Accoppiamenti 13C-H



Accoppiamenti 13C-H

Yy 125-300 Hz (Siricava anche dai picchi satelliti nello spettro *H NMR)
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'ICH, JCH = 0-60 Hz 'H spectrum 1H-12C (~99%)
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1J,
Dipende da: CH

1) lIbridazione del C
2) Elettronegativita dei sostituenti

1) Ibridazione:

1Jcq = 5 X %s carattere s (Hz) per C non sostituiti 125 -250 Hz



Accoppiamenti 1J.,

 CH, 125.0

CH,CH, 124.9

CH.CH,CH, 1192

(CH,),CH 1142

sp3 <:>—H 123.0

Q/H 128.0

PhCH, 129.0

CH=CH 249.0

5p C.H.C=CH 2510
[>—n 2380

NB

" CH,CH=C(CH,), 148 4
CHIECHE 155-2
CoH, 159.0
H 1600
Sp2 @l
C=C=C—H 168.0
| 170.0 NB
H
|>—-H 161.0—

Si utilizzano i valori di 1J per avere

Informazioni sulla natura dell’ibrido



Accoppiamenti 1J.,

1) Sostituenti elettronattrattori aumentano la 1J

(CH;),S1 118.0 sp2
CH, 125.0
CH,=CH 156.2
CH,F 149.0 2 2
CH,OH 141.0 a C
CH.CI 1500 CH,=CHF 159.2,162.2, 200.2
CH.Br 151.0 b
(CH;0),CH, 162.0
CH-Cl, 178.0 H 158.4 F 172
CHCI, 209.0 1= S 163
g =i 17
sp3 Bl
CH.CH=0 172.4
N
7\ H 178.0
NH,CH=0 188.3
=COH(OR) 195.0
CH.CHX, X=nhalogen 198.0




Accoppiamenti "Je.x
con eteronuclei

1J13C-19F 150 - 400 Hz

2 13C-19F =50 Hz
1) 13C.31p 10-300 Hz
2 13C.31p 10-20 Hz

1J13C- 19N (1=1) difficilmente rilevabile
1J 13C-15N (I = 1/2) difficilmente rilevabile

Compound J(Hz) 2J(Hz) 3J(Hz) ‘J(Hz)
CH.CF, 2
CF;H, 235
CFsCOH 284 437
CsHsF 245 21.0 7.7 3.3
(C4Hy) P 10.9 11.7 12.5
(CH,CH,).P* Br- 49.0 43
(CeHe)sP* CH,1- 88.0 10.9

'J(Hz) of CHy = 52
CH«(P==0)(OCHs), 143 7.1 (Jeor) 6.9 (Jecor)
(C,Hs):P 124 19.6 6.7
cDal, 315
CDy(C==0)CD, 19.5
(CD,),SO 22.0

CDs 25.5




Accoppiamenti ?‘Jc_x con _et_eronuclei
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Fig. 3.67 "C NMR spectra of ikifiuo:oacé!ic acid (176) in deuteriochloroform
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Accoppiamenti "Je.x
con eteronuclei
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- - 2 3
Accoppiamenti JoH e °Youn
H Tipici valori per 2J.
%LH 2) 12.6 Compound J(Hz)
H H v CH,CH; —4.5
CH.CCl; 59
= 2 2.4 RC(=0)CH, 6.0
H H ) CH,CH=0 26.7
sp?
H *CH, 1.0
CH,=CH, 24
ij 2) 7.7 C=C(CHj)H 5.0
(CH;),C=0 5.5
CH,=CHCH=0 26.9
¥ CH=CH 49.3
CsH:0C=CH 61.0
=3J =76 Hz (=%J).
CH,CR CR CH, CH,I CCl, CHO CO,Me
2) -4.5 -5.0 -5.9 -6.6 -6.9
2) -4.5 -2.6 <1 +26.7




