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7 ANEXO 

 

 

 

 

 

Figura 7.1. Espectros de 1H-RMN y 13C-RMN del paracetamol junto con las asignaciones de las señales. 
Arriba: 1H-RMN [400 MHz, MeOD] ɷ = 7,34 ʹ 7,25 (m, 2H); 6,77 ʹ 6,68 (m, 2H); 2,07 (s, 3H). Abajo: 13C-RMN 
ϭϬϭ�D,ǌ͕�DĞK��ɷ =171,34; 155,36; 131,67; 123,40; 123,32; 116,24; 116,18; 116,11; 23,55; 23,50; 23,45; 
23,40. 
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Figura 7.2. Espectro de 1H-RMN del crudo de reacción del 3-nitro-acetaminofenol junto con las 
asignaciones de las señales. Se observa la presencia de paracetamol (estructura izquierda) y 3-nitro-
acetaminofenol (figura derecha). 1H-RMN [400 MHz, MeOD] ɷ�с�ϴ͕ϰϯ�;Ě͕�:�с�Ϯ͕ϲ�,ǌ͕�ϭ,Ϳ͖�ϳ͕ϲϴ�;ĚĚ͕�:�с�ϵ͕Ϭ�Ǉ�
2,7 Hz, 1H); 7,34 ʹ 7,25 (m, 2H); 7,10 (d, J = 9,0 Hz, 1H); 6,76 ʹ 6,68 (m, 2H); 2,08 (s, 6H). 

 

Figura 7.3. Resultados del UPLC-MS/MS del 3-nitro-acetaminofenol. Enmarcado en rojo se encuentra el 
resultado correspondiente al metabolito. Este se encuentra a menos de 5 ppm (3,6 concretamente), por lo 
que su grado de pureza es suficientemente elevado. 
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Figura 7.4. Resultados del UPLC-MS/MS del 3,5-dinitro-acetaminofenol. Este se encuentra a menos de 5 
ppm (0,8 concretamente), por lo que su grado de pureza es suficientemente elevado. 

 

 

Figura 7.5. Espectro de 1H-RMN del 2-yodofenol junto con las asignaciones de las señales. 1H-RMN [400 
D,ǌ͕�DĞK��ɷ = 7,66 (dd, J = 7,9 y 1,6 Hz, 1H); 7,16 (ddd, J = 8,1, 7,3 y 1,6 Hz, 1H); 6,83 (dd, J = 8,1 y 1,4 
Hz, 1H); 6,57 (ddd, J = 7,9, 7,3 y 1.5 Hz, 1H). 
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Figura 7.6. Espectro de 1H-RMN del crudo de reacción del 2-yodo-4-nitrofenol junto con las asignaciones 
de las señales. Se observa la presencia de 2-yodofenol (estructura izquierda), 2-yodo-4-nitrofenol 
(estructura centro) y 2-yodo-6-nitrofenol (estructura derecha). Arriba: 1H ZDE�ϰϬϬ�D,ǌ͕����ůϯ�ɷ�с�ϭϭ͕ϯϲ�
(s, 1H); 8,60 (d, J = 2,6 Hz, 1H); 8,18 (dd, J = 9,0 y 2,6 Hz, 1H); 8,13 (dd, J = 8,5 y 1,6 Hz, 1H); 8,09 (dd, J = 7,7 
y 1,6 Hz, 1H); 7,66 (dd, J = 8,0 y 1,5 Hz, 3H); 7,30-7,22 (m, 6H); 7,07 (d, J = 9,0 Hz, 1H); 7,00 (dd, J = 8,1 y 
1,5 Hz, 3H); 6,80 (dd, J = 8,5 y 7,7 Hz, 1H); 6,68 (ddd, J = 8,0, 7,3 y 1,5 Hz, 3H); 6,16 (s, 1H). Abajo: ampliación 
de la región 8,72 ʹ 6,54 ppm. 
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