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Qual o padrão de substituição do anel

aromático para o cloreto de 

ácido de fórmula C7H3Cl3O?~8 Hz
~2 Hz

d 8 Hz

dd 
8 e 2 Hz

d 2 Hz

benzeno

H2 H6
H5

H2 acopla em meta (d, 2,0 Hz) com H6. 

H5 acopla em orto (d, 8,0 Hz) com H6. 

H6 acopla em orto (d, 8,0 Hz) com H6 e

em meta com H2 (d, 2,0 Hz) formando

um duplo-dubleto. 
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Desproteção dos hidrogênios de aneis aromáticos pelo campo
magnético induzido causado pela corrente de elétrons p
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NMR spectra of benzenoid compounds
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hydrogens

benzene

Substituent Effects on aromatic compounds: 1H NMR data



Espectro de RMN de 1H obtido para o 

ciclopropanocarboxilato de dimetila. 

Esse é o isômero cis ou trans?

CDCl3, 25 oC, 400 MHz



cis e trans - ciclopropanocarboxilato de dimetila

cis : 6 – 12 Hz

trans : 4 – 8 Hz

Quantos hidrogênios diferentes temos em cada caso?

Somente dois hidrogênios

diferentes (azul e vermelho)
2H - 1H - 1H

geminal: 5 – 6 Hz



Cis-ciclopropanodicarboxilato de dimetila

Ha (2H): dd 8,5 e 6,7 

Ha

Hc (1H): td 8,5 e 5,1 Hz

HcHb

Hb (1H): td 6,7 e 5,1 Hz

8,5

6,7

5,1

Os Hb e Hc são triplo dubletos (td), pois acoplam com dois Ha formando um tripleto (6,7 

e 8,5 Hz, respectivamente). Esses são desdobrados pelo acoplamento geminal (5,1 Hz). 

O acoplamento maior é especificado primeiro por isso é um triplo dubleto. 

Caso contrário, no caso do dubleto ser maior, seria um duplo tripleto. 

2H 1H 1H



Lista 12, 1) O espectro de RMN de 1H é da substância de fórmula molecular C6H10O.  A 

substância apresentou um máximo no UV em 227 nm. Calcule o IDH. Para se obter as 

constantes de acoplamento, defina a multiplicidade e subtraia os valores que estão dados 

em Hertz. A diferença corresponde ao acoplamento do sinal. Por exemplo, o pico e (abaixo) 

é um duplo quadrupleto (dq, 15,8 e 6,8 Hz).  



 



Principais informações obtidas de 

um espectro de RMN de 13C NMR

1) Posição de absorção (deslocamento químico em d -

ppm);

2) Tipo de carbono (CH3, CH2, CH, C);

3) Proporção de carbono (quase não se usa);

4) Podem ser 2D [COSY (H acoplados); HSQC (C-H 

diretamente ligados; HMBC (C-H a 2-4 ligações); outras]



#Parâmetros que tornam a detecção de sinais de 13C 

bem mais difícil do que os de 1H

#

Características de alguns núcleos ativos em RMN



A técnica INADEQUATE permite obter

informações sobre os acoplamentos C-C

Abundância 

natural 

de 13C 1,11%







Abundância natural de 13C 1,11%

1H: desacoplador desligado

ou fora da frequencia

de ressonância do 1H



Espectros de RMN de 13C normalmente são totalmente

desacoplados de 1H (proton noise decoupled or fully decoupled)



ETHYL PHENYLACETATE

13C coupled

to the hydrogens

13C decoupled

from the hydrogens



Espectros de RMN de 13C parcialmente acoplados

Valores de J para C-H ~110-300 Hz (C-C-H and C-C-C-H are 0-60Hz)
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Ressonância magnética nuclear de 13C

O espectro mais simples apresenta sinais bem definidos que representam pelo menos

um átomo de carbono. 

Os deslocamentos químicos estão associados densidade de elétrons dos carbonos. 
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Espectro de RMN de 13C ao acetato de metila



Espectros DEPT 
(Distortionless Enhancement by Polarization Transfer (DEPT)

Baseado em sequencias de pulsos que resultam em diferentes fases para diferentes carbonos.

Espectro de 13C 

normal

DEPT 135

CH &CH3 para cima,

CH2 para baixo

DEPT 90

apenas CH 

DEPT é bastante útil para se caracterizar os diferentes carbonos. 



A informação sobre o tipo de carbono

(C, CH, CH2 e CH3) são atualmente obtidos por DEPT

(Distortionless Enhancement by Polarization Transfer)





Espectro DEPT para a timidina

sinais de CH2

negativos

sinais de CH e CH3

positivos



OOH

O

OH

6C

CO

CH3

204

199

4C



Aldeídos

cetonas

Ácidos   Amidas

Ésteres e anidridos  

C=O

C=O

C=C

C     C

200 150 100 50 0

200 150 100 50 0

8 - 30

15 - 55

20 - 60

40 - 80

35 - 80

25 - 65

65 - 90

100 - 150

110 - 175

155 - 185

185 - 220

C-O

C-Cl

C-Br

R3CH R4C

R-CH2-R

R-CH3

RANGE

/

Valores aproximados para signais de 
carbonos no espectro de RMN de 13C



Fatores que afetam o deslocamento químico de 13C

conjugação

inibição da 

conjugação por 

impedimento 
estérico

conjugação

conjugação por mesomeria



Fatores que afetam o deslocamento químico de 13C

ligação de hidrogênio e desproteção





NMR 13C of benzene derivatives

128.36

2

1

3

4

5

2

1

3 4

2

1

3

4

benzene



2,2-DIMETILBUTANO



CICLOHEXANOL



CICLOHEXENO



CICLOHEXANONA



Cl

Cl
a

a

b

b

c

c

Qual diclorobenzeno?



Cl

Cl
a

a

b

b

c

c

1,2-DICLOROBENZENO



solvent

1,3-DICLOROBENZENO

Cl

Cl

a
c

a
bd

d



Espectro de RMN de 13C do citronelol



Espectro de RMN de 13C do ácido miristico



Fullerene-C60



Sequencia de experimentos em RMN

RMN 2D RMN 2D RMN 2D

Determina o número

de H ligados a cada

carbono 

(C, CH, CH2 e CH3)

atribui os H baseados

no deslocamento químico,

padrão e constante

de acoplamento

Determina quais

H estão ligados a 

quais carbonos

Determina a

conectividade entre H e 

os carbonos (3-4 

ligações)

RMN 1D RMN 1D RMN 1D



Espectro de COSY 1H-1H  para o etanol

COSY: Correlational spectroscopy



Espectro de COSY 1H-1H  para o 1-propanol



Espectro de COSY 1H-1H  para 2-butanol



Espectro de COSY 1H-1H  para o etilbenzeno



Espectro 2D (COSY) para o bromopropano



Espectro 2D (HETCOR) para o bromopropano

HETCOR

HMQC

HSQC

C-H diretamente 

ligados:

técnicas que se

equivalem


