
 

NMRShiftDB2 
 

 
NMRShiftDB2 — это усовершенствованная версия известной ранее базы данных NMRShiftDB. 
 
База данных содержит 1Н- и 13С-ЯМР спектры. 
 
База данных предназначена для решения двух задач: 

 обнаружение спектра заданного вещества; 

 идентификация вещества по известному спектру. 
 
Запрос может быть: 

 составлен на поисковом бланке; 

 внесен в виде готового спектрального или структурного файла. 
 
База данных имеет два бланка:  

 основной; 

 усложненный (expert mode). 
 
 
При переходе с Главной страницы по ссылке Search по умолчанию открывается основной поисковый бланк, 
на котором можно сформулировать и текстовый, и структурный запрос. 
 
 
Результаты поиска оформлены в виде двух фреймов: 
 

 в левом фрейме приводятся структурные формулы обнаруженных веществ; 

 в правом фрейме на закладке "Spectral Data" приводятся спектры, а на закладке "Additional Data" — 
сведения о веществе и о параметрах съемки спектра. 

 
 

 
 
 

Значения δ. 

Структурная  формула и спектр   



Упражнение. 
 
Извлеките ЯМР-спектры бромэтана. 
Тщательно рассмотрите структуру страницы результатов поиска. 
 
 
Контрольное задание. 
 
Извлеките ЯМР-спектр бензоат-иона и предъявите преподавателю. 
(Совет: структурная формула — наиболее удобный вариант запроса). 
 
По какой причине в приведенной ниже таблице отсутствуют данные для атомов №№ 5 и 7? 
 

 
 

 
 

 
 


