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1. Acoplamentos spin-spin típicos do tipo 1J, 2J e 3J

1. As constantes de acoplamento spin-spin (J) são independentes da 
intensidade do campo magnético aplicado e são expressas em Hertz (Hz).

2. São características dos núcleos que estão acoplados e podem ser 
homonucleares – e.g., 1H-1H, JHH – ou heteronucleares – e.g., 1H-13C, JHC.

3. A regra geral da multiplicidade de spins é dada por 2 n I + 1, onde n é o 
número de núcleos acoplados e I, o número quântico de spin dos núcleos 
acoplados. Para I = 1/2, a regra se simplificada para n + 1.

4. A magnitude do J depende de vários fatores. No geral, 1J > 2J > 3J > nJ.
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1. Acoplamentos spin-spin típicos do tipo 1J, 2J e 3J

Constantes de acoplamento típicas do tipo 1J incluem:

Ligação (Jab) J (Hz)
1H-13C (1JHC) 110 a 270

Hibridações

sp3: 115 a 125

sp2: 150 a 170

sp: 240 a 270
13C-19F (1JCF) – 165 a – 370
13C-31P (1JCP) 48 a 56
13C-2D (1JCD) 20 a 30
1H-31P (1JHP) 190 a 700

Não produz efeito no espectro!

1JHC = 
125 Hz

1JHC = 
156 Hz

1JHC = 
249 Hz
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1. Acoplamentos spin-spin típicos do tipo 1J, 2J e 3J

Constantes de acoplamento do tipo 2J (acoplamentos geminais) incluem:

2JHH = 
– 9 a – 15 Hz

2JHH = 
0 a 2 Hz

2JHD ~ 2 Hz

2JFF ~ 160 Hz

2JHF ~ 50 Hz

2JHC ~ 5 Hz 2JHP = 
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1. Acoplamentos spin-spin típicos do tipo 1J, 2J e 3J

Outros sistemas que apresentam acoplamento geminal (2J):

2JHH ~ 
12 a 18 Hz

α ~ 109,5°

2JHH ~ 5 Hz

α ~ 118°

2JHH = 
0 a 3 Hz

α ~ 120°

α
α α

Importante: Acoplamentos geminais não são sempre vistos pois a maioria 
dos grupos metilênicos (CH2) possuem hidrogênios homotópicos ou 
enantiotópicos, sendo magneticamente equivalentes.
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1. Acoplamentos spin-spin típicos do tipo 1J, 2J e 3J

Constantes de acoplamento do tipo 3J (acoplamentos vicinais) dependem 
do ângulo diedro (φ) entre as ligações e a interação orbitalar.

3JHH (ax, ax) 
= 10 a 14 Hz

φ = 180°

3JHH (ax, eq) 
= 4 a 5 Hz

φ = 60°

3JHH (eq, eq) 
= 4 a 5 Hz
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2. Acoplamentos spin-spin de longo alcance, nJ

Acoplamentos de longo alcance (4J a nJ) costumam ocorrer em sistemas 
alílicos, propargílicos, aromáticos e bicíclicos rígidos. 

4JHH = 0 a 3 Hz

4JHH = 0 a 3 Hz

4JHH = 2 a 4 Hz 5JHH (cis) ~ 9,6 Hz

5JHH (trans) ~ 8,0 Hz

5JHH ~ 3,0 Hz

Mais comum 
em sistemas 

rígidos
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3. Quando a regra n + 1 não é obedecida

Espectros de RMN de 1H quando a regra n + 1 é obedecida são mais simples
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3. Quando a regra n + 1 não é obedecida

Quando a regra n + 1 não é obedecida (não-equivalência), há complicações

Óxido de 
estireno

Não há σv/h

Anel é rígido

H’s não são 
equivalentes!
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d
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3. Quando a regra n + 1 não é obedecida

Para determinar o padrão de acoplamento (multiplicidade) quando a regra 
do n + 1 não é obedecida, usa-se árvores de acoplamento.

cb

a

2JHH ~ 5,5 Hz

3JHH (cis) ~ 
4,0 Hz

3JHH (trans) ~ 
2,6 Hz

Ha

2JHH

3JHH
3JHH

Dupleto duplo 
(dd)

Hb Hc

2JHH

3JHH
3JHH

3JHH

3JHH
3JHH

Dupleto duplo 
(dd)

Dupleto duplo 
(dd)



12

3. Quando a regra n + 1 não é obedecida

cb

a

2JHH ~ 5,5 Hz

3JHH (cis) ~ 
4,0 Hz

3JHH (trans) ~ 
2,6 Hz

b
a

c

J (1) = 2,64 Hz

J (2) = 4,03 Hz

J (1) = 4,11 Hz

J (2) = 5,5 Hz

J (1) = 2,55 Hz

J (2) = 5,5 Hz
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4. Técnicas de RMN bidimensional (2D): COSY

Até o momento: técnicas de RMN gerando espectros unidimensionais, pois a 
S depende de um único parâmetro (δ de 1H ou 13C, por exemplo).

Parte final: Espectros bidimensionais (2D), com S dependente de dois 
parâmetros (δ de 1H e 1H ou de 1H e 13C). 

2,0 × 10-3 mol/L
Solvente: D2O
Ref: DSS
T = 298 K
pH = 9,43
Bruker DMX – 
500 MHz

HOD

Sat, D2O, DSS
T = 298 K
pH = 11,15
Bruker DMX – 
500 MHz

1H

1H

Mapa de contorno
de

c
b a

a,b

c
e

d

1H

DSS
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4. Técnicas de RMN bidimensional (2D): COSY

Sat, D2O, DSS, T = 
298 K, pH = 11,15
Bruker DMX – 500 
MHz

Mapa de contorno
1H

1H

COSY (Correlation 
Spectroscopy) - 1H,1H

6,6 ppm 

7,0 ppm 3,4 ppm 

3,4 ppm 

a,b

ce
d

de
c b a

e

d

c

b
a

Hd e He

Hc e Hc

Diagonal 
(Ji,i)

Estabelece correlações 
entre átomos que 
acoplam entre si (J)

Experimento 
homonuclear
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4. Técnicas de RMN bidimensional (2D): COSY

100 × 10-3 mol/L, CDCl3, 
TMS, T = 298 K
Bruker DMX – 500 MHz

RMN de 1H

Acetoacetato 
de etila
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3Jd,a ~ 7 Hz
(q)

3Ja,d ~ 7 Hz
(t)

Correlação 
no COSY!

1H
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4. Técnicas de RMN bidimensional (2D): COSY

100 × 10-3 mol/L, CDCl3, 
TMS, T = 298 K
Bruker DMX – 500 MHz

Mapa de contorno

COSY (1H,1H)
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d
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c

d

Diagonal (Ji,i)

4 correlações na 
diagonal (aa, bb, 

cc e dd)

1 par de correlações 
fora da diagonal (off-

diagonal): ad, da

Hd e Ha

Ha e Hd

Informação 
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d
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5. Técnicas de RMN bidimensional (2D): HETCOR/HSQC

Espectros bidimensionais também podem ser obtidos de forma 
heteronuclear. Os experimentos abordados serão os de 1H e 13C HETCOR 
(Heteronuclear Chemical Shift Correlation) e o HSQC (Heteronuclear Single 
Quantum Correlation).

100 × 10-3 mol/L, 
CDCl3, TMS, T = 298 K
Bruker DMX – 500 MHz
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5. Técnicas de RMN bidimensional (2D): HETCOR/HSQC

100 × 10-3 mol/L, CDCl3, 
TMS, T = 298 K
Bruker DMX – 500 MHz

Mapa de contorno

HSQC (1H,13C)

Não há diagonal!

Todas as correlações 
são correspondentes 

à 1JHC
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