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Identifying chemicals?
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?

• Scientist needs to verify what a chemical is?
• Isolates a sample and then what?



NMR – Nuclear Magnetic Resonance
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Introduction

• NMR ­ magnetic nuclei have in a magnetic field and 
applied electromagnetic (EM) pulse or pulses, which 
cause the nuclei to absorb energy from the EM pulse and 
radiate this energy back out.

• The energy radiated back out is at a specific resonance 
frequency which depends on the strength of the magnetic 
field and other factors. 

• This allows the observation of specific quantum 
mechanical magnetic properties of an atomic nucleus.
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NMR vocabulary
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• Chemical Shift – measured in ppm (parts per million). 
Measure of frequency relative to magnetic frequency

• Although frequency depends on the applied field the 
chemical shift is independent of it. 

• Intensity – intensity of the signal at a particular 
frequency
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Favourite NMR Isotopes

• Only some isotopes are detectable by NMR

• Hydrogen 1 ( 1H ) – natural abundance of hydrogen 1 is 
almost 100%

• Carbon 13 (13C) ­ an important tool in chemical structure 
elucidation in organic chemistry.

• Carbon 13 has a natural abundance of 1.1% ­ not able to 
use Carbon 12 as its not detectable
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• NMRShiftDB holds chemical structures and (assigned) 
NMR peak spectra.

• NMR peak spectra can be used as fingerprints of 
compounds.

• Therefore, they can be used for structure elucidation 
and verification.

NMRShiftDB – what is it about
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General properties

• Available via the web: 
http://www.ebi.ac.uk/nmrshiftdb or 
http://www.nmrshiftdb.org

• Community built

• All data are freely available under the GNU FDL and bulk 
downloadable for use in your own research

• This tutorial will cover the use of the web interface
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Thank you
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NMRshiftDB home page
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Hands On Tutorial!



Example 1: Searching by spectrum
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Search

Enter spectrum 
data

Subspectrum 
or complete
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Additional 
molecule data



Example 2: Search by JCAMP file
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Upload 
JCAMP file
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Example 3: Structure search

• Given a chemical structure, search for similar structures

Upload file

Draw 
structure

Structure 
search 



Identity search results
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Example 3: Search by name

• Search by name, literature, CAS Number or formula
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Search in “Expert Mode”

• Switch to “expert” search mode for additional search 
options

Molecular weight 
range



Search by Keyword/Category

• Can search by defined categories
• Can select multiple keywords by holding ctrl key
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Search by Condition

• Search by certain measurement condition or calculated 
condition
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Search by selection of isotopes

• Can restrict your search to only certain isotopes
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Example 4: Combining searches

• Search history allows you to repeat and combine previous 
searches

• For example, combining a substructure with a spectrum 
search

Combined search 
mode
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Example 5: Prediction

• Structure search can find a spectrum only for those 
compounds in the database

• For any structure, you can predict the spectrum

Predict
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Time for exercises
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Exercise 1

• Given the following chemical structure can you identify 
whether its spectrum is in the database? (Hint use the 
chemical structure search, use ChEBI to find and import 
the structure)

• Using the same chemical structure can you predict the 
spectrum?



Exercise 2

1. Search for the term ‘aspirin’ using NMRShiftDB? Do you 
find any spectrum?

3. Using the answer in 2.1 can you name any synonyms of 
aspirin?
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Exercise 2

• Given the following spectrum data, can you find  
subspectrums which match it?

122
132
126
135
124
151
170
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To summarise

• NMRShiftDB to supports structure identification. 

• NMRShiftDB ca be used to identify chemicals by 
searching using spectrum data which you have measured

• NMRShiftDB can be used to search by chemical 
structure, names and additional properties

• NMRShiftDB can be used to predict spectrum for a 
specific chemical structure if its not found in the database.



Conclusions

• You can use the data for your research.

• Since NMRShiftDB is a community effort, you can 
contribute yourself using the “Submit” function.

• The Speclipse application available at 
http://sourceforge.net/projects/nmrshiftdb/ offers a user­
friendly client for the database.
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http://sourceforge.net/projects/nmrshiftdb/
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Thank you


	NMRShiftDB – a spectral database
	Identifying chemicals?
	NMR – Nuclear Magnetic Resonance
	Introduction
	NMR vocabulary
	Slide 6
	Favourite NMR Isotopes
	NMRShiftDB – what is it about
	General properties
	Thank you
	NMRshiftDB home page
	Hands On Tutorial!
	Example 1: Searching by spectrum
	Slide 14
	Slide 15
	Slide 16
	Example 2: Search by JCAMP file
	Slide 18
	Example 3: Structure search
	Identity search results
	Example 3: Search by name
	Slide 22
	Search in “Expert Mode”
	Search by Keyword/Category
	Search by Condition
	Search by selection of isotopes
	Example 4: Combining searches
	Example 5: Prediction
	Time for exercises
	Exercise 1
	Exercise 2
	Slide 32
	To summarise
	Conclusions
	Slide 35

