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Principais informações obtidas de 

um espectro de RMN de 13C NMR

1) Posição de absorção (deslocamento químico em d - ppm);

2)  Tipos de carbonos (CH3, CH2, CH, C):

      (APT, DEPT, Ed-HSQC);

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

4) Podem ser a partir de espectros de correlação 2D:

      COSY (H acoplados); 

      HSQC (C-H diretamente ligados); 

      HMBC (C-H a 2-4 ligações); 

      NOESY (interações espaciais)



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 (2-4 ligações)

RMN 1D RMN 1D RMN 1D

HETCOR

HMQC
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RMN bidimensionais (RMN 2D)

•Princípio: Interação de spins nucleares (1H com 1H, 1H com 13C, etc.) em mapas de contorno de  duas dimensões

•Aplicações:

Simplifica análises em casos complexos ou ambíguos;

Fornece informações não obtidas pelos espectros de RMN 1D.

Correlation Spectroscopy (COSY)

Heteronuclear Correlation Spectroscopy (HETCOR)

Heteronuclear Multiple-Quantum Coherence (HMQC)

Heteronuclear Single Quantum Coherence (HSQC)

Heteronuclear Multiple Bond Correlation (HMBC)

Nuclear Overhauser Effect Spectroscopy (NOESY)

Incredible Natural Abundance Double Quantum Transfer Experiment (INADEQUATE)

1H-13C

13C-13C

1H-1H (2J-5J; geminal, vicinal, W, zig-zag, etc)

1H-13C (2J - 4J)

Pelo espaço e não via ligações



3JCH-three bond (13C-C-C-1H) ~4-8 Hz

HETCOR
HMQC
HSQC
DEPT

HMBC

Constantes de acoplamento 1H – 13C 
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H

Espectro de RMN 2D (1H-1H COSY) do etilbenzeno



Espectro de RMN 2D (HMBC) do etilbenzeno
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HMBC:

Heteronuclear

Multiple-bond

Correlation

Fornece informações de correlações de

2 e 3 ligações;

Se o parâmetro de J for alterado para 

2-4 Hz pode detectar correlações

de 4-5 ligações.



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



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



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



Espectros de RMN de 1H e DEPT 135, 

do composto com fórmula molecular C4H9Cl 

3H 3H 

1H 2H 

DEPT 135

CH e CH3



RMN 2D (bidimensional) 1H-1H COSY
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RMN 2D (bidimensional) 1H-1H COSY



RMN 2D (bidimensional) 1H-13C (HETCOR)

13C

1H



RMN 2D (bidimensional) COSY

http://qorganica.es/QOT/T12/COSY_int_e_exported/index.html



RMN 2D (ed-HSQC) do crotonato de etila

(carbonos e hidrogênios diretamente ligados)

http://www.qorganica.es/qot/T12/HMBC_int_e_exported/index.html 

carbonila

CH2

CH3

CH

CH

CH3

http://www.qorganica.es/qot/T12/HMBC_int_e_exported/index.html


http://www.qorganica.es/qot/T12/HMBC_int_e_exported/index.html 

RMN 2D (HMBC) do crotonato de etila

carbonila

http://www.qorganica.es/qot/T12/HMBC_int_e_exported/index.html


Qual isômero é responsável
pelo espectro abaixo?

Conjugados
à carbonila

orto a dois oxigênios
(é mais blindado do 

que o H5)

Conjugado à 
carbonila

(mais desblindado
do que H8)

d (9,2 Hz) d (9,2 Hz)

s

s



Ferdinal et al., (2015) Isolation and Characterization of Scopoletin from The Bark of Fagraea ceilanica 
Thumb and Antioxidants Tests. Int. J. Adv. Sci. Eng.  Tech. 5 (2), 70.

Deslocamento batocrômico
e hipercrômico

Espectro no UV da isoescopoletina e 
escopoletina em MeOH e NaOAc

Esse efeito da basificação só é observado 
para a escopoletina indicando que a 

hidroxila se encontra conjugada à 
carbonila



H3/C3

H4/C4

H5/C5

H8/C8

Espectro de HSQC da cumarina



H3
H4

H5

OMe

Espectro de RMN 2D (NOESY) de uma cumarina

Correlação
esperada

Correlação
Observada!!!

NOESY (nuclear Overhauser

Spectroscopy: interações espaciais)
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HMBC (heteromultiple bond correlation: 3-4J H-C)

6

7 9

10

2

C6

C7

C-6

C-7



Problema 4

C7H14O



Problema 4 (COSY) C7H14O
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