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NMR Spectroscopy – Data Organic Chemistry es un recurso electrónico muy completo 
sobre resonancia magnética nuclear (RMN) de compuestos orgánicos y 
organometálicos. La página web está alojada en la página de recursos de la división 
de Química Orgánica de la Sociedad Americana de Química (Division of Organic 
Chemistry – ACS). Este recurso presenta una gran cantidad de información, desde 
explicaciones teóricas sobre RMN, asignación de señales espectroscópicas a distintos 
niveles de dificultad hasta tablas resúmenes con los desplazamientos químicos y 
constantes de acoplamiento de una gran cantidad de grupos funcionales. Es, por 
tanto, un recurso electrónico muy versátil, que puede ser útil desde cursos 
introductorios de RMN hasta tareas de investigación. 
 

La página web presenta un interfaz bastante intuitivo, incluyendo una lista de 
recursos de tipo índice en la parte izquierda de la pantalla. En la parte derecha de la 
pantalla se muestran los contenidos alojados en cada uno de los epígrafes. En la parte 
del índice, se muestra un desplegable donde se pueden seleccionar los principales 
contenidos de la página. Los epígrafes principales son: introducción (Info), galería de 
RMN (NMR Spectra Gallery), datos de desplazamientos químicos (Chemical Shift 
Data) y datos de constantes de acoplamiento (Coupling Constant Data).  
 

 

Desplegable 
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– Introducción (info) 
 

 En este apartado, se muestra una gran cantidad de información teórica de RMN 
desde conceptos básicos como la determinación de constantes de acoplamiento o 
variación de desplazamientos químicos, hasta conceptos de nivel muy avanzado 
como experimentos dinámicos de RMN. Todas las explicaciones vienen 
acompañadas de ejemplos reales que ilustran muy bien los conceptos tratados. Es 
destacable la presencia de una gran cantidad de set de problemas resueltos de 
distintos niveles, que facilita el estudio de estos conceptos por parte de los 
estudiantes. Además, hay una lista muy extensa de bibliografía clasificada por cada 
uno de los epígrafes tratados en este apartado introductorio. En la siguiente figura se 
muestra, como ejemplo, la descripción de sistemas AX y AB: 
 

 
 

– Galería de datos de RMN (NMR Spectra Gallery) 
 

 El segundo apartado en el desplegable se encuentra la sección de datos de 
RMN. En este epígrafe se muestra una gran colección de datos de RMN de moléculas 
reales (> 500), tanto de protón, carbono o incluso de otros núcleos. Los espectros de 
RMN se pueden organizar por grupos funcionales (> 50), fórmula molecular, tipos de 
compuestos aromáticos, tipos de sistemas de spin (AB, AX, AX2…), tipo de 
experimentos (RMN 1H, COSY, NOE…), tipo de núcleo y finalmente por nivel de 
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dificultad. Este último epígrafe es especialmente interesante para los estudiantes, ya 
que existen 4 niveles de dificultad (trivial, simple, intermedio y avanzado).  
 

 De manera destacable, la mayoría de los espectros llevan asociados boletines 
de problemas resueltos de distintos niveles. La dificultad de los problemas está 
clasificada de Q0 a Q3 en nivel creciente. El nivel de dificultad de los ejercicios se 
puede ver claramente en un icono junto a la estructura de la molécula. 
 

 
 

 En la siguiente figura, se muestra un ejemplo de un ejercicio de nivel Q1. 
 

 
 

– Datos de desplazamiento químico (Chemical Shift Data) 
 

 En este apartado se muestra una gran lista de desplazamientos químicos de 
1H, 13C, 19F, 31P y 77Se de una gran cantidad de compuestos orgánicos y 
organometálicos. Cada uno de estos epígrafes está organizado por grupos 
funcionales, mostrándose los desplazamientos químicos de forma clara e intuitiva 
como etiquetas en las correspondientes estructuras moleculares: 
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 También pueden organizarse en tablas para compuestos muy similares: 
 

 
 

 Quizás, la parte más interesante de este apartado sean las tablas de 
desplazamientos (shift tables), que muestran rangos de desplazamientos químicos 
para distintos tipos de núcleos: 
 

 
 

– Datos de constantes de acoplamiento (Coupling Constant Data) 
 

 De la misma forma que con los desplazamientos químicos, se ofrecen datos 
experimentales de constantes de acoplamiento C–C, F–B, F–C, F–F, F–P, F–H, F–Si, 
H–H, H–P y P–P, organizados por grupos funcionales. 
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 Al igual que con los desplazamientos químicos, las referencias bibliográficas 
pertenecientes a los datos de constantes de acoplamiento se muestran en todas las 
figuras.  


