diseñar y ejecutar una estrategia de se9~ 

ración analítica de los componentes de la mtj.e~,tra origi­

nal de óxido de linalool, obtener sus es~ectroscopias de 

infrarrojo, resonancia magnética nuclear1 H, resonancia -

magnética nuclear 13c y de espectrometría de masas de la 

muestra original y de cada uno de los componentes separ~ 

dos, y resolver unívocamente la composición isomérica r~ 

a1 de acuerdo a las posibilidades antes indicadas • 
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3. Hipótesis 

Considerando 1.as diferenci,·s químicas entre 1.os "'.sóm~ 

ros A y B (es~uema 1.), las diferencias de pal.oxidad deb~ 

rán ser tan sicTli ficc:.tivHs nue y;resent..rán constantes de 

reparto diferentes, de modo ~ue permita la separación de 

cada uno de ell.os utilizando cromatoe;rafía de gases equ.!_ 

pada con columnas polares (carbowax) 

Las mismas diferencias estructurales entre A y B deb~ 

rán ref¡ejarse en la espectroscopia de cada isómero ind_i 

vidual.mente y permi~irá 1.a asignación de seña.les caract~ 

·rísticas diferencial.es en 1.a espectroscopia de 1.a mues -

tra original de Óxido de 1ina1ool • 
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4. Fundamento teórico de las tácnicas utilizad:~.s 

4.1 Cromatografía 

La cromatografía es una técnica analítica de separa -

ción de gran uti~idad para la obtenci6n de corr.puestos p~ 

ros, así como en la separaci6n de mezclas • 

Esta técnica se caracteriza por que los componentes 

de la mezcla se distribuyen entre dos fases, una de las 

cuales es estacionaria mientras que la otra se le conoce 

como fase móvil, la cual se filtra a través de los in 

tersticios de la fase fija(9) • 

Para que se efectúe una separación cromatográfica ,­

existen tres técnicas que se conocen como: análisis fro~ 

tal, el. cual consiste en adicionar con-tinuamente mu0stra 

a la columna de tal manera que va ocurriendo una separ_§; 

ción parcial donde uno de los componentes se adsorbe 

fuertemente en la parte superior de la columna, mientras 

1ue el otro prácticamente no es retenido lo que hace ~ue 

fluya a 1.o largo de la columna. La otra técnica es el 

desplaz~ento, la cual consiste en agregar un disolven­

te que se adsorba más fuertemente ~ue los componentes de 

la mezcla, para que ésto5 se vayan separando. Así un COfil 

puesto tenderá a adsorberse más que el otro, ya que se 

irán desplazando con velocidades distintas a lo largo 

de la columna. La Últi~a técnica es l.~ elución, C!Ue es 



l.a •1_Ue consiste en ir>;;roducir l.a muestra. en l.a columna , 

l.a cuG.l. se va el.uyendo con un disolvente que se adsorbe 

pobremente, hast~ 0ue l.a su~tanci~ más móvil. sale wrime­

ro por l.a parte inferior de l.a col.urona. , seguida del. co~ 

pon~nte más retenido(g) • 

Dependiendo de l.a naturE>.l.eza química de l.Ls iases es­

tacionaria y móvil, así como de la mezcla a separar y de 

la interacción fisicoquímica que tenga lugar entre el.las 

se tendrán fundamentaJ.-mente dos el.ases de cromatograf'Ía: 

de adsorción, eü la que hay un efecto de superficie el 

cual ocurre en el. límite entre l.a fase estacionaria (ad­

sorbente) y l.a fase en movimiemto, l.op;rándose la separa­

ción por adsorción selectiva de los componentes por sep~ 

rar, Y la cromatoerafía de partición, en donde la fase 

estacionaria es un líquido que se mantiene fijo por ad 

sorción sobre un sólido inerte y poroso, mientras que la 

fase móvil. es un gas o un l.Í~uido. Dentro de esta croma­

toerafía cuando se co~bina una fase estacionaria líqui­

da con una fase móvil. gaseosa encontramos la cromatogra­

fía de eases, en la cual. se necesita u...na pequeña canti -

dad de muestra y en dond0 se logra l.a separación de l.os 

componentes en un ..-.en'.;r tiem!-Jo (l.O) 
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4.2 Espectroscopia de Infrarrojo 

La radiaci6n infrarroja está comprendida entre las r~ 

giones visible y de microondas. Es la porción del e~pec­

tro donde las frecue.1cias oscilan entre 4000 y 400 ond;:.s 

por centímetro • 

Desde el punto de vista molecular una molécula absor­

be radiación infrarroja con frecuencias aproximadamente 

menores ~e 100 cm-l convirtiéndola en energía de rota­

ción molecular. La absorción se cuantifica; siendo así • 

un espectro de rotación mol.ecular consistente en lín·:oas 

discretas. También una molécula absorbe la radiación in­

f"ra.rroja en la gama de aproximadamente 10000-100 cm-l y 

la convierte en energía de vibración molecular. Esta ab­

sorción aparece como bandas, debido a que un cambio de -

energía vibracional va acompañado de varios cambios de 

energía rotacional. Son estas bandas de energía vibraci2 

nal-rotacional, las que son de mayor interés en el espe~ 
troSll) 

Las vibraciones molecul.ares se clasifican como: vibr~ 

ciones de alargamiento y de deformación. Una vibraci6n 

de alargamiento representa un movimiento rítmico a lo 

largo del eje de enlace de tal modo que la distancia in­

teratómica au.~enta o disminuye. Las vibraciones de defo~ 

macíón consisten" en un cambio en el ángulo de enlace en­

tre los enlaces de un <it·,,mo. Estas vit:ro.ciones son sub -

clasif"icc,das como de tijera, >0.bánico, torsi6"1 y balanceo .. 



10 

Las frecuencias de las vibraciones de aL-.rgaruiento y 

de deformación, depená.en d·~ la masa de las unidades vi­

bracionales y de la durez~ de los enlaces químicos de la 

unidad vibr::;.ciohal. Las vi'c>racionee de alareamiento sie!!!. 

pre tienen frecuencias más altas que las vibraciones de 

deformación del mismo grupo(l2 ) 

Los espectro'" de infrarrojo pueden obtenerse de mues­

tras líquidas o sólidas. Los líquidos pueden analizarse 

en forma pura o solución; los líouidos en solución se m~ 

nejan en celdas especia.les, además de una celda de com­

pensación que contenga el solvente puro, colocándose en 

el haz de referencia • 

Los sólidos se analizan generalmente en forma. de pas­

tilla la cual se for:ns. :nezcl:;..'1.do la muestra con bromnro 

de potasio en una proporción aproximada. de 1:10, para. -

después prensar la. mezcla formándose la. p,;..s:i;illa tr~l.Ilsp~ 

rente< 12> • 
La importancia del espectro de infrarrojo consiste en 

que nos da información básica acerca de la composición y 

estructura de un compuesto en base a sus grupos funci~ 

na.les tales como: -OE, -NH, -CN, -CO, -COOH, -coc, etc., 

estos grupos tionen frecc:encias ca.r<o.cterísticas de abso!:_ 

ción en infrarrojo. Los desplazamientos en la posición 

de absorción y los c~~bios en los contornos de las ban-

das, los cuale>' ac0···,pa?ic.n :;:.,_ lo::: cambios del medio moleC!:!; 

l-~r, también puede sue;erir detalles im~Jort;;..,;.tes de la e.§!_ 
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tructura. La ausencia de absorci6n en los intervalos d~ 

finidos para los diversos 0:rupos funcionales se e:npl.e;..cn 

co:no prueba de 1a ausencia de tales grupos en la molécu­

la al interpretar un espectro • 



4-3 Reso-cic "acnGt1l Nuc1e= 
1

H 

J.2 

La resonancia magnética nu~lear es ur. método espectr~ 
métrico de análisis no destru6tivo, aue se basa en la a~ 

1 

sorción de energía en la :cona \.de radioí'recuencia por p~ 
i 

te de los núcleos de algunos átomos, cuando son coloca -

dos en un campo magnético intehso y muy homogéneo(l3) 

Para que un núcleo del átom~ presente el fenómeno de 

RMN basta que tenga impar su n~ero de carga o de masa 

debido a que tiene un spin nuci:ear y en consecuencia,-
1 

asociado a éste, tendrá también1¡ un momento magnético nu-
1 

clear. También es necesario someter estos núcleos a la 
1 

presencia de un campo ma~ético 0 en donde la orientación 
i 

de uh núcleo está asociado a un ·
1
cambio de energía. Este 

cambio de energía se efectúa en ~a zona de radiof:r:·ecuen­

cia del espectro electromagnéticb y es del orden de los 
'¡ 

megahertz • \ 

El desp1e.zamiento químico de 1'.os protones se ve afee.;. 
1 te.do por su posición relativa a ~upes capaces de crear 

zonas de protección o desproteccifn. Los protones que -

muestran señales hacia campos más\altos se encuentran en 
1 

zonas de protección positiva y aq~éllos que originan se-

ñales a campos bajos, en zonas de .protección negativa (l~) 
Las muestras, un líquido o une. ~olución en un solven­

te adecuado. se colocan en tubo de\vidrio de 5 mm de di,!! 

metro exterior. Cuando una r:1uestra 

estar J.o basxante concentrad~ para 
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u ruido permita c¡u.s ur: e.:opectro sea útil • 

La interpretación de un espectro de R!>?i 
1

H consiste­

en asignar a 1os átomos de 1G. muestra en estudio ].a ma­

yor cantidad posib].c de señaJ.es que aparecen en la gráfi 

ca. Esto imp1ic"Ot <)Ue hay qve tomar en cuenta varios as -

pectos tales como: e1 número de señales, que nos indica 

cuántos "tipos" diferentes de protones hay en ].a rnolécu.,.· 

J.a; 1a posición de las señales, que nos dicen a1go acer­

ca de]. ambiente eJ.ectrónico de cada protón, ayuda a ide~ 

tificar el tipo de protón. La ~osición de J.as seña1es 

nos indica ·1os despl&.zai::ientos riuímicos que son causados 

por la protección electrónica; ].a intensidad de las señ.§:;_ 

J.es, nos dice cuántos protones de cada tipo hay; 1a di vi 
sión de J.a~ seña1es en varios picos, nos revela el am­

biente de un protón con respecto a otros protones cerca-

nos, esta división es causada por acopiamiento de 
nes (l2 } • 

spi-

Dentro de las aplicaci,1nes de la resonancia magnética 

se encuentra la determinación de estructuras de compues­

tos puros, así como de mezclas isoméricas.También se pu~ 

den realizar aná1isis cuantitativos ya aue no se requie­

re de ninguna otra magnitud•serneja.nte a los coeficientes 

de extinción necesarios ~n otras técnicas espectroscópi-

cas, como el in:frarrojo o el ultravioleta ~ 
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4.4 Resonancia f,Cagnética Nuclear lJC 

Ya que el l 3c ta~bién tiene un spin nucle&.r de un me­

dio puede obtenerse un espectro de RMN. Ya ,1ue el número 

de spin del lJC es igual r¡ue p2.ra el 1H, se aplican las 

mismas reelas para la predicción de la multi~licidad de 

estas absorciones, y siendo las constantes de acoplamie~ 

to grandes par~ el lJC-lH la interpretación de los espe~ 
tres puede resultar difícil debido al tr<isl~"pe de los 

multipletes de 13e-1tt. Se puede simplificar el espectro, 

desacoplando los núcleos de 1rr mediante el uso de la re­

sonancia doble. En estas condiciones, el espectro se re­

duce a una serie de señales simples que corresponden a 
'15' cada uno de los átomos de. c&r·bono presentes' / • 

Las mediciones de lJC aparte de proporcionar una ma­

yor aproximación al esqueleto de los compuestos orgáni -

cos son preferidos sobre las mediciones de 1H (ya :¡ue si 

bien estas últimas presentan sus señales en un intervalo 

de 10 ppm, hacia campos más baj-:>S que la señal del TfüS); 

las señales de 13c aparecen a un intervalo de poco más 

de 200 ppm, hacia campos menores que el TfflS(lJ) . 
Los efectos estéricos son importan.tes en la RIIIN 13c y 

su comprensión trae como consecuencia información estru~ 

tural Útil. Este efecto causa pe.,ueño:; cambios en la ge.2_ 

metría molecular hEciendo aue se alteren la distribución 

de los electrones en el enlece C-H, y al expandirse el 

orbitaJ., au.'1!enta el ámbito de protección maenética cau-
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sando desplazamientos hacia campos mayores de los carbo­

nes que están en juego en este efecto • 

Para que se pueda ~edir con mayor exactitud espectros 

de 13c totalmente desacoplados de hidrógeno, es conv~ 
niente tener una idea del espectro de 1 H de la mól.ecul.a 

a l.a que se l.e desea determinar el. espectro de 13c.· La 

razón es que mientras más desacoplado esté el. espectro 

más angostas serán las señal.es de resonancia y por l.o 

tanto l.a relación señal-ruido del. espectro será más fa­

vorable • 

También se pueden asignar espectros de l.3c util.izana.o 

reglas empíricas en donde se da la asie;nación por anaJ.o­

gía estructural con otros compuestos(l6 ) • 
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4.5 Espectrometría de Masas 

La espectrometríc.. de mase.s es un método de separación 

y medida de masas con fines anal.Íticos(l.2 }. Aquí.se ion~ 
za.n las mól.ecul.as separándose l.os iones producidos e~ b~· 

se a l.a rel.ación que guardan entre su masa y su carga , 

registrándose l.a cantidad rel.a.tiva de los diferentes io­

nes producidos. Para ionizar l.as mól.ecul.as, se bombar­

dean. con un haz de el.ectrones energéticos, cada ion tie­

ne una razón de masa a carga, o un valor m/z • 

En l.a espectrometría de masas se originan varias el.a­

ses de iones tales como: 

El. ion padre {M+), el cual sirve como base para la.d~ 

terminación del. peso molecular y como punto de partida 

para la interpretación analítica de estructuras. El ion 

molecular tiene. varias propiedades como que M+ es el ion. 

con mayor masa que un compuesto puede producir, M+ es -

par cuando un compuesto no contiene nitrógeno, las dife­

rencias de masa entre l::is fragmentos y el ion molecul.a"t" 

deben ser lógicas desde el punto de vista químico, M+ d~ 

be contener todos los elementos Que se pueden identifi­

car en l.os fragmentos. 

Otro tipo de ion 0ue se origina es el. llamado ion me­

ta.estable que se forma por l.a :fragmentación de un ion 

después de la aceleración pero antes de entrar al campo 

magnético, acelerá..YJ.dose en l'•- forma de la 1n¿,¡_sa ~ , pero 

se disp~rsa en el campo :ns.enético en ferina de masa m2 • 

'· 
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Otro tipo de ion, son 1os iones con carga mÚ1tiple -

radic9JJ.do su utilidad en que 1a frecuencia de su apari­

ci6n en un espectro da una indicación eenera1 sobre el 

tipo de estructura • 

En la espectrometría de masas se dispone de suficien­

t-e energía para romper al mismo tiempo más de diez en1a­

ces, encontrándose en 1os espectros productos proceden 
• + 

tes de ta1es procesos como c
3

(m/z 36) o c10(m/z 120) • 

También podemos encontrar en los espectros de masas 

la determinación de isótopos en fragmentos cuando los 

compuestos no dan nada o solo un poco del ion molecular 

y que se protonizan fácilmente o pierdén también hidróe~ 

no a tensiones bajas(l7) • 

Dentro de ia información que proporciona la espectro­

metr!a de masas está el peso molecular apa.rtir del ion 

molecu1ar si éste es identificable¡ pero cuando e1 ion 

mol.ecul.a.r falta, el peso molecular se puede determinar -

indirectament.e; otro tipo de informacióp. q·c•e se puede o.J?. 

tener es la composición elemental sobre compuestos que 

pudieran tener nitrógeno, al tener peso molecular impar 

así como también proporciona información acerca de hete­

roátomos tales como: cloro, bromo, iodo, etc. en base a 

su patrón isotópico • 

De la distribución de las intensidades a lo 1argo de 

todo el campo del espectro se put!den deducir co"secuen­

cias sobre el tipo de e~tructura, así como también de s~ 
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cuencias y val.orGs de nú~eros -de masa típicos 

Si se estudian detal.J.ada,r.ente los espectros de '!lasas 

se puede reconocer fácil.mente una serie de grupos funci~ 

nal.es, si se tienen en cuent2. :necanismos específicos de 

reacción, l.as secuencias de descomposición y los nÚ,jeros 

de masa de J.ás frai:;mentos • 

Para decidir correctamente entre J.as distintas posib_i 

l.idades de una estructura se necesitan datos espectrosc~ 

picos adicional.es (RMN, IR), espectros de referencia de 

J.as estructuras posibles, etc • 
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II. rl!aterial, Substancias y Equipos 

l. Material 

-Tubos de cobre y cone;:io:i.es 

-Cinta térmica briskeat 

-Tubo capilar de acero inoxidable 

-Capilares de vidrio 

-Ampolletas 

-Tubos de borosilicato para RMN 

-Cristales de NaCl para IR 

-Micro jeringas de l y 10 mcl Hamil ton 700 

-Burbujómetro 

-Cronómetro 

-Mangueras de plástico 

-Terménetros 

-Embudos de separación y adición de 100 ml. 

-Vasos de precipitado de 50 y 100 ml 

-Baño maría 

-Equipo para destilación 

-Pipetas Fa.steur 

-Parrillas de calentamiento 

-Agitadores magnéticos 

-Embudos de filtración 

-Balanza analítica 

-Espátula 

-Frascos con tapón de rosca 



2. Substancias 

-Lina.J..ool. 

-Oxido de l.inal.ool. 

-Carbowax 20M 

-Chromosob VI 

-Síl.ica. fundida. 

-OV l.7 

-Nitrógeno 

-Hidrógeno 

-TMS 

·-Cloroformo y cloroformo d
1 

-H20 dl. 

-Etanol. 

-Na.
2

Cr 
2
o

7
• 2H

2
o: 

-H
2
so 

4 
cono. 

-Na.2so 
4 

anhidro 

-Meta.no l. 

3. Equipos 

-Cromatógrafo de Gases, Perkin El.roer 880 

-Croma.tógrafo de Gases, Varian 3700 

-GC/MS_ Finnigan 

-Espectrofotómetro de Infrarrojo, Perkin ~l.mer l.710 

-Espectrómetro de Rfl!N 360 Varían 

-Espectrómetro de Rrr.11 FT-80 Varian 

-Espectrómetro de r,:a&as H:I. tachi 7E 

20 
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III. metodología 

1. Separación de 1os isómeros de la muestra origi­

nal por cromatografía de gases preparativa. 

1.1 Se preparan 1as columnas cromatográficas con Carbo­

wax 20M como fase estacionaria sobre Chromosob W a1 

20%, y se montan en el horno del. cromatógrafo de ga 

ses • 

1.2 Se purgan las columnas a una temperatura de horno de 
0 

, con un flujo de nitrógeno por un lapso de un 

-día-.· 

1.3 Posteriormente se procede a medir el caudal del gas 

acarreador (nitrógeno) con la a;y~da de un bP~bujÓm~ 

tro hasta lograr mantener un caudal de 30 m1/min • 

1.4 Después de esto se buscan 1as co"ndiciones Óptimas de 

temperatura de 1as c·olumnas, de 1a cámara de inyec­

ción, así como la del detector de flama. En las que 

se logre obtener la mejor separación de los isómeros 

de la muestra original ·de óxido de 1inaloo1 • 

1.5 Se procede a i~ectar diferentes cantidades de mues­

tra hasta ver cual es 1a cantidad en microlitros de 

muestra en la cual se loe;re la mayor efectividad de 

separación entre los isómeros • 

1.6 Se monta un tubo capilar de :·cero iY•oxida.ble en for­

ma de "Y" (spliter), el cual hará que purte de la 
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muestra e1uída y separada se vaya hacia el detector 

y la otra parte sea colectada. Los isó~eros eluÍdos 

y separados se recolectarán en ampolletas • 

1.7 El isó~ero recolectado primero se etiquetará como el 

isómero "I", mientras que el isómero que salga de!!_ 

pués será el. isómero "II". Se col.ectará:n apro::ii:imad~ 

mente 100 mg de cada uno de los isó~eros • 

1.B ~or último se cua.~tificar~ la pureza de cada uno de 

l.os isómeros separados, por medio de cromatografía -

de gases en columna analítica (crornatógrafo de gases 

Vari.an 3700) • 
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2. Trazado y obtención de espectroscopias 

2.1. A 1.a muestra de l.inal.ool., así como de óxido de 1.ina-

· l.ool. y a los isómeros ·"I" y "ll" separados se les 

traza su espectro de infrarrojo en el. espectrofotó 

metro de IR Perkin Elmer 1.710 FT, sobre un cris.tal. 

de NaCl colocando la muestra en forma de pel.Ícul.a 

entre una longitud de onda de 4000 a 400 cm-1. 

2.2 Se pesan aproximadamente 30 m.g por separado, ne lin~ 

l.ool., de óxido de linal.ool, así como de l.os isómeros 

"I" y "II" en tub_os de borosil.icato para RMN. Las 

muestras se disuelven en cl.oroformo d
1 

y se procede 

a trazar sus espectros de RMN 1 H en el espectrómetro 

de RMN" 360 Var.ia.n • Para el. trazado de RlV!N 13c sol.a­

mente se ocuparán 1.as muestras de óxido de linal.ool. 

y de 1.os dos isómeros, obteniéndose l.os espectros en 

el. espectrómetro de RMN ·FT-8ó_ Varian ' util.izándose 

como referencia al. TMS en ambos caeos • 

2.3 Por Último se trazan 1.os espectros de masas para el. 

óxido de 1.inal.ool. y para 1.os isómeros "I" y "II" en 

el. espectrómetro de masas Hitachi RMU 7H, así como -

también se inyectan 1.as muestras en el. aparato GC/t.lS 

Fi.Ymigan. 
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IV. Parte Experimental 

l. Interpretación de cromatogramas y espectrosco­

pias 

1.1 Cromatoerafia de Gases 

Las condiciones a 1as cua1es se logró la mejor sepa­

ración de los dos isómeros de la ~ezcla original fueron 

temperatura de ho1·no 1-50°c, temperatura de inyector 175º 

e, con una temperatura del detector de l85°c • 

Inyectando 5 ul de muestra, e~ cromatograma que se o~ 

tiene presen~a dos picos uno a 6.85 min. y el otro a 

7.27 min., siendo el. isómero I el de menor tiempo de re­

tención y el.isómero II el ::i_ue sale posteriormente, ade­

más el. isómero I es el menos polar (fig. l) • 

La cantidad recolectada de cada uno de los isómeros -

fue de aproximadamente 60 mg. Una vez separados los isó­

meros, se les cuantificó la pureza por medio de cromato­

grafía de gases analítica, encontrándose que el isómero 

I presentaba una pureza del 99.5%, mientras que el isÓm.!!. 

ro II col.ectado presentaba una pureza del 90~ (fig.·2 y 

3 reepectiva:nente ) 



~ 

~ lsÓmuo I 
Fig. 1 crom.stogramc!! de\ Ó>Cldo 

de- linatoot 

min 

1\) 
IJ1 
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·' 
Fig.2 Crornatog:-ama del t50"mero I (p_1re-za Cf.:J.5°/o) 
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Fig.3 Cromatograrnd dE! lscmE-ro JICpun:Z;l 90°/o) 
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l.2 Espectros de Infrarrojo 

El. espectro de infrarrojo obtenido para la muestra 

original (fig. 4), presenta una sefial a 3463 cm-~ debida 

a la vibración de tensión del enlace -OH, otra señal en 

1132 cm-l que es debida a la vibración de tensión del 

-co-. la señal debida a la vibración de flexión del hi­

droxilo se encuentra a 1467 cm-1 • Otras bandas importan~ 
tes en el espectro son las que aparecen.a 3088, 2975, y 

2874 cm-l debidas a las vibraciones de tensión del -CH , 

a.El~ ·como las señales a frecuehcias de 1642 cm-l debida a 

la absorción del doble enlace c=c, la banda a 921 cm-l 

se le asigna a la vibración del -CH fuera del plano • 

El espectro de infrarrojo obtenido para el isómero I 

(fig. 5), presenta una señal a 3456 cm-l debida a la vi­

bración de tensión del -OH, la vibración da tensión del 

-CO- aparece a 1132 cm-1 , la señal a 1467 cm-les debida 

a la vibración de flexión del -OH. Las señales que apar~ 

cen a 3088, 2975, y 2875 cm-l se deben a la vibración de 

tensión del -CH, la banda de absorción del doble enlace 

C=C aparece a 1642 cm -l, la frecuencia a 9·21 cm -l se de-· 

be a la absorción fuera del plano del -CH • 

El espectro de infrarrojo obtenido rara el isómero II 

(fig.6), presenta una señal a 3467 cm-l debida a la vi -

bración de tensión del enlace -OH, otra señal a 1132 cm-l 

debida a la vibración d.s tensión del -CO-, la señal deb3o 
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da a la vibración de flexión del hidroxilo se encgentra 

a 1467 cm-1 • Otras bwidas importa~tes en el espectro son 

las que aparecen a 3088, 2974, y 2875 cm-l debidas a las 

vibraciones de tensión dsl -CH, así como las señales a 

frecuencias d~ 1642 cm-l debida a la absorción del doble 

enlace c=c, la banda a 922 cm-l se le asigna a la vibra­

ción del -CH fuera del plano • 

La diferencia 
, 

mas significativa entre el isómero I y 

el isómero II es que éste presenta tres señales entre 

1600-1800 cm-1 , este fenómeno sólo puede explicar¡;e si­

se consideran fenómenos espaciales que afecten los modos 

y valores de frecuencias vibracionales en el único enla­

ce C=C que-poseen los isómeros I y II antes discutidos • 



II OJ<IUJO'il 1ap ~I ap oJ+:>acls3 g "f>!;:J 
0'.-JGZ. 013~c; . OOZ2 

-¡--~~~~~'--~~-i~~~~~-'-~-i...~~~~~~~'--~~-i~~~~~-'-~~~~~~~~~'--~~~~-r ó 
oe3 06Zl 

¡· vl&<: 1 
.i·: t-

J. .. 
l 

~ 
'° 

.,, 
¡ .,, .,, 

.1 

-¡ 

r ' ----·-~ ---~~--?-··-·'.----~---~ ·-· 
-··· ·:-·::::..!. ¡:_· 

~ €'.'l .. ---
! 
¡-
~ ~~ 
1 

f-

.1-0:2. · . .. 

~-

i ~v. ¡-
1 

¡_ 
:! \~S : 
·r .. 

¡. 

: __ ....__ -~--~ 

l 1 ,. 
1 
1-(I? 

i 1-
1 .. 
V"'•: 

t ~ .os 
¡ 
j-'! 1 
t-Q¿; 

·I 

/ 
~ 

"---\-. .::•~;: ·---: ¡ 
v_·". ,:: 
'-"' 



...... . "") 

~ ._•:_, ?\ 
~n 

.., 
1 

-l 
1 

so -; 
; 

~ 
' 

·"":·i 
-; 

! 
--: .... ··· 

¿:(1 
.., 
1 

-i 
,. 

'5·) 4· 
' -1 -; 
i 

..:1.0 -1 
! 
~ 

·30 -r 
-; 

2ti ~ ------ ... ... 
4 
i 

10 i ~ -- 1 
i:: 

i 2974 

3200 . - 2j€•0 2000 
Fig. ó Espectro de 1 R del !romero lI 

13:00 

'· ! 
.!· 

1 
T 

¡ .. 

'. 

_¡ .... 

¡­
¡ 
! 

.. 

¡-

~ ?C1 

~l- eo 

r ·. 
:6(1······r 

1 
1· 

; .. .. ¡ 4(1 

! 
¡ 

1- 3º : .. 
~ 

1 
i 
1 

-~ 
2'0 

1 
1 

1 
1 
1 

·'.J 
--1-. ..,., ¡ "" o ' .1 

.;>J,) 



33 

. l..3 Espectros de Resonancia r[Jagnética Nucl.ear 

l..3.l. Resonancia Magnética Nuclear 
1

H 

El. espectro de RMN ~ de 1.a muestra original. (fig. 7) 

expone un grupo de señales complejas que aparecen entre 

4.7 y 6.5 ppm y que corresponden a tres protones viníl.i­

cos exocícl.icos (terminal.) en l.os que cl.aramente se ob­

servan dos especies con diferentes despl.azamientos infe­

riores a O.l. ppm y cuyo sistema ABC es muy símil.ar al. -

sistema que presenta el. l.inal.ool. (fig. 8) • 

Comparando 1.os dos espectros anteriores se detectan 

diferencias en el. mul.tipl.ete l.ocal.izado a 3.85 ppm para 

el. óxido de l.inal.ool.,-el. cual. corresponde a un hidrógeno 

de base de funcional.idad oxigenada(l.8 ) mismo que se en­

cuentra ausente en el. 1.inal.ool.. En 1.a parte baja del. es­

pectro entre 1..5 y 1. ppm el Qxido de 1.inal.ool. presenta 

tres sei'íal.es correspondientes a grupos metilo perfecta 

mente resueltas, una señal. múl.tipl.e en l..85 ppm que int~ 

gra para cuatro hidrógenos y que corresponde a dos gru­

pos metil.eno en un sistema cíclico y por Último l.a señal. 

l.ocal.izada en 2.3 ppm que corresponde a un protón de fll!!: 

cional.idad -OH18 ) • En el espectro de resonai~cia del. 1.i­

nal.ool. (fig. 8), se distinguen 1.os dos grupos metilo uni 
dos a 1.a dobl.e ligadura desplazad·)s a campos más bajos, 

mientras que el. metil.o u_~ido &l. carbón base del. alcohol 

aparece en 1.a misma posici6n (1..3 ppm) que l.a señal co-



·~ 

oom l!I 10 9 S 7 6 5 -4 3 2 1 O 

Fig. 7 E$pE'ctro de: RMN1H del Oxido dE' Lindlool Cmwe:~trd origin.sl) 
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rrespondiente en el óxido dP. linalool • 

El espectro de resonanci~ obtenido para el isómero I 

(fig. 9), resulta :nuy simil2r c·)n el espectro obt.enido 

pa.ra la muestra original. Las señales características p~ 

ra el s:i.9;ema AEC se encuentren resueltas completamente -

de ta1 manera que al cornp~.rarlas con las del óxido de l~ 

nalool original, éstas corresponden con las del isómero 

más protegido (campo más alto) • Lo anterior se confirma 

con el espectro del isómero II (fig. 10), en donde las 

señales tanto del sistema AEG co7i:o del mul tiple te ·en 

3.9 ppm, corresponden con la señal 9- campo más bajo en 

el espectro del óxido de linalo~l de muestra original. 

En la figura 11 se muestra el espectro amplificado de 

la región comprendida entre 3 y 8 ppm para el linalool. 

En las figuras 12, 13, y 14 también se presentan loe 

~spectros runplificados de la región de 3 a 8 ppm en don­

de podemos observar con mayor claridad, en especial para 

la muestra original (fig. 12), la diferencia en desplaz~ 

miento químico entre los dos isómeros involucrados.en la 

mezcla original de 6xido de linalool • 

Co~o· se había dic~o anteriormente en las figuras 13 y 

14 se puede observar con claridad la diferencia en des­

plazamiento quÍ!l;ico dB las señales debidas al sistema vá_ 

nilo terminal (io.BC) para los i.5Ómeros I ~ II 
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Fig. 10 Espectro de RMN 1H del lsó'rnero Il. 
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Isómero I Isómero II 

Frotón Hz 

A 356 364 

B 310 3J.2 

e 300 302 

Base Oxig. 230 234 

Como podemos observar el. isómero I es el. que presenta 

ras señal.es a campo más al.to por 1.o que se puede deducir 

que es el. isómero más protegido, mientras que el isómero 

II presenta sµs señal.es a campo más bajo por lo que se -

debe de tratar del. isómero desprotegido • 
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l.. 3. 2 Resona.nci::' ¡.,:<..gnética Nucl.ear 13c 
Los espectros para l.a muestr~ origina]. de 6xido de l.~ 

nal.ool. y para l.os is6meroE I y II se presentan en l.as f~ 

guras 1.5, J.6, y 1.7, l.os val.ores de despl.azamiento quím~ 

co observados para cada carbón presentan buena correspo~ 

denci~ entre si. Las señales de i 3C despl.azadas a campos 

más bajos corresponden con l.as del. isómero más pol.ar, l.o 

cual. coincide con l.as observaciones hechas en resonáncia 

protónica • 

Considerando l.os val.ores de despl.azamiento químico r~ 

portados en l.a l.iter~tura(l.3,l.9, 20)• así como l.os cal.cu-
. • (J.6) 

l.ados mediante formul.as' , se pueden asignar l.os val.o-

res de despl.azarniento químico para l.os carbonos al.fa y 

betc de l.a dobl.e l.igadura, que se escuentran entre 1.1.0 y 

1.50 ppm y para l.os tres carbonos de base oxigenada entre 

70 y 86 ppm. Resul.ta notabl.e l.a aparición de l.as señal.es 

en 40 y 25 ppm aproximadamente que corresponden a dos 

grupos metil.eno con diferentes car~cterísticas de pro 

tección y desprotección respectivamente. En l.os isó­

meros I y I-r individual.mente, es fácil. distinguir l.as 

señal.es correspondientes a l.os tres metil.os entre 26.3 y 

27 .4 ppm • 

Por l.o anterior se puede decir ·:)_Ue l.as diferencias 

isoméricas entre I y II provocan el. dobl.eteo de señal.es 

en el. espectro de l.a muestr& ori~inal., sin ~ue se pueda 

de::criminar l.as formas isu'" éric.;.:: A o B cof!:o l.as res9on­

sabl.es de l.as diferenci&2 en despl.azamiento observadas. 
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1.4 Espectrornetría de Masas 

Los espectros de masas obtenidos para 1a muestra ori­

gina1 • e1 isómero I y e1 isómero II se pre.senta.n en 1as 

figuras 18, 19 y 20, en todos 1os casos e1 pico base de1 

espectro aparece a m/z 59 • 

Los espectros para 1os isómeros I y II son muy seme­

jantes entre si. Las diferencias se pueden apreciar en 

1a región de m/z a1ta, en 1os iones a m/z 55, 41 y 39. y 

en 1as abundancias re1ativas de 1os iones a m/z 93. 94 • 

y 111 • 

EJ. pico base m/z 59 corresponde a1 ion oxonio c
3

H
7

o 
el cual resultaría de 1a fractura beta a 1a funcionali 

dad a1coho1 en la estructura E acorde a: 

o 
• el 

Fara el caso de la estructura A se podrían observar 
~ + + 

descomposici:>ne:= difErentes a IY!-CH 3 , !1:-E 2o, ll'!(~i) CE 2 
algunos iones de reagrupamiento a m/z 68 y 70 

y 



100.0 5g 

~ 
OH 

Fig.18 E!>pectro de Mcisa!o del Oxido dP Lindlool · 

50.0 

55 g 1 1 

g'] 

5 

1 2 1 5 

M/E 40 60 BO 100 120 140 



100.0 g 

Fig.19 .Espectro de Mdsas. d~ 1scfmero± 

50.0 
43 

94 

5 
60 

41 

81 111 

39 79 

1 

2 121 
\JI 
o 

M/E 40 60 80 . 100 120 140 



'ººª l '59 

50.0 43 
Fig. 20 Espt"C.'tro de Md!Oa!'. dt>I l!'.ómero Il 

94 

11 

81 

7~ 3 

M/E 
'--~~ª~ª.-1-1-~.1.1.1.L.JJu.i,~..1.&...W.UJ..-J.-L,oLU.JJ.<--.JUJ.l...l.l:...,....1.-..... .u.~~JfaJl...-~~~.i.....~--_....wu ..... """"~ 

40 

1 5 1 7 45 

60 so 100 120 140 



52 

v. Resul.tados 

Como discutirnos anteriormente el pico base para el 

is6mero I y II, es m/z 59 el cual. sólo puede racionali­

zarse a partir del compuesto 2-metil-2-vinil-5-hidroxi -

isopropil·tetr~hidrofurano (B), por lo ~ue estamos en la 

posibilidad de·decidir cual de las dos estructuras A·o:B 

están involucradas en la composición del óxido de lina­

lool (muestra original.) • 

Para corroborar y decidir unívocamente la composición 

real del óxido de linalo·::>l., se decidió preparar la ceto­

na de A o la lactona de B por el procedimiento de Klein 

et ai< 22 >. El cual consiste en hacer reaccionar el óxido 

de lina.J.ool con dicromato de sodio en medio ácido, marit~ 

niendo la temperatura abujo de los 60°c di.lrante la adi -

ción de 1.a mezcla oxidante. Completada la reacción el 

producto formado se extrae con cloroformo, lavando los -

extractos con Un.a solución de bicarbonato de sodio, y s~ 

cando el extracto con sulf~to de sodio anhidro, evapor~ 

do el cloroformo en baf'io de agua bajo un flujo de nitró_. 

geno. El producto obtenido es de consistencia oleosa y 

con un aroma mentolado • 

El anáiisis por cromátografía:de gases de este produ~ 

to sorprende~temente presentó un solo ~reducto mayorita­

rio (fig. 2J.), que aparece a u.~ tiempo de retención dif~ 

tente a los observados para los alcoholes originales º 
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Existen unas pe,.,ueñas impnrezas como puede apreci~ 

se en el cro~atoe;ra.ma (fig. 2l) • 

Según las estructuras propuestas al principio.de la 

tesis, se esperaría que el resultado de esta oxidación 

nos diera dos compuestos • Los resultados cromatográfi 

cos antes discutidos descartan la posibilidad de una me~ 

cla de los isómeros A y B co:no componentes de la muestr·a 

original de óxido de linalool. 

A1 obtener el espectro de infrarrojo de este producto 

de oxidación (fig. 22), se observa 1ue presenta una ban­

da de vibración debida a el -OH residual en 3524 cm-1 • 

Persisten las vibraciones de alargamiento.longitudi 

nal -CH pm-a la doble ligadura en 3091 cm-1 , así como de 

los metilos y metilenós entre 2977 y 2876 cm-1 • Aparece 

una vibración de alargamiento 1ongitud.ina1 debida al· gru 

po carbonilo en 1778 cm-l • La b~da a 1640 cm-1 cvidcn: 

cía la doble ligadura exocíc1ica muy similar a la corre~ 

pondiente en el Óxido de linalo~l original • 

Resulta evidente que el producto de esta oxidación ha­

ya inalterado la doble ligadura exocíclica y oue se haya 

afec~ado la funcionalidad alcohol original • 

Para la cetona de A se debería esperar una vibración 

de alargamiento longitudinal del carbonilo entre 1720 y 

l.710 cm-l y para la lactona de B el. valor experimental 

de 1778 cm-l concuerda con el. reportado< 22 > para l.a lac­

tona de B en el espectro de infrarrojo • 
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El espectro de RMN 1 H (fig. 23) de la lactona pre sen 

t~ el mismo sistema ABC, dispuesto entre 4.8 y 6.2 ppm, 

que aparece en las espectroscopias de los alcoholes ant~ 

riormente discutidos. La señal múJ.tiple que originalme~ 

te aparecía en la vecindad de 4 ppm desaparece completa­

mente en la lactona. La señal del -OH que originalmente 

aparece en 2.3 ppm, en el espectro de este producto deja 

de aparecer. LOe dos grupos metileno que aparecen en el 

óxido de 1inaloo1 a 1.85 ppm, en la lactona se observan 

también a las mismas ppm • 

Uno de los aspectos más notables del espectro de RMN 
1 H de la lactoná lo constituye la desaparición de las s~ 
ñales correspondientes a los grupos metilo geminales en­

tre 1.5 y l ppm, quedando presente unívocamente un solo 

grupo metilo lo cual evidentemente sugiere que este pr2 

dueto de oxidación ha reducido su peso molecular • 

El espectro de masas obtenido para la lactona (fig. 

24), presenta el ion molecular lÓcaJ.izado en m/z 126, el 

pico base del espectro se racional.iza mediante reaccio­

nes sucesivas, en donde se observa la pérdida de -cH
3 

, 

formiúidose el ion m/z 111 (a) cuya estabilidad es muy 

alta. El proceso donde se involucra la pérdida del radi­

cal vinilo produce el ion m/z 99 (b), mismo que a.su vez 

puede generar por pérdida de CO el ion m/z 71 (c), el -

cual genera por pérdida de -c
2

H
4 

el ion acetilo rn/z- 43 

(d) • 



,.¿-.. 

1 

1 

1 ·-

1 

~ .... 
!;-'. ... :. 

1 

~~ 
¡:: 

-- . -
.:_¡ 

""' '-'-(J, 

::: 

! z ,, 
::2 ,.. 
'~~. 

() 
•.!) 

! .:•.I 

1 ~ 

l _, 
i 

.~ 

:· 

1 1 1 1 1 1 J ¡ 1 1 
·1 

~. ·n ¡;:.1 10 g e .'! (i 5 4 3 2 o .. ~ 
\J1 
-."l 

Flg.23 E~ro de RMN1H de la Ldctond 



100.0 111 

r 
1 

~. 
55 .. Fig.2'l Espectro de ~M,·1Sd'' d~,ld 

50.0- l.c!ctona 

.. 

7:1 
ó? 

98 

39 1ió 

V1 
OJ 

Miz 40 óO 60 100 120 140 1ó0 



59 

La influencia del cBrbonil.o se pone de manifiesto en .. 

la descarboxil.ación del. ion m/z 11-1 y del. io.n m/z 99 ge 

nerá.ndose 1-os iones m/z 67 (e) y m/z 55 (f) respectiva 

mente. El ion m/z 1-26 por pérdida de CO genera el ion 

m/z 98 (g), y 1-a pGrdida de CO del. ion m/z 111 genera el. 

ion m/z 83 (h), (fig. 25) 

E1 espectro de masas antes discutido se comparó con­

tra e1 espectro de la l.actona 4-~etil.-4-vini1'butirolac­

tona encontrado en ia·literatura<17 > siendo éstos simil.~ 
res • 
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En base a los datos discutidos anteriormente para la 

lactona, qu~ como ya se dijo se forma a partir del CO,!!! 

puesto 2-metil-2-vinil-5-hidroxi isopropil tetrahidrofu­

rano (estructura B), estamos en 1.a posicilid;o,d de hacer 

la interpretación con segurid~d de los espectros de ma­

sas para.el isómero I y II • 

El espectro para ei isómero I (fig. 19), presenta el 

pico base a m/z 59 (a) el cual se puede racionalizar me­

diante la descomposición unimo1ecu1ar de M+, en donde se 

puede observar la ruptura beta homolítica dirigida por 

el grupo hidroxilo terciario • La fragmentación competi­

tiva dirigida por el oxígeno heterocíclico genera el ion 

m/z lll (b), este ion a su vez puede generar el ion m/z 

43 (c) por pérdida de -c
5

H8 • 

El ion molecular m/z 170 por pérdida de -c
5

H10o2 gen~ 

ra e1 ion m/z 68 (d), que a su vez puede generar el ion 

41 (e) por pérdida de -c2H
3 

• 

Por reagrupamiento electrónico del ion m/z 170 y a 1a 

vez perdiendo -cH
3
o se genera el ion m/z 139 (f), que a 

su vez genera el. ion m/z 121. (g) por pérdida de H20, ad~ 
más este ion al perder -c2lf3 

genera el. ion m/z 94 (h), -

(fig. 26) • 

Para el isómero II el. espectro de masas (fig. 20), 

también presenta el pico base a m/z 59 (a), el cual se 

puede racionalizar mediante la descomposición unimolecu­

lar de M+, en donde se observa la ruptura beta homo1Íti-
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ca dirigida por el gru~o hidroxilo terciario. La fragmeE 

tación competitiva dirigida por el oxígeno heterocíclico 

genera el ion m/z lll (b), que por pérdida de -C
5
H8 gen!!_ 

ra el ion m/z 43 (c) • 

El ion molecular m/z 170 al perder H2o eenera el ion 

m/z 152 (d), y cuando hay pérdida de -CH
3 

se genera el 

ion m/z 155(18 • 23) (e), que a su vez por pérdida de H
2
0 

genera el ion m/z 137 (f), el cual genera el ion m/z 94 

(g) por pérdida de -c
3

H
7 

• Cuando se involucra la pérdi­

da de -c
5

H10o
2 

a partir del ion molecular se genera el 

ion m/z 68 (h), (fig. 27),. • 

Y.a que estamos hablando de un alcohol terciario, esto 

explica el porqué el ion molecular m/z 170 no aparece en 

ninguno de los espectros de masas de los isómeros I y II 

(fig. 19 y 20) • 

Con todo esto podemos decidir unívocamente que la CO!!! 

posición del óxido de linalool muestra original está da­

da por la mezcla isomérica del compuesto 2-metil-2-vinil.. 

-5-hidroxi isopropil tetrahidrofurano (estructura B ) • 

En la-literatura se reporta un espectro de masas para 

el óxido de linaloo1C 23 >, el cual es muy similar con el 

espectro del óxido de linalool (fig. 18), este espectro 

está constituido por la mezcla cis y trans del óxido de 

linalool. De esta forma lo anterior explica las diferen­

cias en polaridad y espectroscópicas entre el isómero I 

y el isómero II • 
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VI. Conclusiones 

De acuerdo con los datos ~portados por todo el traba­

jo re_alizado, se logr6 cumplir los objetivos propuestos 

en esta tesis ya que ~í fue posible separar los dos com­

ponentes (isómeros) de la muestra original del 6xido de 

linal.ooi, además de que en base a las espectroscopias 

fue posible elucidar unívocamente la estructura de los 

isómeros I y II • 

For lo tanto se concluye que la. muestra original de 

Óxido de iinalool importada en el país, está constituida 

po la mezcla isomérica cis y trans del 2-metil-2-vinil-

5-hidroxi iso~ropi~ tetrahidrofurano (estructura B) • 
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VII. Propuestas 

Continuar el estudio de RMN 13c del 6xido de .linalool 

con reactivos de desplaza"-iento 

Realizar un estudio profundo de la estereo~uírnica de 

la estructura propuesta • 

Encontrar Ia·· tecnología apropiada para lograr sinteti:... 

zar el 6xido de linalool con.recursos propios del país. 
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