
CHEMICAL SHIFT DEL 13C



Il range del chemical shift è maggiore di 

quello dei protoni
0 - 200 ppm
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Tabella di correlazione 

per il Chemical Shift del 13C (ppm)
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con effetti elettronegativi

R-CH3
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C-O
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25 – 65
C-Br

R-CH2-R
15 – 55

R3CH/R4C
20 – 60

Carboni aromatici 110 – 175

Acidi, ammidi, esteri, anidridi
X-C=O
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Aldeidi & chetoni
C=O
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65 – 90
CC

C-Cl
35 – 80

C=C
100 – 150Carboni olefinici

Carboni 

insaturi sp





 IBRIDAZIONE
 EFFETTI DEL SOSTITUENTE: 

a. Elettronegatività
b. Effetto dell’atomo pesante
c. Effetti di risonanza
d. Effetti sterici
e. Effetti di campo elettrico
f. Effetti di anisotropia magnetica
g. Effetti isotopici

CHEMICAL SHIFT DEL 13C



1. IBRIDAZIONE

Chemical shift Csp3 < Csp< Csp2

Stesso trend dell 1H





Effetti del sostituente X   
Il chemical shift del 13C è estremamente sensibile all’effetto induttivo di sostituenti in a 

(deschermo) , ma questi effetti si trasmettono anche sui Cb (deschermo) e sui Cg

(schermo). Quest’ultimo è un effetto sterico (gauche).
Inoltre dobbiamo considerare l’effetto dell’atomo pesante.

Elettronegatività

2.1        H           0             0              0
2.5       Me       +9           +9           -2
2.5       SH       +11         +12           -6
3.0       NH2 +29         +11           -5
3.0       Cl         +31        +11           -4
4.0       F          +68           +9           -4   

X       CH2 CH2 CH2-
a b g

Contributi additivi

Contributo negativo: schermo
Contributo positivo deschermo



CH3X        75        24.9        9.8         -20.8              
CHX3 116        77          12.1       -139.9

F         Cl           Br         I

Effetto dell’atomo pesante

Sostituzione Br e I provoca un effetto di schermatura



Effetto g (gauche) 

E’ un effetto sterico

E’un effetto piccolo nel caso delle molecole lineari

I chemical shift del Cg sono a campi più alti 
a causa della compressione sterica nota 
come effetto Gauche



IMPORTANTE IN SISTEMA ALICICLICI
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CIS            TRANS

H                    28.0
OH        21.0             25.7
F            21.5            25.3
Cl           21.2            27.8
SCH3     21.9            27.6

endo eso

H                    30.1
CH3         22.4            29.0
OH          20.4             24.9
OCH3      20.5            27.6
NH2        20.6             27.0

Effetto g (gauche) 

COMPRESSIONE STERICA



4-terbutilcicloesanolo 



Effetti  di risonanza

Mentre gli effetti induttivi si trasmettono in massima parte sul Ca,  quelli di risonanza 
agiscono maggiormente sul Cb

H

H

H

H

123.3 ppm



Esempi



Effetto a
del Metile : + 9 ppm
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del Metile: -2.5 ppm
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C sp3      0 – 60 ppm
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Alcani sostituiti  

X = H

ALCANI SOSTITUITI

Incrementi
o
decrementi





ESEMPIO   3-PENTANOLO



C sp 60 - 95 ppm

112 – 126 ppm

C C

C N

C sp2           110 - 150 ppm

CH2=CH2
123.3 ppm



ALCHENI Compressione sterica



X-CH=CH2                           d1 = 123.3 +I1

d2 = 123.3 + I2

X-CH=CH-Y                d1 = 123.3 +IX1 + IY2

d2 = 123.3 + IY1 + IX2

1 2

1 2

ALCHENI



AROMATICI

X
C-1         96.7 – 168.3    (Risente dell’elettronegatività di X)
C-orto    range 15 ppm
C-meta   127.2 – 131.6 
C para    range 15 ppm

C orto > C para

128.5

ETEROAROMATICI

N

123.9

150.2

135.9
108.2

118.5
N
H

O

109.6

143.5
S

126.1

124.4



Benzene monosostituito

X

128 + I1 + I2 + I3 + I4



Aldeidi e chetoni     190 – 210 ppm

Carbonile



Acidi carbossilici

e derivati 

150 – 180 ppm





CF3COOH CF3COOH

ACCOPPIAMENTO C-F



ALOGENO DERIVATI


