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RMN de 3C



, . ., 1 1
Caracteristicas dos niicleo de *C e 'H

Tabela 1: Propriedades do niicleo de **C e 'H

13¢ 1y
Abundancia natural 1% 99,99%
Spin (/) 1/ 1j
Sensibilidade 1 5,87 x 103
Raz3o magnetogirica (y / rads™! T=1) 6,7 x 10" 26,7 x 107
Frequéncia (7,04 T) 75 MHz 300 MHz




Escala de Deslocamento Quimico de 3¢

RMN de 13C
Me,COH
', Me,CHOH
CH=C=CH, | { CHCHOH O
\ i : 7 Mecl
HOCH= cHZCDC'a Hcch Me,0f “NMey; ,,ME3N A yoio Mebn MeL:MS.!
I | O O N N
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739732 646 582 76 25231
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pectro de 'H do Acetato de Etila

(o]
H Current DalahP‘arame(ers
ett acetate
2 EXP 4
12 9 A %\12 PROCNO 1
H,;C [¢] CHj F2 - Acquisition Parameters
Date_ = 20160914
OMRIECL
spect
g8ed 3 E § ] PROBHD 28222 0032 (PH
heiririd S N9y $ULPROG 2930
[ 1] | || SOLVENT coci3
NS 16
SWH 5859.375 Hz
FIDRES _ 0.178814 Hz
AQ 5.5024053 sec
RG
DW 85.333 usec
DE 10.00 usec
TE 2975K
D1 1.00000000 sec
DO
SFO1 600.1724754 MHz
NUC H
P1 7.25 usec
PLW1  9.00000000 W
F2 - Processing parameters
si 131072
r r . . . . . . SF 600.1700000 MHz
DW EM
4.15 4.10 ppm 205 ppm 128 1.26 ppm  SSB
LB 0.50 Hz
PC 1.00
n 1
leul [e9) (eo)
T T T T T T T T T T
8 7 6 5 4 3 2 1 0 ppm



Espectro de *C Acoplado (de 'H) do Acetato de Etila

170.9
170.9
170.8

HON-mOrO
RORRNRGG

57.8
239
13.1

roBYO-onQ
SEELBBBGH

SN\ \\\&/// =

F2 - Acqunsmon Parameters
0070828

Current Data Parameters
NAME  ago28chtH2

<

13 SOLVENT ~ CDCI3
- NS 1024

DS 0
/\ SWH 15060.241 Hz
13 FIDRES  0.450602 Hz
o AQ 10879476 sec
RG 22988
oW 33.200 usec
DE 6.00 usec
Q TE 300.0 K
D1 2.00000000 sec
df1 0.03000000 sec
13 TDO 1
O/\ 13C
PO 10.00 usec
PL1 0.00 dB
SFO1  62.9015280 MHz
c
NUC2 1
PCPD2 100.00 usec
PL2 -6.00 dB
PL12 18.00 dB
SFO2  250.1310005 MHz
13 /\ F2 - Processing parameters
o si 30768
SF 62.8952390 MHz
wow EM
SSB 0
" A " 4 ] 1.00 Hz
T PC 1.40

T L T T
160 140 120 100 80 60 40 20 ppm



Espectro de *C Acoplado (de 'H) do Acetato de Etila

T T T T T T T T T T T T T
170 165 160 155 150 145 140 135 130 125 120 115 11.0 ppm



Espectro de *C Acoplado (de 'H) do Acetato de Etila

239
—21.9
19.8
17.7

A

T T

T T T T T T T T T
240 235 230 225 220 215 210 205 200 195 19.0

T

T T
185 18.0 ppm



Espectro de *C Acoplado (de 'H) do Acetato de Etila

Y NV N\

PN

T T T T T T T T T T T
63.0 62.5 62.0 61.5 61.0 60.5 60.0 59.5 59.0 58.5 58.0 ppm



Espectro de *C Acoplado (de 'H) do Acetato de Etila
)l\o/\

T T T T T T T
171.2 1711 171.0 170.9 170.8 170.7 170.6 ppm



Espectro de '*C Desacoplado (de 'H) do Acetato de Etila

[e]
© o
o -« Current Data Parameters
] /\ - NAME  ago28citH2
13 o EXPNO 2
(o} ‘ PROCNO 1
F2 - Acquisition Parameters
Date 20070828
Time
[} INSTRUM ect
PROBHD 5 mm QNP 1H13
PULPROG __zgpg
o} 327
SOLVENT coci3
/\ NS 512
[¢] SWH 15060.241 Hz
13 FIDRES  0.459602 Hz
A 1.0879476 sec
RG 22988
ow 33.200 usec
R DE 6.00 usec
i T T T T T T T 300.0 K
° 20 19 18 17 16 oom D 2.00000000 sec
© R . - PP 11 0.03000000
DELTA  1.89999998 sec
1
CHANNEL f1
13C
10.00 usec
PL1 d8
SFO1 62.9015280 MHz
ppm - CHANNEL 2
- CPOPRG2  waltz16
NUC2 1H
PCPD2 100.00 usec
PL2 -6.00 dB
PL12 18.00 dB
PL13 18.00 dB
SFO2  250.1310005 MHz
- r T
0.2 2 - Processing parameters
60.2 ppm si 32768
SF 62.8952390 MHz
wow EM
sS8
LB 1.00 Hz
G8
PC 1.40

T T T T T

T T T T T T
200 180 160 140 120 100 80 60 40 20 0 ppm
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Espectro de 'H do Acetato de Etila - Picos Satélites

Current Data Parameters
§ g g % E § 3 é g .s- NXME ethyl acetate
- rrerre e EXPI

NP ANPANVZZEE

F2.- Acquisition Paramelers

Date. 20160914
Time n 20 h
INSTRUM
PROBHD ZEZZZ 0032 (PH

PROG

65536

SOLVENT coci3
NS 16
oS 0
SWH 5859.375 Hz
FIDRES 0.178814 Hz
AQ 5.5924053 sec
RG 80.6
ow 85.333 usec
O 10.00 usec
TE 297.5K
D1 1

E
00000000 sec
y ) ' ' . s y ' ! ! i ggg‘ 600. 11724754 MH2
43 42 4.1 40 ppm 21 20 ppm 14 13 12 ppm NUC1 1H
o o o} P1 7.25 usec
PLW1  9,00000000 W
)k 13 )}\ 2+ Processing parameters
O/\ " O/\ 0/\]} §E 0001700000 Mz
3 ss8
8 0.50 Hz
GB
PC 1.00
l 1
lewl (o) (o)
r T T T T T T ¥ T T
8 7 6 5 4 3 2 1 0 ppm
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Solventes no Espectro de 'H - CDCl; + CHCl;

300 MHz 'H NMR
In CDCI3

7257
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Solventes no Espectro de *C - CDCl; + CHCl,

75 MHz *C NMR
In CDCI3

80 70 60 50 40 30 20 10 0
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Padrao dos Acoplamentos
A I AX AX, I Ax3l '
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Mecanismo do Acoplamento Spin-Spin

Como se da a transmissdo do acoplamento?

e via elétrons da ligagdo

e hd 4 contribuicbes nio relativisticas: FC, SD, PSO e DSO

e mais importante é o contato de Fermi (FC) para 'H e *C
Contato de Fermi (FC)

e interagdo nuclear de spins entre A e B envolve elétrons da ligagdo

A-B
e atualmente ndo precisa haver uma ligagdo formal

e ha mecanismos através de ligacles e espaco

Considerando a ligagago H—C e Hy

e sendo puy T:

e o elétron € da ligagdo o proximo de H terd ps |

e o elétron vizinho ao C terd pz 1 (Principio de Pauli)
e logo puc serd |:

® 1y e pc sdo antiparalelos — J > 0

! Jen é sempre positivo!
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Interacao Spin-Spin através dos elétrons da ligacao C—H

antiparallel antiparallel

Figura 1: Representacdo da interacdo spin-spin para o acoplamento *Jcy.
16



Mecanismo do Acoplamento Spin-Spin

e Acoplamento a 2 ligacdes geminal metilénico H\—C—Hg e Hy
e hidrogénios de grupo R—CH,—R’
e Racionalizamos com a mesma analogia, por exemplo:

e sendo piy, T:

o elétron & da ligagdo o préximo de H terd ps |

o elétron vizinho ao C, nesta mesma ligacdo terd ps 1

o elétron da ligacdo gemial perto do C terd pz 1

o elétron vizinho préximo ao Hg terd ps |

logo ph, serd T

® [y, © [y, Sao paralelos — J < 0

e Acoplamento geminal é negativo para metilénico

17



Interacao Spin-Spin para hidrogénios geminais R—CH,—R’

A Ho

parallel

Figura 2: Representacdo da interacdo spin-spin para o 2Juy geminal.
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Sinal do Acoplamento Spin-Spin

H[Y < x> . . ~ .
g PR e Sinais de J s3o consistentes:
N Aza
= e Ly >0-aB<aa
X= 1 X=p
o lJxy dependerd de X e Y
e 2Jun < 0 para Cyy3
e 2Jun > 0 para Cgpp
x- . X o 3Jun é sempre positivo
e
X=p —— : ——————X=a
a B T
P o
d d

19



Tipos de Acoplamentos " Jyy entre niicleos de H

e n=1
e existe em uma tnica molécula (H,)
e 1Jyy =280 Hz
e interessante para tedricos
e n=2
e acoplamento geminal
e observado em 'Hs quimicamente n3o equivalentes do grupo CH,
° 2JHH > 0 ou 2JHH <0
e depende da hibridizacdo do C e dos substituintes

e dependéncia com angulo H—C—H

s , N
N TN

Hy Hp

20



Efeitos em Acoplamentos Geminais - >y

Efeito do Cardter s’ do C
increased s character

H R H H
\ AN
< < o=
H “H H / H
2y = ~125Hz 24, =—45Hz 2y, =+25Hz

Efeito da Eletronegatividade de H,C=X, , X=CH, e O
H H
/ /
HQC—C\ O—C\
H H

2 = 2 =
Jun = 25 Hz Jyy = 41.0Hz
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Efeitos em Acoplamentos Geminais - >y

Efeito do Angulo H—C—H
H\ /H H H H H
/C\ l><
H H H H H H
24y =-125Hz  -13.0Hz ~14.0 Hz ~10.0 Hz _40Hz

1 tensdo no anel —7 angulo H—C—H —1 2y
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Acoplamentos Vicinais - 3y

e n=3
e acoplamento vicinal
e ocorre entre ‘Hs adjacentes
e mais util e informativo
e depende do angulo diedro H—C—C—H
e depende do angulo C—C—H
e depende de R¢_¢
e depende da eletronegatividade dos substituintes

H

Ll \c—zc/ \cica )
1' I3 1 - \3 1 - \

Ha  H, H./ Hy, Ha/ Hy
jJab 3Jc:s aJlrans
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Efeitos em Acoplamentos Vicinais - 3Jyy

Tipos de 3Juy no Cicloexano

e 3J axial-axial =3 J,, =8,0 — 13,0 Hz
e 3J axial-equatorial =3 J,e =2,0 — 5,0 Hz

e 3J equatorial-equatorial =3 J.e =2,0 — 5,0 Hz
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Efeitos em Acoplamentos Vicinais - 3Jyy

Curva de Karplus - 3Jyn vs diedro H—C—C—H

18
F HH H H\@ H
16 | H } ¥ )\
F Karplus Equation /ﬂ& m %{—H rrY
14 Ve ~X
S \r H
12 = 0=0° ©=60° ©=90° ©=180°
ol i ner-By pquatian _.-~| *J=7-11Hz 3J-25Hz 3y=02Hz %J=815Hz
(5 8 Karplus Equation
6 gy = Jorc0s%@ - K Hax
4 F Jo =14 (90-180°), J, = 10 (0-90°), K =0
g X
2F Bothner-By equation Heq
0Ff 3y = 7-C0S O +5-c08 20

180 150 120 90 60 30 0 Hax
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Exemplo da Aplicacao da Curva de Karplus para

Espectro de RMN de 1H a 400 MHz em CDCI3 para a cis-2-bromo-4-t-butil-cicloexanona

—4.710
—4.707
—4.695
—4.692
—4.676
—4.673
—4.662
——4.659

SJHxHy =6.0 Hz
Wy, = 13.6 Hz

4 =
T T T JH2a.xH 6ax 1.2 Hz
472 470 4.68 466  ppm

7.0 6.5 6.0 5.5 5.0 4.5 4.0 3.5 3.0 25 2.0 15
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Exemplo da Aplicacdo da Curva de Karplus para 3y

Espectro de RMN de 1H a 400 MHz em CDCI3 para a t 2-bi 4-t-butil-cicl a
=3 N (=3
g 58 8§
T 177

[ S S e
439 438 437 436 435 ppm

7.0 6.5 6.0 5.5 5.0 4.5 4.0 3.5 3.0 25 2.0 15 1.0 0.5 ppm
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Efeitos em Acoplamentos Vicinais - 3Jyy

Acoplamento em Olefinas - 3Jun cis vs trans

H
\c=c/ \c=c/
H/ \H H/ AN
Jos =7.0-10.0 Hz Jyans = 12.0-18.0 Hz

Acoplamento em Ciclo Alcanos - 3 Jyn

D O >

Jeis =5.0-10.0 Hz Jye =4.0-12.0Hz Jgs =7.0-13.0Hz

cis cis cis

=5.0-10.0 Hz Jians = 2.0-10.0 Hz Jigans = 4.0-9.0 Hz

J(rans trans

Dependéncia com o Angulo H—C—C - 3 Jyy

H H H H
<(H H H : H
0.5-2.0Hz 25-40Hz 51-7.0Hz 8.8-10.5Hz

28



Acoplamentos Vicinais em Aromaticos - 3 Jyy

Acoplamento em Benzeno Substituidos - 3 Jun, *Jun € ® Jun

H 4
! Jmeta 342 = *Jono=6.0-10.0 Hz

5 Ha

'para 4 4

J13 = “meta= 1.0 = 3.0 Hz

Hs
H, ~3/ 8045 = *Jpara = 0.0 = 1.0 Hz

Jortho

Acoplamento em Heterociclos Aromaticos - 3 Juyn

Hs Hy
Hs H, Hy Hy
S SR s T 5 4
l P
Hy N H, 0" TH s~ THy
82 83 84
- - = 3, =
3y, 8.0Hz 3),,= 488 Hz 3y,= 175 Hz J,p= 5.0 Hz
- = 3, =
3),,= 767 Hz 34,,=3.30 Hz J,,= 35 Hz

29



Acoplamentos Alilicos - 3Jyu e *Jun

Acoplamentos alilicos (3Jyy e “Jyy)

H _CH;
‘c=C 1,0 22,0 Hz
AN

CHj3 R Hx
7/ \ 7
/C:C\ 0,4a1,7Hz Cc=C
AS
H Ha” CH,—R'
CHs
C=C, 4,02 10,0 Hz

H

30



Exemplo de Estudo de Acoplamentos Vicinal - 3Jy¢

Trabalho Recente Publicado - PCCP, 2016, 18, 24119

ROYAL SOCIETY
OF CHEMISTRY

View Article Online

View Journal | View Issue

CrossMark NMR spin—spin coupling constants: bond angle
e dependence of the sign and magnitude of the
Cuetistre cremcrem v vricinal 3Jye couplingt

Renan V. Viesser,” Lucas C. Ducati,*® Jochen Autschbach*“ and
Claudio F. Tormena®

The dependence of the magnitude and sign of 3JHF; on the bond angle in fluoro-cycloalkene
compounds is evaluated by electronic structure calculations using different levels of theory, viz. DFT,
SOPPA(CCSD) and SOPPA(CC2). Localized molecular orbital contributions to 3JHFF are analyzed to
assess which orbitals are responsible for 3JHFF and which are the most important coupling transmission
mechanisms for each compound. Fluoro-ethylene is used as a model system to evaluate the dependence

Received 12th July 2016, of the KJHF; coupling constant on the angle between the oc, ¢ and Oca/ -, Vectors. Through-space and
Accepted 8th August 2016 hyperconjugative transmission pathways and ring strain are identified as responsible for the opposite trend
DOI: 10.1039/c6cp04853f between 3JHF; and bond angle, and for the negative signs obtained for the two molecules, respectively. One

of the fluorine lone pairs, Gcy'-H. Ocu-r Ocx'-cp bonding orbitals and the o*c,-¢ antibonding orbital are
www.rsc.org/pccp involved in the J-coupling pathways, according to analyses of pairwise-steric and hyperconjugative energies.
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Exemplo de Estudo de Acoplamentos Vicinal - 3Jy¢

Caminhos da Transmissdo do Acoplamento - PCCP, 2016, 18, 24119

5, =103 Hz wJ . =52Hz ®j, .= 17Hz ), =-5.6 Hz
F ¥ F F

H,

Ccar’ Ccauty O i Ocanty > O us Ocar/ Oca Hy
0/F, HE = 58.5° 0F, Hp = 70.6° 0.7F, Hp = 88.4° 0/F, Hp = 123.3°
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Espectros de 'H com
Acoplamentos °J e 3J




Estruturas do Acido Cloro Acrilico - cis ou trans?

H 0O e Teremos para esse espectro de
'H 3 sinais sendo eles:

/

1 H da OH como um singleto

Cl OH )
e 2 dubletos de Hs da olefina
H e Curva de Karplus:
3JHHtrans >3 JHHcis
Cl (0]
H OH
H

33



Espectro de 'H do Acido Cloro Acrilico - cis ou trans?

300 MHz 'H NMR
In CDCI3
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Espectro de 'H do Acido Cloro A

ilico - cis ou trans?

300 MHz '"H NMR

In CDCI3

71 7.0 6.9 6.8 6.7 6.6

6.5 6.4 6.3 6.2 6.1

35



Espectro de 13¢ do Acido Cloro Acrilico - cis

75 MHz "*C NMR
InCDCI3

120.828

135.489

77.505

169.123 77.089(76.649

175 150 125 100 75 50 25 0
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Espectro de 'H do Acido Cloro Acrilico - cis ou trans?

300 MHz '"H NMR
In CDCI3
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Espectro de 'H do Acido Cloro Acrilico - cis ou trans?

7.489

7.5

300 MHz '"H NMR
In CDCI3

7.5

6.280

6.235

0 7.25 7.00 6.75

6.50

6.25
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Espectro de 13¢ do Acido Cloro Acrilico - cis

75 MHz *C NMR
InCDCI3

124.234

140.624

77.489

169.850 77.06%6 633 0.000

175 150 125 100 75 50 25 0
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Espectro de 'H do 2-Cloro Acrilonitrila - CH,=CCICN

300 MHz 'H NMR
In CDCI3

40



Espectro de 'H do 2-Cloro Acrilonitrila - CH,=CCICN

300 MHz 'H NMR
In CDCI3

6.250
6.162

6.45 6.40 6.35 6.30 6.25 6.20 6.15 6.10 6.05 6.00
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Espectro de 13C do 2-Cloro Acrilonitrila - CH,=CCICN

75 MHz "*C NMR
In CDCI3

131.489

Ra )
110.900
111.361 r (000
| X L |

130 120 110 100 90 80 70 60 50 40 30 20 10 0

42



Acoplamentos de Longo Alcance - "Jyy,n > 3

e Acoplamento de longo alcance quando n > 3
e n=4

e observado em compostos ciclicos saturados em especial biciclos
e ocorre em sistemas alilicos e aromaticos
e n=>5

e observado em sistemas aromaticos e homo alilicos

\C/—AH fa Ha
N2/ "
o=
AR " 1
4«/auync “Umeta Jab
H
e :
AR
12 =<
G
| b
5‘/ab stara
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Espectros de 1° e 2° ordem

e Se H, acopla com Hy e H. sendo equivalentes ou n3o

e usamos a regra da multiplicidade e triangulo de Pascal para
intensidades
e A em Hz é bem maior que J.p
® Jap = Jac
° M > 10 em Hertz
Jab
e espectro de 1° ordem
e mutiplicidade e intensidade comportadas
e dubleto, tripleto, quarteto, - - -
. OH, — dH,
Jab
e espectro de 2° ordem
e mutiplicidade e intensidade n3o seguem as regras anteriores

< 10 em Hertz

e desdobramentos sdo chamados de multipletos

44



Espectros de 1° e 2° ordem
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Espectros de 1° e 2° ordem

o 3,
30 Hz 60 Hz
[ for 60 MHz
1 ppm = 60 Hz
I I ]
3.0 25 20 10 0 ppm
3 3,
200 Hz 400 Hz
f-—'_A_ﬂ
for 400 MHz
L I 1 1 ppm = 400 Hz
30 25 20 10 0ppm

e 60 MHz: Ady,H, = 0,5 ppm e Jop = 10 Hz

° M = 3 — espectro de 2° ordem

10
e 400 MHz: Aép,H, = 0,5 ppm e Jop =10 Hz
, (0,5 400)

0 = 20 — espectro de 1° ordem
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Espectros de 'H do Acido Aspartico a 250 MHz

ppm

a7



Espectros de 'H do Acido Aspartico a 500 MHz

NH, O

HO
OH

Acido aspartico em D20 Espectro obtido a 500 MHz

- =]
se masw 9 s
|
‘ [ ]]
\ I [

‘\HI H M I‘.,.“I“. J‘
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Exercicios




Ex.1: Mistura de Produtos de Reacao

Espectro de RMN de 1H a 400 MHz em CDCI3 para a reducao da 4-t-butil-cicloexanona

H
NOoO SN © VT ONNT- O
5828 H 228828838
SS9 b e e e
H OH WY,
i
H
H
OH
H
H H
]
H
M —
4.06 4.04 4.02 ppm 3.56 3.54 3.52 3.50 ppm
| A A i)

49



Ex. 2: Espectro de 'H da cis-2-Bromo-4-T-butil-cicloexanona

Espectro de RMN de 'H a 400 MHz para o produto da redugdo da cis-2-bromo-4-t-butyl-cicloexanona.

oOTONO NN OH )
"TOODNIN © O 0 <
QeI S9
TS < <
N\ 122 He M
1eq
H3eq
Haax 3J = 2.4 Hz
3 =
JH)cHy 2.4 Hz
3 =
JHxHy 4.4 Hz
3 =
JHxHy 12.4 Hz
Quem € x e quem € y?
T T T T T T
4.30 4.25 4.20 4.15 4.10 4.05 ppm
T T T T T T T T T T T T T T T
75 70 65 60 55 50 45 40 35 30 25 20 15 10 05 ppm
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Ex. 3: Espectro de 'H do C,H,0

300 MHz '"H NMR
In CDCI3

51



Ex. 3: Espectro de 'H do C,H,0

300 MHz '"H NMR
In CDCI3

2.201
2411

2.45 2.40 2.35 2.30 225 2.20 2.15 2.10 2.05 2.00 1.95
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Ex. 3: Espectro de 'H do C,H,0

9.875

9.850

9.825

300 MHz 'H NMR

In CDCI3
9.79.
J 9.783
|
|
(| i
|
i
[
9.802| | H
Ll
| 1|
I H [ 3.774
H (1] i
| |
VAR
AVRAVA
) _
9.800 9.775 9.750 9.725 9.700
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pectro de 13¢ do C,H,0

75 MHz *C NMR
In CDCI3

30.891|

199.740
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Ex. 4: Espectro de 'H do CeHs

300 MHz '"H NMR
In CDCI3

55



Ex. 4: Espectro de 3¢ do (O 5

75 MHz "*C NMR
In CDCI3

125.311)

26.750

140 130 120 110 100 90 80 70 60 50 40 30 20 10 0
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Ex. 5: Espectro de 'H do CgH30,

300 MHz '"H NMR
In CDCI3

3.0 25 2.0 1.5 1.0 0.5 0.0

57



Ex. 5: Espectro de 3¢ do CgH 50,

75 MHz "*C NMR
In CDCI3

29.386

37.732

70531

70 60 50 40 30 20 10 0
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Ex. 6: Espectro de 'H do C;H O

300 MHz "H NMR
In CDC13

3.5 3.0 25 2.0 1.5 1.0 0.5 0.0
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Ex. 6: Espectro de 'H do C,H,,0

300 MHz '"H NMR
In CDCI3

1.20

1.231 1.184
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Ex. 6: Espectro de 'H do C;H O

300 MHz '"H NMR

In CDCI3

3.490

3513



Ex. 6: Espectro de 3¢ do C4H,,0

75 MHz '*C NMR
In CDCI3

15.348|

65.938

80 70 60 50 40 30 20 10 0
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Ex. 7: Espectro de 'H do C,H;Br

300 MHz 'H NMR

In CDCI13
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Ex. 7: Espectro de 'H do C,H;Br

6.459

6.434

6.48.

6.409

6.50 6.45

300 MHz 'H NMR

6.40

In CDCI13
5.88(
5.992
4999
5.975
5.969
6.35 630 625 620 615 6.10 6.05 6.00 595 590

5.874

5.823

5.85

5.830

5.80
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Ex. 7: Espectro de 3¢ do C,H;Br

121.833

113.925

75 MHz '*C NMR
In CDCI3

77.470

77VG4W76,61 3

120

110

90

80 70 60 50 40 30

20

65



Ex. 8: Espectro de 'H do C,H¢O

300 MHz 'H NMR
In CDCI3
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Ex. 8: Espectro de 'H do C,H¢O

300 MHz 'H NMR
In CDCI3
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Ex. 8: Espectro de 3¢ do C,;HsO

75 MHz *C NMR
In CDCI3

137 441

26.330

128.772

77.599

15

198.689
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Ex. 9: Espectro de 'H do C,H¢O,

300 MHz 'H NMR
In CDCI3
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Ex. 9: Espectro de 'H do C,H¢O,

300 MHz 'H NMR
In CDCI3
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Ex. 9: Espectro de 'H do C,H¢O,

300 MHz 'H NMR
In CDCI3

5.925 5.900 5.875 5.850 5.825 5.800
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Ex. 9: Espectro de 3¢ do C;HgO,

300 MHz 'H NMR
In CDCI3
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Ex. 9: Espectro de 3¢ do C;HgO,

75 MHz *C NMR

In CDCI3

122.254

18.1
147 549 8.130

172.278
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Ex. 10: Espectro de 'H do C;H{;,0 - Isbmero A

300 MHz 'H NMR
In CDCI3

74



ectro de 'H do C;H{;,0 - Isbmero A

300 MHz '"H NMR

In CDCI3
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Ex. 10: Espectro de *C do C;H{;,0 - Is6m

75 MHz '*C NMR

In CDCI3
29.047
32217
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ﬁ»g& 0.000
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Ex. 10: Espectro de 'H do C;H{;,0 - Isbmero B

300 MHz 'H NMR

In CDCI3
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Ex. 10: Espectro de 'H do C;H;,0 - Isémero B

300 MHz '"H NMR
In CDCI3
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Ex. 10: Espectro de *C do C;H{;,0 - Isdbmero B

75 MHz *C NMR

In CDCI3
33.381
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