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P-80 WPROWADZENIE

Rozdziat niniejszy opisuje ogdlne zasady nomenklatury zwiagzkoéw organicznych, w ktorych sktad
izotopowy nuklidow (odn. 12, 14 i 22) odbiega od wystepujacego w naturze (dyskusja znaczenia
,haturalny sktad” w odn. 29). Przyktady izotopowych nuklidow atomu wodoru sg podane w Tabeli
8.1. Rozdzial P-8 wywodzi si¢ z zalecen z Czg¢sci H w Nomenklaturze Zwigzkow Organicznych
21979 r. (odn. 1) oraz z rozdzialu R-8 Przewodnika do nomenklatury zwigzkow organicznych.
Zalecenia 1993 (2). Obecne zalecenia zastepuja zaréwno te z 1979 jak i z 1993 roku. Krotkie
omowienie zwyczajow upowszechnionych w nazewnictwie biochemicznym mozna z kolei znalez¢ w
odnos$niku 30.

Istnieje jeszcze jeden system stosowany do opisu zwigzkéw modyfikowanych izotopowo. Jest on
oparty na rozszerzeniu zasad proponowanych przez Boughtona (patrz odn. 31) do opisu zwigzkow
zawierajacych izotopy wodoru i stosowany glownie w systemie Chemical Abstracts Service Index
Nomenclature (odn. 32) do opisu podstawienia izotopowego, ale nie do znakowania izotopowego.

Ujednolicony system przedstawiony w niniejszych zaleceniach pozwala na rozpoznanie roznych
typow modyfikacji izotopowych i dlatego zostal wybrany zamiast systemu opartego na zasadach
Boughtona, ktore dotyczg wylacznie zwigzkow podstawionych izotopowo.

P-81 SYMBOLE | DEFINICJE
P-81 SYMBOLE NUKLIDOW

Symbol dla oznaczenia nuklidu we wzorze 1 nazwie zwigzku modyfikowanego izotopowo sktada
si¢ z symbolu atomu danego pierwiastka i arabskiej liczby w pozycji lewego indeksu gornego
wskazujacego liczbe masowa nuklidu (patrz IR-3.2, odn. 12).

P-81.1 SYMBOLE ATOMOW

Symbole atoméw uzytych w symbolach nuklidow sg podane w wydawnictwie IUPAC
Nomenclature of Inorganic Chemistry ( odn. 12). W symbolu nuklidu symbol atomu jest drukowany
czcionkg romanska, pozostawiajac kursywe na lokanty literowe, jak to jest zwyczajowo przyjete
w nomenklaturze zwigzkow organicznych i opisane w P-14.1.

Dla izotopéw wodoru takich jak prot, deuter i tryt, symbolami nuklidow sa *H, 2H i 3H. Symbole
D i T dla ?H i ®H odpowiednio, sa stosowane, lecz nie wowczas, gdy w zwiazku obecne s3 inne
modyfikowane nuklidy, poniewaz moze to powodowac¢ trudnosci w alfabetycznym uszeregowaniu
symboli nuklidow w deskryptorze izotopowym. Chociaz symbole d i t byly i sa wciaz uzywane
zamiast 2H i ®*H w nazwach tworzonych zgodnie z systemem Boughtona (odn. 31), w zadnym jednak
innym przypadku nie stosuje si¢ matych liter jako symboli atoméw. Tym samym, stosowanie d i t
w nomenklaturze chemicznej, poza systemem Boughtona, nie jest zalecane.
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P-81.3 NAZWY ATOMOW 1 JONOW WODORU (patrz odn. 30,33)

Tabela 8.1 Nazwy atomow i jonow wodoru

H ’H *H sklad naturalny
atom H prot deuter tryt wodor
anion H protyd deuteryd trytyd hydryd
kation H* proton deuteron tryton hydron

P-81.4 ZWIAZKIIZOTOPOWO NIEZMODYFIKOWANE

Zwiazek niezmodyfikowany izotopowo ma sktad makroskopowy, wynikajacy z proporcji,
w jakich jego sktadowe nuklidy wystepuja w naturze. Wzor i nazwa zwigzku s3 zapisywane
W sposOb zwyczajowy.

Przyktady:

CHs4 CH3-CH»-OH
metan etanol

P-81.5 ZWIAZKIIZOTOPOWO MODYFIKOWANE

Zwiazek zmodyfikowany izotopowo ma skiad makroskopowy, w ktorym stosunek izotopowy
nuklidow, przynajmniej dla jednego pierwiastka, odbiega wymiernie od wystgpujacego w naturze.
[zotopowo modyfikowane zwigzki mozna podzieli¢ na:

(1) zwiazki podstawione izotopowo
(2) zwiazki znaczone izotopowo

P-82 ZWIAZKI IZOTOPOWO PODSTAWIONE

P-82.0 Wprowadzenie

P-82.1 Wozory

P-82.2 Nazwy

P-82.3 Kolejnos¢ symboli nuklidéw

P-82.4 Stereoizomeryczne zwigzki podstawione izotopowo
P-82.5 Numeracja

P-82.6 Lokanty
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P-82.0 WPROWADZENIE

Zwiazek podstawiony izotopowo ma sklad, w ktérym w zasadzie wszystkie czasteczki zwigzku
majg tylko wskazany nuklid w kazdej oznaczonej pozycji. Brak wskazanego nuklidu we wszystkich
innych pozycjach oznacza, ze sktad izotopowy nuklidu jest taki sam jak w naturze.

P-82.1 STRUKTURY

Strukture zwiazku podstawionego izotopowo opisuje si¢ wzorem w zwykly sposdb z tym
wyjatkiem, ze uzywa si¢ wiasciwych symboli nuklidow. Woéwczas, kiedy rdzne izotopy tego samego
pierwiastka sa obecne w tej samej pozycji, ich symbole wpisuje si¢ w kolejnosci rosnacych liczb
masowych.

Przyktady

14CH, L2CHCI; CHs-CH?H-OH
nie CH3-C?HH-OH)

P-82.2 NAzZWY

P-82.2.1 Nazwe zwiazku podstawionego izotopowo tworzy si¢ poprzez dodanie lub wstawienie
symbolu(i) nuklidu(éw) wzietego(ych) w nawias okragly, poprzedzony koniecznym lokantem(ami),
literowymi i/lub liczbowymi, przed fragmentem zwigzku, ktéry jest podstawiony izotopowo. Po
nawiasach nie ma ani tgcznika ani przerwy, z wyjatkiem przypadku, gdy nazwa lub jej cze$¢ zawiera
poprzedzajacy lokant, wowczas wstawia si¢ tacznik. Wowczas, gdy dwa lub wigcej symboli
najpierw w porzadku alfabetycznym, a nastepnie w porzadku ich liczb masowych (patrz P-82.3).

Kiedy mozliwe jest wielokrotne podstawienie w pojedynczej pozycji, woéwcezas liczba
podstawionych atomow jest zawsze okreSlona indeksem dolnym z prawej strony symbolu(i)
atomu(ow), nawet w przypadku pojedynczego podstawienia.

Wielokrotne podstawienie z izotopowo modyfikowanymi i niemodyfikowanymi atomami lub
grupami opisano w P-82.2.2. Zwiazki modyfikowane przedrostkiem hydro opisano w P-82.2.3.

Przyklady:

14CH, 2CHCI;3
(**C)metan (PIN) trichloro(*C)metan (PIN)

CHs?H C?HCl
(*H1)metan (PIN) dichloro(®Hz)metan (PIN)

OC’H,

@ CeHs-*CO-3CH3
(°Hs)metoksybenzen (PIN) 1-fenylo(1,2-13C)etan-1-on (PIN)

(o, 0,0-2H3)anizol (1,2-13Cy)acetofenon



P-8 Zwiqgzki modyfikowane izotopowo 1060

13CH3 1 BCH,
@ |
iy
CH, ACH

1,2-di[(**C)metylo]benzen (PIN) 1-(*3C)metylo(2-*C)benzen (PIN)
(a,0'-13C2)-1,2-ksylen (a,2-13C)-toluen
(o, 0'-13C2)-0-ksylen

CH2?H-CH,-OH 13CH3-CH2-OH
(2-2Hy)etan-1-ol (PIN) (2-13C)etan-1-ol (PIN)

Bor1

X, (X
“CH,-NH, CH,-NH,

1-[amino(**C)metylo]cyklopentan-1-ol (PIN)  1-(aminometylo)cyklopentan-(1-'20)ol (PIN)

9
1

131] Q.O NH-CO-CH33
7 2

N-[(7-31)jodo-9H-fluoren-2-yloJacetamid (PIN)

2 3 2 1
CH;-CH»-O-CO-""CH,-"*CH,-COO™ Na*

4-etoksy-4-0kso(2,3-Cz)butanian sodu
(2,3-14C,)butanodian etylu-sodu
(2,3-14C?)bursztynian etylu-sodu

4CH =\
i3 >j—<\://\w 4-[3-4C)tiolan-2-ylo]pirydyna (PIN)
S A-[tetrahydro(3-1*C)tiofen-2-ylo]pirydyna
|
Cl C’H;
HfHC-ClPI-Clﬁ-CHg-CH; 2-(3Cl)chloro-3-(2Hz)metylo(1-2Hi)pentan (PIN)
1 2 3 4 5

P-82.2.2 Nazwa zwigzku modyfikowanego izotopowo moze rézni¢ si¢ od nazwy analogu bez
modyfikacji wowczas, kiedy struktura zawiera identyczne fragmenty, ktore nie sga identycznie
modyfikowane w odpowiednich pozycjach. Tak rdznigce si¢ grupy wymienia si¢ oddzielnie.
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Identycznie izotopowo modyfikowane atomy lub grupy, ktore nie sg jednak
identycznie modyfikowane w rownowaznych pozycjach, wymienia si¢ odrebnie, co
stanowi zmian¢ w porownaniu z Czescig H Zalecen z 1979 r. (odn. 1) 1 rozdzialem
R-8 Zalecen z 1993 r. (odn. 2).

P-82.2.2.1 Rozne modyfikacje izotopowe podstawnikow skadinad identycznych

Kiedy dwie grupy podstawnikéw sa modyfikowane izotopowo w rézny sposob tak, ze nie moga
by¢ rozpatrywane tacznie poprzez uzycie okreslen zwielokrotniajacych takich jak ,,di-”,”bis-", etc.,
to wymienia si¢ je odrebnie. Preferuje si¢ alfabetycznie podstawnik modyfikowany izotopowo
w stosunku do podstawnika niemodyfikowanego.

Przyktady:

131 9
I

- NH-CO-CH,
. O‘O
I

N-[7-(**1)jodo-6-jodo-9H-fluoren-2-yloJacetamid

XN 3 2-(**C)metylo-3-metylopirydyna (PIN)
P (nie 2,3-(2-13C)dimetylopirydyna)

CH,CH, CH,CH?H,
| |

- 2 -3- -1-
CHy-CH,-CHy CH—CH-CH, O 2-(2,2-“Hy)etylo-3-etyloheksan-1-ol (PIN)
6 5 4 2 1

P-82.2.2.2 Kiedy dwie grupy charakterystyczne sa modyfikowane izotopowo w rdézny sposob, tak
ze nie mogy by¢ tagczone poprzez uzycie przedrostkow zwielokrotniajacych takich jak ,,di-”, ,,bis-",
etc., wowczas grupa charakterystyczna modyfikowana izotopowo z wigksza liczbg modyfikacji jest
wybierana jako gltowna grupa charakterystyczna wyrazana przyrostkiem, a inna grupa
charakterystyczna jest wowczas wskazywana przedrostkiem. Jesli potrzebny jest dalszy wybor,
wowcezas przyrostek z nuklidem o wyzszej liczbie atomowej jest wybierany jako gtowna grupa
charakterystyczna podawana w przyrostku.

Przyklady:

HO-O“C._ 'CO-OH

kwas cykloheksano-1,1-di(**C)karboksylowy (PIN)
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HO-OC. "'3CO-O?H
kwas 1-karboksycykloheksano-1-(*3C)karboksylowy (PIN)

2HO-OC . 'CO-OH

kwas 1-(*H)karboksycykloheksano-1-(*3C)karboksylowy (PIN)

HO-013C 4CO-OH

kwas 1-(**C)karboksycykloheksano-1-(**C)karboksylowy (PIN)

P-82.2.3 Dodawanie przedrostkow hydro

Modytfikowane izotopowo atomy wodoru, jesli sg obecne, to sa zawsze zwigzane ze szkieletem
zwigzku modyfikowanego izotopowo. Zgodnie z P-82.2.2, przedrostki hydro musza by¢ identyczne,
zarowno w niemodyfikowanym jak i izotopowo modyfikowanym, i dodawane parami. Izotopowo
modyfikowane 1 niemodyfikowane przedrostki hydro dodaje si¢ jako roztaczne przedrostki
podstawnikowe umieszczane przed nazwg macierzystego wodorku.

W niniejszych zaleceniach uwodorniony uktad pierscieniowy mancude jest
traktowany jak to opisano w P-82.2.2, co stanowi zmian¢ w poréwnaniu z
wczesniejszymi zaleceniami.

@ ;

2
| 1
ISN ISN

H H

Przyklady:

($5N)-1H-indol (PIN) 2,3-dihydro(**N)-1H-indol (PIN)
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2,3-dihydro(2,3-2Hz2,*N)-1H-indol (PIN) 2,3-di[(*H)hydro](2,3-2H2,"*N)-1H-indol (PIN)

[nie (2,3-2H,)dihydro(2,3-2Hz,1-1N)-1H-indol]

6-metylo-2,3-di[(2H)hydro]-1,4-dihydro(2,3-2Hz)naftalen-1-ol (PIN)
{nie 6-metylo-1,4-dihydro-2,3-di[(?H)hydro](2,3-Hz)naftalen-1-ol;
nie 6-metylo-[(2,3-2H2)-1,2,3,4-tetrahydro](2,3-?H>) naftalen-1-ol;
te nazwy nie spetniajg zalecenia P-82.2.2}

W nazwie sktadajacej si¢ z dwoch lub wigcej wyrazoéw, deskryptor izotopowy umieszcza si¢
przed odpowiednim wyrazem lub czg$cig wyrazu opisujacg nuklid(y) chyba, ze oczywiste lokanty sa
dostgpne lub zbyteczne.

Przyklady:

2 1
CH,*H-COOH

kwas (2-2Hz1)octowy (PIN)

CH5-C'*0-0°H
kwas (O-?H,'80)octowy (PIN)

5 4 3 2

1
CH;-CH,-CH»-CH»>-“COO’H
kwas (1-1*C)pentan(®H)owy (PIN)

CH;-COO’H

kwas (O-?H)octowy (PIN)
(?H)kwas octowy

CH;-CO-"*0-*H

kwas (*¥0-2H,*®0)octowy (PIN)

H"C00™ Na'
(**C)mréwczan sodu (PIN)
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COO2H COOH
H3“C-CHa,

kwas cykloheksano(?H)karboksylowy (PIN) kwas 4-(2-1“C)etylobenzoesowy (PIN)
1 2 3 2 |
CH;-CH,-COO-"*CH,-CHj CH;-"*CH,-COO-CH,-CHj
propionian (1-*C)etylu (PIN) (2-*C)propionian etylu

P-82.2.5 W nazwie skladajacej si¢ z jednego wyrazu, deskryptor izotopowy z odpowiednim
lokantem umieszcza si¢ przed nazwa. T¢ metode preferuje si¢ w poroéwnaniu z metoda
umieszczajacg deskryptor przed domniemang nazwa grupy charakterystycznej.

N2H,
N
CH;-CO-NH“H

(N-2Hy)acetamid (PIN) (N-2Hz)anilina (PIN)
(N-2Hz)benzenoamina

P-82.3 KOLEIJNOSC SYMBOLI NUKLIDOW

P-82.3.1 Kiedy izotopy roznych pierwiastkow sg obecne jako nuklidy w zwigzkach
podstawionych izotopowo, wowczas ich symbole szereguje si¢ w porzadku alfabetycznym, o ile
znajdujg si¢ w tym samym miejscu nazwy.

Przyktad:

Cl;"*0%1 metan(H,80)ol (PIN)

P-82.3.2 Kiedy kilka izotopéw tego samego pierwiastka wystepuje jako nuklidy w izotopowo
podstawionym zwigzku, wowczas ich symbole rozmieszcza si¢ w kolejnosci wzrastajacych liczb
masowych, o ile nuklidy znajduja si¢ w tym samym miejscu w nazwie.

Przyktad:

2 |
CH,*H-CH’H-OH (2-2H1,1-3H1)etan-1-ol (PIN)
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P-82.4 PODSTAWIONE IZOTOPOWO ZWIAZKI STEROIZOMERYCZNE
Mozliwe sg dwa typy zwiazkow stereoizomerycznych podstawionych izotopowo.

(1) takie, w ktorych stereoizomeria wynika z modyfikacji izotopowej;
(2) takie, ktorych niezmodyfikowane analogi same sg stereoizomerami.

Nomenklatura zwigzkoéw podstawionych izotopowo wynika bezposrednio z ogoélnych metod
opisanych w rozdziale P-9.

Stereodeskryptory umieszcza si¢ w odpowiednich miejscach w nazwie stosownie do regut
stereochemicznych. Kiedy stereodeskryptory muszg by¢ wstawione w nazwe w to samo miejsce co
deskryptory izotopowe, jako pierwsze wymienia si¢ stereodeskryptory.

P-82.4.1 Przyklady, w ktorych stereoizomeria jest wynikiem podstawienia izotopowego

HO ‘H H
Sl \C—C/gH3
/7 ONH VTN
H.,C H H
(1R)-(1-2H1)etanol (PIN) (1E)-(1-2H1)prop-1-en (PIN)

(24R)-50.-(24-?H1)cholestan

P-82.4.2 Przyklady stereoizomerdéw podstawionych izotopowo

Afiksy stereochemiczne (np. D i L) dodaje si¢ zgodnie z regutami odpowiednich klas, takich jak
weglowodany, aminokwasy, steroidy, etc., opisanych w P-10; zwykle odnoszg si¢ one do zwigzku
macierzystego (lub zwigzku niezmodyfikowanego) zgodnie z dang klasg zwigzkéw. W tych klasach
deskryptory izotopowe moga wystgpowaé za deskryptorami stereochemicznymi, zgodnie ze
zwyczajami biochemicznymi (odn. 30).
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Przyktady:
6
HO-CH,
: 0O
HO
HO . 2 M8 R
3 F
H
\ OH
-
<%
HC™ 2 CH,CH,
: S

(2S)-(2-2H1)butan-2-ol (PIN)

(2R,3R)-3-chloro(2-?Hz)butan-2-ol (PIN)

P-82.5 NUMEROWANIE

1066

N I

. Cs,
CH,-”’s-"CH,-CH;” ~COOH
4

1-(4-1C,*S)metionina

2-deoksy-2-(*®F)fluoro-B-D-glukopiranoza

L H
H CH,
G=—g
/3 =%
CICH{y” * H
1

(2E)-1-chloro(2-*Hz)but-2-en (PIN)

P-82.5.1 Numeracja w poréwnaniu ze zwigzkami niemodyfikowanymi

Numeracja zwigzku modyfikowanego izotopowo nie zmienia si¢ w poroOwnaniu ze zwigzkiem
niemodyfikowanym. Po$réd cech strukturalnych zwiagzku, ktére nalezy rozwaza¢ kolejno,
w numeracji, jak podano w P-14.4, obecno$¢ nuklidow rozwaza si¢ na koncu, z wyjatkiem
chiralno$ci wynikajacej z podstawienia izotopowego.
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Przyktady:

(’:'I-" 3-&’H33H 1.1.1-trifluoro( 2-3H1 Jetan (PIN)

1-chloro-3-fluoro(2-2Hi)benzen (PIN) 2-metoksy(3,4,5,6-Hs)fenol (PIN)

P-82.5.2 Pierwszenstwo pomiedzy izotopowo podstawionymi i niepodstawionymi atomami lub
grupami

Kiedy istnieje wybor pomiedzy réwnowaznymi numeracjami w zwigzku niemodyfikowanym
izotopowo, wowczas poczatek i kierunek numeracji analogéw zwigzku podstawionego izotopowo
wybiera si¢ tak, by przypisa¢ najnizsze lokanty modyfikowanym atomom lub grupom rozwazanym
razem w jednej serii, w kolejnosci wzrastajacych numerdw. Jesli dalej pozostaje wybdr, to
pierwszenstwo najnizszego lokantu przystuguje nuklidowi z wyzsza liczba atomowa. W przypadku
roznych nuklidow tego samego pierwiastka pierwszenstwo przystuguje nuklidom o wyzszej liczbie
maSowe).

Przyklady:
1 2 3 4 1 2 , 3 4
CH;-"*CH,-CH»-CH;, CH;-C*H,-""CH,-CH;
(2-1*C)butan (PIN) (3-1%C,2,2-?Hz)butan (PIN)
[nie (3-1*C)butan] [nie (2-14C,3,3-?H,)butan]

1 2 3 4
CH;-'*CH,-CH?H-CH;

(2-14C,3-2Hs)butan (PIN) [nie (3-**C,2-2H1)butan]

CH,2H
H'/,, P o

»
2\
1o” CH,

(3-*H)fenol (PIN) (2R)-(1-2H1)propan-2-ol (PIN)
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| 3 5
Hy, o #0 CHy 2 CHy s -CH;
HO/;\(;H»I H‘:S3\ H:R>
= H H
(2R)-(1-*31Djodo-3-jodopropan-2-ol (PIN) (2S,4R)-(4-2H1,2-3H1)pentan (PIN)

P-82.6 LOKANTY
P-82.6.1 Pominigcie lokantow (patrz takze P-14.3.4)

P-82.6.1.1 W preferowanych nazwach IUPAC pomija si¢ lokanty wowczas, kiedy nie sa one
niezbedne w niezmodyfikowanych nazwach. Jednakze, jesli modyfikacja izotopowa wymaga
lokantéw wskazujacych jej pozycje, wowcezas muszg by¢ podane wszystkie lokanty i zaden nie moze
by¢ pominigty.

Przyktady:
C’H;-CN (*Hs)acetonitryl (PIN)
(tak jak w trichloroacetonitrylu)
CH;-CH,-O°H “CH;-CH,-OH
etan(*H)ol (PIN) (2-13C)etan-1-ol

(jak w etanolu) [nie (2-13C)etanol]

CH,’H-O-C*H,-S-CH,-OOH
{[(®H1)metoksy(*Hz)metylo]sulfanylo}metanoperoksol (PIN)

P-82.6.1.2 Lokanty opuszcza si¢ wowczas, gdy jest tylko jeden atom danego pierwiastka.

Przyktad:

15N 2[{
1,

’ (2,4-H2,"°N)pirydyna (PIN)
!

P-82.6.1.3 Lokanty pomija si¢ w zwigzkach lub grupach podstawnikéw, w ktorych wszystkie
pozycje sa calkowicie izotopowo podstawione lub zmodyfikowane w ten sam sposob.
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Przyktad:

(*Hg)benzen (PIN)

P-82.6.1.4 Lokantéw nie pomija si¢, gdy mozliwe sg izomery.

Przyktad:

" '?‘)Br
NS

| )‘CEH 1-("Br)bromo(2-13C)benzen (PIN)

P-82.6.2 Literowe i/lub liczbowe lokanty

Kiedy lokanty sa potrzebne dla okreslenia struktury macierzystej lub jej fragmentu,
zdefiniowanego za pomocg nawiasOw, wowczas nalezy poda¢ wszystkie lokanty dla struktury
macierzystej lub tego fragmentu. Wiasciwe pozycje nuklidow musza by¢ wskazane w deskryptorach
izotopowych odpowiednimi lokantami, litery i/lub liczby, poprzedzajace symbol(e) nuklidu(ow).
W preferowanych nazwach wszystkie lokanty umieszcza si¢ przed symbolem multiplikowanego
nuklidu.

Przyktady:
N 1 2 3,’ 4 5
CH:-CH’H-O’H C’H;-CO-C’H,-CH,-CH;
(1-2Hy)etan-1-(2H)ol (PIN) (1,1,1,3,3-2Hs)pentan-2-on (PIN)
H, /S HO (2R)-2-(2H)hydroksy-3-hydroksy(L->H)propanal (PIN)
FER aldehyd D-(2-0,1-2Hy)glicerynowy

*HO™ ° 'CH,OH

P-82.6.3 Wskazywanie lokantami nuklidéw w pozycjach, ktéorych normalnie nie okresla si¢
lokantami

P-82.6.3.1 Kiedy nuklid zajmuje nie numerowang pozycje, wowczas do wskazania jego pozycji
mozna uzy¢ przedrostka pisanego kursywa lub greckiej litery.

Przyktady:

NH,

R | D,L-metylo-(**C,2Hs)metionina
4Cc’H;-S-CH,-CH,-CH-COOH
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L-(karboamidoilo- C,N - N)arginina

hH H,N, ,H L-(amidyno-14C,N ~**N)arginina
H, 'SN-14C-NH-[CH, ],-C-COOH L-(guanidyno-*C,N ~*®N)arginina

(patrz reguta H-4.2.1 odn.1)

2 L-(a-2H)fenyloalanina

P-82.6.3.2 Gdy nuklid znajduje si¢ w pozycji, ktéra nie jest numerowana w zachowanej nazwie,
systematyczna nazwa okreslajaca osobno odnos$ny atom jest uzywana w preferowanych nazwach
IUPAC. W nomenklaturze ogdlnej do wskazania jego pozycji moze by¢ uzyty przedrostek pisany
italikiem albo Grecka litera.

N
1307 3COOH

benzeno(*3C)karbonitryl (PIN) kwas bezeno(**C)karboksylowy (PIN)
(cjano-'3C)benzonitryl kwas (karboksyl-*3C)benzosowy

14CO-P(O)(OH)2 @
13CH,-NH-NH,

kwas [benzeno(**C)karbonylo]Jfosfonowy (PIN)?  [fenylo(**C)metylo]hydrazyna (PIN)
kwas [fenylo(**C)karbonylo]fosfonowy [(0-13C)benzylo]hydrazyna
kwas (karbonylo-1%C)benzoilofosfonowy

P-82.6.3.3 Jesli nuklid zajmuje nie numerowang pozycj¢, lub kiedy jego pozycja nie moze by¢
tatwo zdefiniowana zgodnie z P-82.6.3.1, woéwczas symbol nuklidu jest wlaczany do symbolu catej
grupy, wskutek czego jest polaczony z gtéwnym fragmentem struktury. Reguta ta jest uzyteczna
W nomenklaturze ogdlnej, w ktorej wiele nazw konstruuje si¢ bez lokantow.
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Przyktady:

15

e

1-(naftalen-2-ylo)-2-fenylo(1-°N)diazen (PIN)
naftaleno-2-(*>N=N)azobenzen

CHs-CH2-CH=""N-NH;

1-propylideno(1-*N)hydrazyna (PIN)
(**N-NH>)hydrazon propanalu

3 2 [
CH3-CH>-S-"'S-S-CH>-CH>-COOH

kwas 3-[etylo(2-3*S)trisulfanylo]propanowy (PIN)
kwas 3-[etylo(S-34S-S)tritio]propionowy [patrz Reguta H-4.2.2, (1)]

Cl

CryeO
1 2

2-oksyd 1-(1-chloronaftalen-2-ylo)-2-fenylo(1-°N)diazenu
1-chloro-2-(fenylo-ON*N-azoksy)naftalen

P-82.6.4 Pisane kursywa symbole nuklidow i/lub pisane kursywa wielkie litery, stosuje si¢ dla
odrdznienia r6znych nuklidéw tego samego pierwiastka.

Przyklady:
Cl3-CHa-CO-"*0-ClI -Cl I3 Cl13-Cl1,-C"*0-0-Cl ,-Cl 5
propan(*0;)ian 0-etylu (PIN) propan(*®01)ian O-etylu (PIN)
CH3-0-CO-"*0-CH,-CH; CH;-CH>-O-C'®0-"*0-CH;

(*801)karbonian 80-etylu-O-metylu (PIN)  (*8O2)karbonian O-etylu-180-metylu (PIN)
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O INO
CHL- g_,g i CHi-C-O’H
kwas (*20-2H,80)octowy kwas (O-°H,'*0)octowy (PIN)

(‘O’ jest deskryptorem izotopowym,
a ‘O’ jest lokantem)

P-83 ZWIAZKI IZOTOPOWO ZNACZONE

Zwiazek znaczony izotopowo jest mieszaning zwigzku niezmodyfikowanego z jednym lub wigcej
analogow zwigzku(o6w) podstawionych izotopowo.

Chociaz zwigzek znaczony izotopowo jest w istocie mieszaning, jesli chodzi o sktad chemiczny
(taki sam jak w zwigzku niezmodyfikowanym), to jednak dla potrzeb nomenklatury, takie
mieszaniny sg nazywane ,,izotopowo znaczonymi’” zwigzkami.

P-83.1 Zwiazki specyficznie znaczone
P-83.2 Zwiazki selektywnie znaczone
P-83.3 Zwiazki nieselektywnie znaczone
P-83.4 Zwiazki izotopowo zubozone

P-83.5 Znakowanie ogdlne i rOwnomierne

P-83.1 ZWIAZKI SPECYFICZNIE ZNACZONE

Izotopowo znaczony zwigzek jest uwazany za ‘specyficznie znaczony’ wowczas, kiedy zwigzek
podstawiony izotopowo, jest formalnie dodany do zwigzku bedacego jego niemodyfikowanym
izotopowo analogiem. W takim przypadku, definiuje si¢ zarowno pozycje(e) jak i liczbg nuklidow.

Struktury (patrz P-83.1.1) sg identyczne z tymi podanymi w P-82 dla zwigzkow podstawionych
izotopowo, z wyjatkiem nawiasOw zawierajacych symbol nuklidu.

Przyklady:

Zwiazek izotopowo zwigzku
podstawiony  dodany do niezmodyfikowanego prowadzi do  specyficznie
izotopowo zwiazku utworzenia Znaczonego
13CH,4 CHs [**C]H.
CH2?H: CHas CH.[?H2]

P.83.1.1 Wzory specyficznie znaczonych zwigzkow

Wzor strukturalny zwigzku specyficznie znaczonego zapisuje si¢ w zwykly sposob, lecz
Z symbolem(ami) odpowiednich nuklidow i z zwielokrotniajacym dolnym indeksem podanymi
W nawiasie kwadratowym, [ ]. Wzdr strukturalny zapisuje si¢ w ten sam sposéb jak wzor zwigzku
podstawionego izotopowo.
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Chociaz wzér zwiazku specyficznie znaczonego nie odpowiada sktadowi calego materiatu, ktory
zwykle sktada sie¢ w wigkszosci ze zwigzku izotopowo niezmodyfikowanego, to jednak wskazuje
obecno$¢ waznego sktadnika, jakim jest zwigzek podstawiony izotopowo.

Przyktady:
Wzory zwigzkow Wzory zwigzkow
podstawionych izotopowo specyficznie znaczonych izotopowo
CHs-CO-NH?H CH3-CO-NH[?H]
2
HO H HO 2
N o ol
/N N
H,C H H.,C H
C2H3-CO-C?H,-CHz-CHs C[*H3]-CO-C[?H;]-CH2-CH3

Specyficznie znaczony izotopowo zwigzek jest:

(@) pojedynczo znaczony wowczas, gdy zwiagzek podstawiony izotopowo ma tylko jeden atom
zmodyfikowany izotopowo;

Przyktad:
CH3-CH[?H]-OH
(b) wielokrotnie znaczony wowczas, gdy zwigzek podstawiony izotopowo ma wigcej niz
jeden zmodyfikowany atom tego samego pierwiastka w tej samej lub w réznych
pozycjach;
Przyktady:
CH3-C[?H]-OH
CHa[?H]-CH[*H]-OH
(c) znaczenie w sposOb mieszany wowczas, gdy zwigzek podstawiony izotopowo ma wiecej
niz jeden rodzaj zmodyfikowanych atomow;

Przyktad:

CHs-CH.-[*®0][?H]
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P-83.1.2 Nazwy zwiazkow specyficznie znaczonych

P-83.1.2.1 Nazwe zwigzku specyficznie znaczonego tworzy si¢ dodajac lub wstawiajgc w nawias
kwadratowy, [ ], symbolu(i) nuklidu(éw) poprzedzonego(ych) niezbednymi lokantami, przed
okresSleniem fragmentu zwigzku zmodyfikowanego izotopowo. Kiedy mozliwe jest znaczenie
wielokrotne, wowczas liczba atomow, ktore zostaly znaczone musi by¢ wyszczegdlniona poprzez
indeks dolny symbolu atomu, nawet wtedy, gdy znaczony jest tylko jeden atom. Jest to niezbedne
Zuwagi na rozroznienie pomiedzy specyficznie i selektywnie lub nieselektywnie znaczonym
zwiazkiem.

Przyktady:
[“CTH, CHs[*H]
[**C]metan (PIN) [2H1]metan (PIN)
C[?H]Cl. dichloro[?Hz]metan (PIN)

OH 1-(amino[**C]metylo)cyklopentan-1-ol (PIN)
[4C]H-NHa

[180]11
1-(aminometylo)cyklopentan-1-[20]ol (PIN)
CHz-NH»

P-83.1.2.2 Wszystkie reguly podane w P-82 moéwigce 0 tym, jak budowaé nazwe zwigzku
podstawionego izotopowo, mozna stosowa¢ w budowie nazw zwigzkow specyficznie znaczonych,
Z wyjatkiem tego, ze deskryptor izotopowy umieszcza si¢ w nawiasie kwadratowym, a nawias
okraglty obejmuje kompleksowe przedrostki. Na przyklad geminalne kwasy dikarboksylowe, patrz
P-82.2.2.2.

Przyklady:

[P“clooH
1

3

HOO["C] 5 [*ClooH

kwas benzeno-1,3-5-tri([*3C]karboksylowy) (PIN)



P-8 Zwiqgzki modyfikowane izotopowo 1075

C['"OJOH

kwas 3-[**C]karboksy-5-karboksybenzeno-1-[*2O]karboksylowy (PIN)

HOO|'C) COOH

["CI[*OJOH

HO['80]C O [13CJOOH

kwas 3-[**C]karboksy-5-[80O]karboksybenzeno-1-[**C,80O]karboksylowy (PIN)
(nie kwas benzeno-1,3,5-[1,3-13C>,1,5-180;]trikarboksylowy)

[M(IZ]OOH

"C]. _COOH
| e
=

kwas 2-karboksy[1-1*C]benzeno-1-[**C]karboksylowy (PIN)
(nie kwas [1-1*C]benzeno-1,2-[1-1*C]dikarboksylowy)
[1-}4C]kwas [1-1*C]ftalowy

[ZH CO-00-CO [H]

peroksyanhydryd [4-?H]benzoesowy (PIN)
peroksyd di([4-2H]benzoilu)

CHs-[**C]O0OH kwas [1-}*Cloctowy (PIN; patrz P-82.2.4)

H,("N], [H]

&
HO-["*CJH['H]” > ~COOH
3 1

L-[3-14C,2,3-?Ha,'®N]seryna (patrz P-82.42)
kwas (2S)-2-[**N]Jamino-3-hydroksy-[2,3-2H2,3-1“C]propanowy
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1-(naftalen-2-ylo)-2-fenylo[2-*°N]diazen (PIN)
naftaleno-2-[N=""N]azobenzen (patrz p-82.6.3.2)

0O
s
rIJ-[ "0]-CH,

(naftalen-2-ylo)[*8O]fosfonian O-etylu-30-metylu (PIN)

cH,
HN-CH-COOH

15
Ol I\]I].\ /N, i

1-oksyd 2-[(1-karboksyetylo)amino][1-"°N]pirazyny
1N-oksyd N-([1-*°*N]pirazyn-2-ylo)alaniny (patrz P-82.6.4)

P-83.2 ZWIAZKI SELEKTYWNIE ZNACZONE

Zwiazek znaczony izotopowo jest uznawany jako znaczony selektywnie wowczas, gdy
mieszanina zwigzkow  podstawionych izotopowo jest formalnie dodana do analogu
niezmodyfikowanego w taki sposob, ze pozycja(e), cho¢ niekoniecznie numeracja, kazdego
znaczonego nuklidu jest zdefiniowana. Zwigzek selektywnie znaczony moze by¢ uwazany za
mieszaning zwigzkow specyficznie znaczonych. Selektywnie znaczonym zwigzkiem moze by¢:

(@) wielokrotnie znaczony, jesli w niezmodyfikowanym zwigzku jest wigcej niz jeden
atom tego samego pierwiastka w pozycji gdzie nastgpuje modyfikacja izotopowa, np. H, w CHg,
lub gdzie jest wiele atomoéw tego samego pierwiastka w roznych pozycjach, w ktorych nastepuje

modyfikacja izotopowa, np. C, w CsHgO).

(b) znaczony w sposob mieszany, o ile jest w nim wigcej niz jeden znaczony nuklid,
np. C i O w CH3-CH»-OH.

Kiedy w zwiazku jest tylko jeden atom pierwiastka, ktory moze by¢ zmodyfikowany izotopowo,
wowczas moze to by¢ jedynie znakowanie specyficzne.
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P-83.2.1 Wzory zwigzkow znaczonych selektywnie

P-83.2.1.1 Selektywnie znaczonego zwigzku nie mozna opisa¢ unikalnym wzorem strukturalnym;
a wiec przedstawia si¢ go poprzez wstawienie symbolu(i) nuklidu(éw) poprzedzonym(ch)
niezbednym(i) lokantem(ami) (literami i/lub cyframi), lecz bez dolnych indeksow
zwielokrotniajgcych, zamknietym w nawiasie kwadratowym, [ ], bezposrednio przed zwyklym
wzorem lub, jesli jest to konieczne, przed czg$cig wzoru, ktora ma niezalezng numeracj¢. Nie
powtarza si¢ identycznych lokantéw. Kiedy obecne sg rézne nuklidy, woéwczas symbole nuklidéw
wpisuje si¢ w porzadku alfabetycznym wynikajacym z ich symboli, lub jesli symbole atomow sa
identyczne, wpisuje je w kolejnos$ci wzrastajacych mas atomowych.

Przyktady:
mieszanina zwigzkow dodana | zwigzku izotopowo daje zwigzki
podstawionych izotopowo do niemodyfikowanego selektywnie znaczone
CH3H,CH22H2
2. (2
CH"H3,CH, CHa [2H]CHa
lub kazde dwa lub

wiecej z powyzszych

4 3 2 1
CH;-CH,-CH’H-COOH 432
CHB'CHZ'CHZ‘COOH [-__"'_H]CH_;-C-HE-CHQ-C-OOH

4 3 2, 1
CH;3-CH,-C’H,-COOH

4 3 2 1
CH;-"*CH,-"*CH,-COOH

4 3 2 1
CH;-*CH,-CH,-COOH 4 3 2
b 5 & CH3-CH2-CH2-COOH |[2.3-}C]CH;-CH,-CH,-COOH

CH;-CH,-*CH,-COOH

lub dowolne dwa
Z powyzszych

2 1
CH;-'*CH,-OH

2 1
) 1 CH3-CH,-OH [1-14C.180]CH;-CH,-OH
CH;-'*CH,-'®0H

lub dowolne dwa
z powyzszych
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3 2 1
14CH;-CH,-COO-CH;

>

3 2
14CH3-C‘H3-CO()-14C‘H3 CH;-CH,-COO-CH; [3-14C]CH;-CH,-COOHC]CH,

2 2

3 1
CH;-CH,-COO0-*CH;

lub dowalne dwa
z powyzszych

P-83.2.1.2 W zwiazkach selektywnie znaczonych utworzonych poprzez zmieszanie kilku znanych
zwigzkow podstawionych izotopowo z analogami izotopowo niezmodyfikowanymi, liczba lub
mozliwa liczba znaczonego(ych) nuklidu(éw) w kazdej pozycji moze by¢ wskazana indeksami
dolnymi symboli atoméw. Dwa lub wiecej indeksow odnoszacych si¢ do tego samego nuklidu
oddziela si¢ $rednikami. W zwiazku wielokrotnie znaczonym lub znaczonym w sposob mieszany,
indeksy dolne wpisuje si¢ sukcesywnie w takiej samej kolejnosci, jak rozpatrywane sg zwiazki
roéznie izotopowo podstawione. Indeks dolny zero stosuje si¢ po to, by wskaza¢d, ze jeden z zwigzkow
podstawionych izotopowo nie jest zmodyfikowany we wskazanej pozycji.

Przyktady:
mieszanina zwigzkow dodana | zwigzku izotopowo daje zwigzki
podstawionych izotopowo do niemodyfikowanego selektywnie znaczone
2 1
CH,?H-CH,-OH s
CH3-CH»-OH [2-H;,]CH;3-CH,-OH
2 1
CH-H,-CH,-OH
2 1
CH-H,-CH,-OH -
CH3-CH2-OH [2-H,:2.%0,.,]CH,-CH,-OH

2 - 1 18
CH2H,-CH,-!%0H

P-83.2.2 Nazwy zwiazkow znaczonych selektywnie

Nazwe zwigzku znaczonego selektywnie tworzy si¢ w ten sam sposob jak nazwe zwigzku
znaczonego specyficznie z tym, Zze zazwyczaj pomija si¢ indeksy zwielokrotniajace po symbolach
atomoéw. Nie powtarza si¢ identycznych lokantow odpowiadajacych tym samym pierwiastkom.
Nazwa zwiazku selektywnie znaczonego rdzni si¢ od nazwy odpowiedniego zwigzku podstawionego
izotopowo uzyciem, zamiast okraglego nawiasu, nawiasOw kwadratowych [ ], obejmujacych

deskryptor nuklidu, oraz pominigciem powtorzen identycznych lokantéw i zwielokrotniajacych
indeksow dolnych.
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Przyktady:

mieszanina zwigzkow

podstawionych izotopowo dodana do Jest nazywana

oy 3 S
CHy"H, CHy'H, [?H]metan (PIN)

CHq (nie [?Ha]metan)

CH?H,. C,H,

2 1

CH;-CH'H-OH [1-?H]etan-1-ol (PIN)
21 CHs-CH2-OH (nie [1,1-?H;]etan-1-ol)
CH;-C’H,-OH

3 2 1
4CH;-CH,-CO0O-CH,-CH;

CHs- CH2-COO-CH2-CHs [3-1*C]propanian [1-1*Cletylu

3 2 1
CH;-CH,-CO0-"CH,-CH,

2 1
CH,’H-CH,-OH
CH3-CH»-OH [2-2H1;2]etanol (PIN)

-~

£ 1
CH’H,-CH,-OH

2 1
CH,’H-CH,-OH , 5
CHs-CH2-OH [2-"Hz2]etan[ ~Og:1]ol

~

2 1
CH’H,-CH,-OH

P-83.3 ZWIAZKI NIESELEKTYWNIE ZNACZONE

P.83.3.1 Zwigzek znaczony izotopowo jest uwazany za znaczony nieselektywnie wowczas, gdy
zarowno pozycja(e) jak 1 liczba znaczonych nuklidow nie sg zdefiniowane.

Kiedy w tej samej pozycji znajduja si¢ tylko atomy pierwiastka podlegajacego modyfikacji
w zwigzku, wynikiem jest znakowanie specyficzne lub selektywne. Nieselektywne znakowanie
wymaga by pierwiastek, ktory podlega modyfikacji, znajdowat si¢ w réznych pozycjach struktury.
Przyktadowo, CHs i CCl3-CH2-CClz moga by¢ znakowane izotopem wodoru jedynie specyficznie
lub selektywnie.

P-83.3.2 Wzory

Znakowanie nieselektywne jest pokazane we wzorze poprzez wstawienie symbolu nuklidu,
W nawiasie kwadratowym, bezposrednio przed wzorem liniowym bez lokantow 1 indeksow dolnych.
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Przyktad:

[$3C]CH3-CH2-CH,-COOH

P-83.3.3 Nazwy

Nazwg nieselektywnie znaczonego izotopowo zwigzku tworzy si¢ w ten sam sposob, jak nazwe
zwigzku znaczonego selektywnie, lecz nie zawiera ona ani lokantéw ani indeksow dolnych
w deskryptorze nuklidu.

Przyktady:
chloro[?H]benzen (PIN)
[**C]propan-1,2,3-triol (PIN)
[**C]glicerol

P-83.4 ZWIAZKI 1ZOTOPOWO DEFICYTOWE

P-83.4.1 Zwiazek znaczony izotopowo moze by¢ okreslony jako izotopowo deficytowy wowczas,
gdy zawartos$¢ izotopu jednego lub wigcej pierwiastkéw jest zubozona, np. gdy jednego lub wiecej
nuklidéw jest mniej niz w sktadzie naturalnym.

P-83.4.2 Wzory

Deficyt izotopu jest wskazywany we wzorze poprzez dodanie kursywa symbolu ‘def’, bez
tacznika, bezposrednio przed symbolem odpowiedniego nuklidu.

Przyktad:

[def*C]CHCls

P-83.4.3 Nazwy

Nazwe¢ zwigzku izotopowo deficytowego tworzy sie¢ poprzez dodanie kursywa symbolu ‘def”, bez
tacznika, bezposrednio poprzedzajacego symbol odpowiedniego nuklidu; oba zamknigte sa
W nawiasie kwadratowym 1 wymieniane przed nazwa lub fragmentem nazwy, ktora jest izotopowo
modyfikowana.

Przyktad:

trichloro[def**C]metan (PIN)
[def*C]chloroform

P-83.5 ZNAKOWANIE OGOLNE I ROWNOMIERNE

P.83.5.1 W nazwie zwiagzku selektywnie znaczonego, w ktorym wszystkie pozycje wskazanego
pierwiastka sg znaczone, cho¢ niekoniecznie w tej samej proporcji, w miejsce lokantow stosuje sie
symbol ‘G’, aby wskaza¢ znakowanie ‘ogdlne’.
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Przyktady:

Zwiazki podstawione

. dodane do okreslamy jako
1zotopowo

1. mieszanina podstawionych
zwigzkow
(znakowanie selektywne)

CH;-CH--CH,-"COOH

CH;-CH--"*CH,-COOH
CH;-CH,-CH>-COOH

14
CH,~CH-CH-CO0H kwas[G-1C]butanowy

“CH;-CH,-CH,-"“COOH

ete.

2. D-Glukoza, w ktorej wszystkie szesé pozycji jest znakowanych 3C, lecz niekoniecznie
roéwnomiernie, jest okreslana jako
D-[G-**C]glukoza

P-83.5.2 W nazwie zwiazku selektywnie znaczonego, w ktorym wszystkie pozycje wskazanego

pierwiastka sg znakowane w tych samych proporcjach izotopdw, stosuje si¢ symbol ,,U” zamiast
lokantoéw, aby wskazaé¢ ‘rownomierne’ znakowanie.

Przyklady:

Zwigzki podstawione

. dodane do okreslamy jako
1zotopowo

1. Mieszanina zwigzkow
podstawionych
(znakowanych rownomiernie)
CH3-CH.-CH,-*COOH
CHs-CH2-**CH,-COOH
CH3-14CH-CH,-COOH CHz3-CH2-CH,-COOH kwas [U-1*C]butanowy
14CH3-CH2-CH2-COOH
w réwnych ilosciach

2. D-Glukoza, w ktorej nuklid *C jest rownomiernie rozprowadzony w sze$ciu pozycjach jest
okreslana jako
D-[U-1*C]glukoza

Uwaga: W przypadku nuklidow radioaktywnych, wyrazenie ‘takie same proporcje’
znaczy tez ‘taka sama radioaktywnos¢’.

P-83.5.3 W nazwie zwigzku selektywnie znaczonego, symbol ‘U’ (patrz P-83.5.2) umieszczony
przed odpowiednimi lokantami stosuje si¢ podobnie, by wskaza¢ znakowanie w tych samych
proporcjach w okre§lonych pozycjach.
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Przyktad:

D-glukoza, w ktorej nuklid **C jest rownomiernie rozprowadzony pomiedzy pozycje 1,3 i 5 jest
okreslana jako

D-[U-1,3,5-1*C]glukoza

P-84 POROWNAWCZE PRZYKEADY WZOROW I NAZW ZWIAZKOW
MODYFIKOWANYCH 1ZOTOPOWO

Rodzaje zwigzkow Wzory Nazwy
niezmodyfikowany CH3-CH2-OH etanol

2,1 ) 2 1.2
podstawiony izotopowo C’H3-CH,-O'H (2,2,2-"Hy)etan-1-("H)ol (PIN)

(0,2,2,2-2Hy)-etan-1-ol

2_. , 1_. ; 2 e
znaczony specyficznie C["H;]-CH,-O[H] %2222 Zﬁsll?:fgt;n[-ll_g?l (PIN)
2 1
. [O.l-‘H]CHs-CHg-OH [2_2H]etan_1_[2H]0|
znaczony selektywnie g

[2-Hy»."*00,41]CH;-CH-OH [2-?Hz.2]etan-1-[**Oo:1]ol (PIN)

znaczony nieselektywnie [?H]CH3-CH2-OH [2H]etan-1-ol

izotopowo deficytowy [def*C]CH3-CH,-OH [def*C]etanol




