z

e

UNIO INTERNACIONAL DE QUIMICA PURA I APLICADA

NOMENCLATURA DE QUIMICA ORGANICA

FONAMENTS DEL LLIBRE BLAU 2020

P

s

RA QUIMICA I REPRESENTACIO D’ESTRUCTURES

\

>
<
]
(=)
z
£3]
=
S
Z
=
a
=
=
>
a

Guia breu de la nomenclatura

de quimica organica

K.-H. Hellwich (Alemanya), R. M. Hartshorn (Nova Zelanda),
A. Yerin (Russia), T. Damhus (Dinamarca), A. T. Hutton (Republica
de Sud-africa). Ale: organic.nomenclature@iupac.org. Organisme
patrocinador: Divisi6 de Nomenclatura Quimica i Representacio
d’Estructures de la [IUPAC.

1 INTRODUCCIO

L’adopcio universal d’una nomenclatura consensuada és una eina clau
de comunicacio eficient en les ciencies quimiques, en la indUstria i per
a regulacions associades amb la importacio/exportacié o la salut i
seguretat. La Unio Internacional de Quimica Pura i Aplicada (IUPAC)
forneix recomanacions en molts aspectes de nomenclatura.! La base
de la nomenclatura organica es resumeix aqui. S6n documents com-
panys de la nomenclatura de quimica inorganica? i de polimers,® amb
enllagos als documents originals. Un compendi global de la nomencla-
tura quimica es pot trobar a Principles of chemical nomenclature.*
Una publicacié exhaustiva es pot trobar a Nomenclature of organic
chemistry, conegut comunament com el llibre blau,’ i en les publicaci-
ons relacionades per a compostos inorganics (el Ilibre vermell),® i
polimers (el llibre porpra).”

Cal notar que molts compostos poden tenir noms no sistematics o
semisistematics i que les regles de la IUPAC permeten també, en
molts casos, més d’un nom sistematic. Alguns noms tradicionals
(com ara estire, urea) s’empren també en la nomenclatura sistemati-
ca. La nova edici6 del llibre blau® incorpora un conjunt de criteris
per a escollir el nom que sera el preferit per a finalitats reguladores,
el nom IUPAC preferit o PIN (‘preferred IUPAC name’).

2 NOMENCLATURA SUBSTITUTIVA

La nomenclatura substitutiva és el metode principal per a anome-
nar compostos de quimica organica. S’empra principalment per a
compostos de carboni i elements dels grups 13-17. Amb finalitats de
nomenclatura, un compost quimic es tracta com la combinacié d’un
compost fonamental (seccio 5) i grups caracteristics (funcionals), un
dels quals es designa com a grup caracteristic principal (secci6 4).
Un nom sistematic es basa en el nom del compost fonamental de
més jerarquia (seccié 6), en el qual la substitucid dels atoms
d’hidrogen es representa amb un sufix per al(s) grup(s) caracteris-
tic(s) principal(s), prefixos que representen els grups caracteristics
de menys jerarquia i altres grups substituents, i localitzadors que
especifiquen llurs posicions. Els noms creats seguint la nomenclatu-
ra substitutiva poden incloure també fragments anomenats d’acord
amb altres tipus o operacions de nomenclatura. Per exemple, les
operacions d’addicié o subtraccid (seccid 5.4) es porten a terme
principalment per a definir el grau d’insaturacid, mentre que una
operacio6 de reemplacament defineix un reemplagament —en la ma-
jor part dels casos— d’atoms de carboni per heteroatoms.

2.1 Components de noms substitutius sistematics

Els components més comuns d’un nom quimic substitutiu s’il-lustren
amb referéncia a 1’estructura quimica mostrada a la taula 1, conjunta-
ment amb el seu nom sistematic i els components del nom.

Els localitzadors indiquen la posicio dels substituents o altres trets
estructurals. Generalment, es colloquen abans de la part del nom
que indica el tret estructural corresponent. S’empren tres tipus de
marques inclusives en 1’ordre {[( )]} quan és necessari indicar qui-
nes parts d’un nom s’han de collocar juntes.
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Taula 1. Components del nom substitutiu
(4S,5E)-4,6-diclorohept-5-en-2-ona per a
CH; ¢l O

M/ZU\
Ccl” 6 CH

5 3

hept(a) compost foqamental ona sufix per a grup principal
(hepta) caracteristic
en(8) terminacié d’insaturacié cloro prefix de substituent
di prefix multiplicador E S estereodescriptors
2 456 localitzadors () marques inclusives

Els prefixos multiplicadors (taula 2) s’utilitzen quan més d’un frag-
ment d’una classe particular es troba en una estructura. La classe de
prefix multiplicador que s’empra depén de la complexitat del frag-
ment corresponent —p. ex., tricloro; pero, en canvi, tris(clorometil).

Taula 2. Prefixos multiplicadors per a entitats simples i complexes

Nre. Simple Complex Nre. Simple Complex
2 di bis 8 octa octaquis

5] tri tris 9 nona nonagquis

4 tetra tetraquis 10 | deca decaquis

5 penta pentaguis 11 undeca undecaquis
6 hexa hexaquis 12 dodeca dodecaquis
7 hepta heptaquis 20 icosa icosaquis

3 CREACIO DE NOMS SISTEMATICS
La formacié de noms sistematics requereix diverses etapes, que
s’han de seguir (quan son aplicables) en 1’ordre segiient:

a) Determineu el grup caracteristic principal que s’ha de citar
com a sufix (vegeu la secci6 4).

b) Determineu el compost fonamental de més jerarquia entre
els components estructurals units a un grup caracteristic principal
(vegeu les seccions 5 i 6).

€) Anomeneu I’hidrur fonamental i especifiqueu qualsevulla in-
saturacio (secci6 5).

d) Combineu el nom de I’hidrur fonamental amb el sufix per al
grup caracteristic principal (secci6 4).

e) Identifiqueu els substituents i col-loqueu els prefixos corres-
ponents en ordre alfabétic.

f) Inseriu-hi els prefixos multiplicadors, sense canviar 1’ordre
suara establert, i inseriu-hi els localitzadors.

g) Determineu els centres estereogeénics i altres unitats estereoge-
niques, tals com dobles enllagos, i afegiu-hi els estereodescriptors.

4 GRUPS CARACTERISTICS. Sufixos i prefixos

La presencia d’un grup caracteristic (o funcional) s’indica amb un
prefix o un sufix unit al nom fonamental. Els noms dels grups caracte-
ristics comuns figuren a la taula 3, en ordre de jerarquia decreixent. El
de més jerarquia, el grup caracteristic principal, se cita com a sufix,
mentre que tots els altres grups se citen com a prefixos. Noteu que, per
a finalitats de nomenclatura, els enllagos multiples C—C no es consi-
deren grups caracteristics (secci6 5.4).

Taula 3. Ordre jerarquic per a grups caracteristics

Classe Férmula* Sufix Prefix

carboxilats -COO B carboxilat carboxilat
—(C)00 oat

Sl EErfimies —COOH {ic!d cz}rboxilic carboxi
—(C)OOH acid oic

esters —-COOR ...carboxilat de (R)** | (R)oxicarbonil
—(C)OOR ...oat de (R)**

(il GPAsH —-COX halogenur de ?arbonil halocarbonil
—-(C)0OX halogenur d’oil

amides —CONH, carboxamida carbamoil
—(C)ONH, amida

nitrils :(Ccz)I;JN ;:]irrki)lomtnl ciano

aldehids :E:CI;!SO S?rbaldehld Zr;romll

cetones =0 ona 0X0

alcohols —OH ol hidroxi

tiols —SH tiol sulfanil***

amines —NH, amina amino

imines =NH imina imino

* Aqui —(C) indica que I’atom de carboni esta implicat en el nom
fonamental.
** Aqui (R) significa que el grup R s’expressa com una paraula
separada.
*** NOTA: El terme «mercapto» ja no és acceptable (pero encara
s’utilitza al CAS).
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Atenent al nombre i la disposicio dels grups de sufixos que contenen
carboni, I’atom de carboni pot ser part del compost fonamental

(p. ex., —(C)OOH, «acid oic») 0 es poden tractar com un afegit a
un compost fonamental (p. ex., ~-COOH, «acid carboxilic»).

COOH
_~_~ COOH )\/
COOH
HOOC
acid etan-1,1,2-tricarboxilic

HOOC
acid butandioic

OH CHO

N e
OHC CHO

etan-1,1,2,2-tetracarbaldehid

Altres grups caracteristics en un compost fonamental es representen
amb els prefixos escaients citats en ordre alfabetic (aqui, en blau, en
que R representa un grup alquil o aril), incloent-hi els éters (-OR),
(R)oxi; sulfurs (-SR), (R)sulfanil; —Br, bromo; —Cl, cloro; —F, fluo-
ro; —I, iodo, i -NO,, nitro.

propandinitril

1
HN\2 OH

Bre 7 A8 4l 2

2-aminoetan-1-ol 7-bromo-6-hidroxiheptan-2,4-diona

5 COMPOSTOS FONAMENTALS, HIDRURS FONAMENTALS
Diversos tipus de compostos fonamentals s’empren en nomenclatura
substitutiva. Els compostos fonamentals sense grups caracteristics
s’anomenen hidrurs fonamentals. Aquests hidrurs es poden classificar
com a cadenes o anells, i poden contenir atoms de carboni i/o
heteroatoms. Els compostos fonamentals amb anells poden ser mo-
nociclics, policiclics amb pont (anells que comparteixen més de dos
atoms), policiclics fosos (anells que comparteixen dos atoms veins) o
policiclics espiro (anells que comparteixen Unicament un atom). Altres
compostos fonamentals més complexos inclouen sistemes amb pont
fosos, assemblatges d’anells, ciclofans i fullerens. La numeracié d’a-
toms d’un compost fonamental es defineix per les regles corres-
ponents per a cada tipus de compost fonamental. A partir d’aqui,
s’apliquen les regles indicades a la secci6 7.

5.1 Hidrurs fonamentals aciclics

Els noms per a cadenes carbonades saturades (alcans) es componen
d’un terme numéric que indica el nombre d’atoms (taula 2, amb la
«a» elidida), conjuntament amb la terminacio «a» (vegeu la taula 4),
amb les excepcions dels primers quatre alcans; meta, CH,; eta,
CH3CH3, propa, CH3CH2CH3, buté., CHg[CHz]chg

Taula 4. Noms per a alguns alcans lineals

CH,[CH,],CH, CH,[CH,],CH, CH,[CH,],,CH,
penta nona icosa
CH,[CH,],CH, CH,[CH,],.CH, CH,[CH,],,CH,
hexa octadeca docosa

5.2 Hidrurs fonamentals monociclics
Els noms dels hidrocarburs saturats monaciclics (cicloalcans) es
componen del prefix «ciclo» i el nom de ’alca corresponent.

A O O CO

ciclopropa ciclobuta ciclohexa ciclodeca

Un bon nombre de noms no sistematics s’ha mantingut per a anells
comuns; p. ex., benzé i els heterocicles segiients.

© 2@6 zfﬁje [,‘1:':] 2@5

benze piridina piperidina pirazina furan

Els noms sistematics per a monocicles que contenen heteroatoms es cons-
trueixen d’acord amb el sistema Hantzsch-Widman (H-W) (de tres a deu
membres de ’anell), o mitjangant la nomenclatura de reemplacament
(anells més grans).»> Ambdos sistemes fan Us dels prefixos en «a» que es
poden veure a la taula 5, en els quals la jerarquia decreix d’esquerra a dreta

al llarg de la primera fila, i aleshores passa a la segona fila.

Taula 5. Prefixos «a» seleccionats per a H-W i sistemes de reemplagament

0 oxa S tia N aza P fosfa
As arsa Si sila Sn estanna | B bora

El sistema H-W combina els prefixos «a» de la taula 5 en ordre decrei-
xent de jerarquia amb terminacions que, en el sistema H-W, la IUPAC
anomena stems (‘tiges’), indicadores de la dimensio i la saturacié de
l’anell (taula 6). S’afegeixen localitzadors apropiats per a descriure la
posici6 dels reemplacaments a ’anell i la «a» s’elideix quan segueix una
vocal. Si hi ha més de deu atoms a I’anell, s’empra la nomenclatura de
reemplagament, en la qual els prefixos «a» s’enllisten novament en
ordre decreixent de jerarquia, amb els localitzadors corresponents, da-
vant el nom fonamental. La numeraci6 de I’anell s’explica a la seccio 7.

Taula 6. Terminacions en el sistema de Hantzsch-Widman

Dimensio de l'anell Insaturat Saturat
3 ire ira
4 ete eta
5 ole ola
6 ina/ina/ inina* a/ina/ina*
7 epina epa

*Pera 0,S/N,Si,Sn/P,As,B, com a heteroatom citat en darrer lloc, respectivament.

3 1
/ S/\O
1,N2

(\j:g \ ‘/\ /\I
5 2 0 Hzﬁxﬁ,/~\%,/\\££NH

1,9-dioxa-3-tia-12-aza-

13-dioxa 6-silaciclotetradeca

1,2-oxazole

5.3 Hidrurs fonamentals policiclics
Els noms dels sistemes policiclics amb pont es basen en el nom de I’alca
amb el mateix nombre d’atoms de carboni, el qual va precedit d’un
indicador del nombre de cicles i d’un descriptor de pont que defineix les
dimensions dels diversos anells. Aquest descriptor proporciona el nombre
d’atoms d’esquelet en cadascun dels ponts que connecten els caps de
pont i s’indica amb numerals arabics citats en ordre numeric descendent,
separats per punts i tancats entre claudators. La numeracié comenca en
un cap de pont i segueix entorn dels anells de manera ordenada (del més
gran al més petit). La nomenclatura de reemplagament (vegeu la secci6
5.2) s’empra per a anomenar els heterocicles relacionats.

2

1 9 1
2 3
o ()
8
5 3 4
4 7 6

2-azabiciclo[2.2.1]hepta triciclo[4.3.2.1*"]dodeca
Els noms dels sistemes policiclics espiro, en els quals hi ha un Gnic
atom en comu als anells, inclouen el nombre d’atoms espiranics, un
descriptor dels ponts i el nom de 1’alca amb el mateix nombre d’atoms
de carboni. Com en la secci6 anterior, els heterocicles relacionats
s’anomenen d’acord amb la nomenclatura de reemplagament (vegeu la
seccif 5.2).
7 6 1 1 13 12 11
2 10
8 3 9
9 10 4 3 5 6 8
2-0xa-8-azaespiro[4.5]deca diespiro[3.2.47.24trideca
Els policicles fusionats son sistemes ciclics que tenen un enllag
comu per a qualsevol parell d’anells adjacents.

8 1 8 1 8 1 1
8a N N O
AN ENS
4a = 2N 0
5 g 4 4
naftalé 1,4-benzodioxina

quinolina quinazolina

En la nomenclatura sistematica de policicles fusionats, els noms per
als components es combinen i un descriptor de fusio indica com
estan connectats aquests components. Al final, I’estructura es renu-
mera. Aquest procés es troba més enlla de 1’abast d’aquesta guia

(vegeu la referéncia 5 per als detalls).
1 N 10 INE:
0 2 a )6 8 N2
24\ 3 |o @
3 s 7 d s
3a 5a 4a
benzo[g]quinolina

furo[2,3-b]piridina

5.4 Saturacio i insaturacio

El grau d’insaturaci6é d’un compost en comparacié amb el fonamental
saturat es pot indicar reemplacant la terminaci6 «a» per les terminaci-
ons «@» i «i» que defineixen la presencia de dobles i triples enllacos,
respectivament, 1 I’addicié de localitzadors per a definir les seves
posicions. [N. DEL TRAD.: En catala, quan aquestes terminacions es
troben al bell mig del nom, recuperen la lletra «n».]




O

ciclohexa-1,3-dié

4 2__CH, HC=—
Hzc¢3\/l 5 4 \—2_(1:H2

buta-1,3-die pent-1-en-4-i

L’addicié d’hidrogen a hidrurs fonamentals insaturats es representa
afegint prefixos hidro per a indicar saturacié de dobles enllagos,
novament amb localitzadors per a definir on hi ha aquesta addicié.

| 43 4
r\]]/ 1_NH
3,4-dihidropiridina 1,2,3,4-tetrahidroisoquinolina

Per a alguns hidrurs fonamentals insaturats, les posicions saturades
s’especifiquen fent servir la convenci6 d’hidrogen indicat.

3 1
(0}
~ \\H 6 2
~/> //
N 3
1 1

3H-indole 3,6-dihidro-2H-piran

5.5 Grups substituents derivats d’hidrurs fonamentals

En els casos en que un grup derivat d’un hidrur fonamental és un
substituent d’un altre compost fonamental, es crea el nom del substi-
tuent per addicié dels sufixos «il» o «ilidé» al nom de 1’hidrur fo-
namental, amb els localitzadors corresponents per a indicar la posi-
ci6 de la unid. Les posicions d’unié expressades pels sufixos «il» o
«ilide» sén prioritaries respecte a qualsevol grup caracteristic (vegeu
la secci6 4, taula 3).

2H-isoindole

1
N
1 2 CH3 r AN
butil butan-2-ilide pirimidina-5-il

5.6 Compostos fonamentals funcionals

La combinacié d’un hidrur fonamental amb un grup funcional pot
formar un compost fonamental funcional anomenat com una sola
entitat. Aquests noms s’empren com a noms sistematics solament si
expressen el compost fonamental i el grup caracteristic de més priori-
tat del compost considerat, p. ex., 4-cloroanilina; pero, en canvi, acid
4-aminobenzoic (no 4-carboxianilina ni acid anilino-4-carboxilic).

@—NHZ ©—OH @-COOH ch—qo
H

anilina fenol acid benzoic acetaldehid

6 JERARQUIA DE COMPOSTOS FONAMENTALS

El nom sistematic es basa en el nom del compost fonamental de més
jerarquia, el qual s’escull aplicant criteris en 1’ordre descrit més enda-
vant i mostrats a la figura 1, fins a arribar a una decisié. Per a un con-
junt complet de criteris, vegeu la nota 8. En els exemples indicats a
continuacid, el compost fonamental de més jerarquia es mostra en
blau, i se’n dona una rad en el text adjacent.

a) Conté el grup caracteristic principal
HO
~"0""cooH
acid (2-hidroxietoxi)acétic

[’acid té més jerarquia
que /’alcohol

b) Nombre maxim de grups caracteristics principals
OH OH

H,C OH
o

el compost fonamental amb
dos grups caracteristics
1-(1-hidroxipropoxi)etan-1,2-diol te mes jerarquia
¢) Compost fonamental basat en un element de més jerarquia
(N,P, Si,B,0,S,C)
Hsc\Si/\/NH-NHz la hidrazina té més
H, jerarquia que el sila
[2-(metilsilil)etil]hidrazina (N t€ més jerarquia que Si)

d) Els anells tenen més jerarquia que les cadenes si es compo-
nen dels mateixos elements

H3C\/\/_<>

pentilciclobuta

NOTA 1: Després d’aquest criteri, només anells 0 només cadenes romanen per a tries ulteriors.
NOTA 2: En recomanacions anteriors, la jerarquia depenia del nombre d’atoms.

el ciclobuta té més
jerarquia que el penta

8. Secci6 P-52 de la referéncia de la nota 5.

| -
Conté el grup de més jerarquia
[ —
Nombre maxim de grups jerarquics
E—
Element de més jerarquia N, P, Si, B, O, S, C

=

Els anells tenen més jerarquia que les cadenes

Heteroatom de més jerarquia N, O, S, P, Si, B

|

Més anells
(I

Més atoms Més atoms
— =

Més heteroatoms Més heteroatoms
1 ¢ S|
Més heteroatoms jerarquics Meés heteroatoms jerarquics
O,S,N,P,Si, B 0O,S,N, P, Si, B

Nombre maxim d’enllagos miltiples; després, dobles enllacos

Localitzadors més baixos per a grups de més jerarquia

Localitzadors més baixos per a insaturacié i hidro

I .
Maxim nombre de substituents

I .

Conjunt més baix de localitzadors de substituent
I .

Localitzadors de substituent més baixos en ’ordre de citacié
I N
Nom citat préviament en ordre alfabétic

5

Figura 1. Criteris per a escollir el compost fonamental de més je-
rarquia

e) Criteris per a sistemes ciclics
e.1) Conté I’heteroatom de més jerarquia en I’ordre N, O, S, P, Si, B.

2
HP<>—<‘ 1
o)

(fosfetan-3-il)oxira

[’O-anell té més jerarquia
que el P-anell

e.2) Conté més anells.

(=

2-ciclohexilbiciclo[1.1.1]penta

el bicicle té més jerarquia
que el monocicle

e.3) Conté més atoms.

=

ciclobutilciclopenta

el ciclopenta té més
jerarquia que el ciclobuta

e.4) Conté més heteroatoms.

H
1
L0
NH
2-(piperidin-4-il)piperazina

la piperazina, pel fet de tenir
dos heteroatoms, té més
jerarquia que la piperidina

HN1 4

e.5) Conté més heteroatoms de més jerarquia.

H O—\
(, 1) 61 3NH
HN
6-(piperazin-2-il)-1,3-oxazina

[’oxazina, pel fet de contenir
O N, té més jerarquia que la
piperazina, amb dos atoms de N

f) Criteris per a cadenes

f.1) Laque conté més atoms.
una cadena de nou atoms té més

H,C 2 4 CHj
1 9 . | 1S [e Mes
_ jerarquia que una de vuit (fins i

H.C tot si té menys dables enllagos)
4-etenilnona

NoTA: En recomanacions anteriors, la insaturacié tenia més jerarquia que la longitud
de la cadena.



Els criteris que segueixen s’apliquen tant a les cadenes com als anells.
g) Conté més multiples i, a partir d’aqui, dobles enllagos
PSSR GRE
~CH, LNH \'il
3-etilocta-1,4-dié 3-[(piperidin-2-il)oxi]piridina

h) Té localitzadors més baixos per als grups caracteristics principals

H H
1
C o) CH;

1-(3-hidroxibutoxi)butan-1-ol
i) Localitzadors més baixos per a insaturaci6 o prefixos hidro

AU CAY
H3C. /2 073 ~CH, N/ \N2
. R 5-[(3,4-dihidropiridin-
3-[(but-z-en-2-iloxilbut-1- 5 jyoxi]-2 5-dihidropiridina
j) Maxim nombre de substituents
Br Cl
cl
2
Ho\)\o)Q/OH

2-(1-bromo-2-hidroxietoxi)-
2,2-dicloroetan-1-ol

el butan-1-ol té més jerarquia
que el butan-2-ol

el compost fonamental amb tres

substituents té més jerarquia que

el compost fonamental amb dos
substituents

k) Conjunt més baix de localitzadors per a tots els substituents
| tots els localitzadors del compost
) j\/N‘/C' fonamental estan disposats en
Hsc/)/l\o ordre creixent i comparats d’un en
Br g un: 1,1,4 és més baix que 1,2,2
1,4-dicloro-1-(2,2-dibromobutoxi)buta
NoTA: No 2,2-dibromo-1-(1,4-diclorobutoxi)buta.
1) Localitzadors de substituents més baixos en ordre de citacio

Br 3

5 CH3

1,3,2 és més baix que 2,3,1

Cl
Br

1-bromo-3-(1-bromo-2-cloroetil)-2-clorohexa
NoTA: No 2-bromo-3-(2-bromo-1-cloroetil)-1-clorohexa.

m) El nom apareix abans en I’ordre alfabétic
CI\2/1\O/2\1/Br

NoTA: No 1-(2-bromoetoxi)-2-cloroeta

1-bromo-2-(2-cloroetoxi)eta

7 NUMERACIO DE COMPOSTOS FONAMENTALS
La numeracié del compost fonamental es determina per la classe de
compost i, a partir d’aqui, s’escull considerant tots els conjunts de loca-
litzadors possibles i aplicant, de manera successiva, els criteris seglients:

a) localitzadors més baixos per als heteroatoms;

b) localitzadors més baixos per a I’hidrogen indicat;

c) localitzadors més baixos per a grups caracteristics principals;

d) localitzadors més baixos per a «&», «i», i prefixos hidro;

e) localitzadors més baixos com a conjunt per a tots els substituents
citats com a prefixos;

f) localitzadors més baixos per a substituents per ordre de citacio.

aib: no s’apliquen;

1 4 ¢: comenca al C que té unit un OH;
HO OH (:
5 e:

es numera en direcci6 al doble enllag;
5-metilciclohex-2-en-1,4-diol

s’escull la numeracio que colloca CH3
4 1 a, b, c,die: nos’apliquen;
CI@Br f: bromo se cita abans que cloro en el nom
i, per tant, rep el localitzador més baix.

en posicid 5 i no en posici6 6.
1-bromo-4-clorobenzé (no 4-bromoclorobenze)

compostos (p. ex., eters, cetones, sulfoxids i sulfones), els noms de classe
funcional encara s’utilitzen, tot i que es prefereixen els noms substitutius.
Els noms de classe funcional consisteixen en un 0 més noms de
substituent, ordenats alfabéticament, als quals s’anteposa el nom de classe
del compost (separat per un espai 0 per la preposicié «de»). Aixi doncs,
CH3C(O)O—CHj; s’anomena acetat de metil, CICH,C(O)O-CH; és
el cloroacetat de metil, CH3;C(O)—Cl és el clorur d’acetil, CsHsC(O)—Br
és el bromur de benzail, i (H5C),SO, s’anomena sulfona dimetilica.

0O
NN
HyC \H/\CH3 HsC o CHs /ﬁ\/CHs
(0] HsC

eter dietilic
o0 etoxieta

cetona etilmetilica

propanoat de metil o butan-2-ona

9 ESPECIFICACIO DE LA CONFIGURACIO D’ESTEREOISOMERS
Els estereoisomers es diferencien entre si per estereodescriptors es-
mentats en els noms i assignats d’acord amb les regles de Cahn-
Ingold-Prelog (CIP).>10 Els descriptors més comuns sén els que
designen la configuracié absoluta de centres estereogénics tetraédrics
(R/S) i els que designen la configuracié de dobles enllacos (E/Z). Els
localitzadors s’afegeixen per a definir la localitzaci6 dels centres este-
reogenics i el conjunt de descriptors s’emmarca entre paréntesis.
3 5
H3C\/\ \ 4 J
OH OH CH,

(1E,4S,57)-1-[(2R)-2-hidroxipropoxi]hepta-1,5-dien-4-ol

Altres estereodescriptors (p. ex., cis/trans, M/P, C/A) s’empren en
casos especials. Els descriptors sense cursiva o/p i D/L (versaletes)
s’utilitzen inicament i habitual per a productes naturals, aminoacids
i carbohidrats (glicids).

10 NOMS DEL CHEMICAL ABSTRACTS SERVICE (CAS)

El CAS manté un registre de substancies quimiques recollides de les
publicacions.!! En el sistema CAS, els compostos s’anomenen fent
servir metodes similars als de la IUPAC, pero no identics. La diferén-
cia més important ¢s 1’Gs del «CA Index Names», els quals se citen en
I’index en un ordre especial invers que es dissenya per a la creaci6
d’indexs alfabétics de noms quimics. EI CAS empra també nomencla-
tura conjuntiva, en la qual els compostos fonamentals es combinen per
a generar un compost fonamental nou més gran. En I’exemple que
segueix, el nom fonamental conjuntiu és acid benzenaceétic (nom subs-
titutiu corresponent: acid fenilacetic), mentre que el nom substitutiu
recomanat per la IUPAC per a aquest exemple es basa en el compost
fonamental de cadena més llarga: acid propanoic.

) @
Nom IUPAC: 2-(3-metilfenil)propanoat de metil (1)

Nom CAS: a,3-dimetilbenzenacetat de metil (2)
En index invers a: acid benzenacetic, a,3-dimetil-, éster metil

Altres diferéncies inclouen la posici6 dels localitzadors i estereodes-
criptors, aixi com alguns procediments de nomenclatura especifics.

11 REPRESENTACIO GRAFICA

Les formules estructurals dels compostos quimics organics es
dibuixen normalment d’acord amb la convencid en ziga-zaga, com
s’ha il-lustrat de manera amplia abans.'? En aquesta convencid, tots
els atoms de carboni (i els atoms d’hidrogen que s’hi troben
enllagats), units almenys a dos altres atoms no d’hidrogen, es
representen per la intersecci6 de dues linies que signifiquen
enllagos. No s’han d’ometre els atoms d’hidrogen units a hetero-
atoms. En aquesta representacio grafica, cada final de linia, cada
angle i cada interseccid representen un atom de carboni saturat amb
hidrogen. S’empren convencions especials per a representar la
configuracid de centres estereogeénics i de dobles enllagos.

La numeraci6 correcta és extremament important, perqué un
sol localitzador incorrecte fa impossible que, qui llegeix el

nom, pugui treballar amb I’estructura correcta.

8 NOMENCLATURA DE CLASSE FUNCIONAL
Els noms de classe funcional (antigament, noms radicofuncionals) son els
preferits per als ésters i els halogenurs d’acid. Per a altres classes de

9. R. S. CanN, C. INGOLD i V. PRELOG. «Specification of molecular chirality»,

Angew. Chem., 78 (1966), p. 413-447; Angew. Chem. Int. Ed. Eng., 5 (1966), p. 385-415 i 511.

10. V. PRELOG i G. HELMCHEN, «Basic principles of the CIP-system and proposals
for a revision», Angew. Chem., 94 (1982), p. 614-731; Angew. Chem. Int. Ed. Eng., 31
(1982), p. 567-583.

11. Chemical Abstracts Service, https://www.cas.org.

12. J. BRECHER et al., «Graphical representations standards for chemical structures
diagrams», Pure Appl. Chem., 80, 2 (2008), p. 277-410.

13. J. BRECHER et al., «Graphical representation of stereochemical configuration»,
Pure Appl. Chem., 78, 10 (2006), p. 1897-1970.
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