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La aplicacidén contiene informacién sobre propiedades fisicas y quimicas, estructura,
datos de seguridad, etc., de un gran numero de sustancias. También es posible

simular los espectros de RMN, tanto mono como bidimensionales, de los compuestos,
porque redirige a rmndb.org

En la pagina principal se puede hacer una busqueda rapida seleccionando

Quick Search e introduciendo el nombre (en inglés), CAS o su formula molecular o
SMILES, InChl o InChliKey.
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Por ejemplo, si introducimos pyrene y seleccionamos Search, nos aparece la
siguiente pantalla en la que elegiremos la molécula que nos interesa:
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Predict NMR spectrum

InChI: 1S/C16H10/c1-3-11-7-9-13-5-2-6-14-10-8-12(4-1)15(11)16(13)14/h1-10H
InChIKey: BBEAQIROQSPTKN-UHFFFAOYSA-N / H donor:
3 H acceptor:
Rotatable bond:
Stereocenter:
Permanent link: http://www.chemexper.com/search/cas/129000.html

Click on a product name to get more information on that compound, on a supplier name to get more information on that supplier.
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RN: 129-00-0
MF: Ci6H10 g 1
MW: 202.2554

bp (°C): 393

mp (°C): 148

cLogP: 5.033
cLogS: -6.072
Polar
surface:
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A continuacion, si presionamos en la formula empirica (1) obtenemos su
composicidén centesimal y datos de distribucion isotépica. Si lo hacemos en 3D model
(Show) (2) aparece una pantalla en la que se visualiza un modelo tridimensional de la
molécula que podemos girar libremente y, finalmente, en Predict NMR spectrum (3)
tenemos la posibilidad de simular espectros de NMR. En este caso, como es un
programa diferente, hay que introducir de nuevo los datos de la especie que nos

interesa.

Trabajemos con las tres opciones. Presionamos en la formula empirica (C1sH1o)

y nos lleva a una nueva pantalla con la informacion indicada.
ChemcCalc

You entered: C16H10

The formula is: CieH10
Molecular weight: 202.2554
Monoisotopic mass: 202.07825

Elemental analysis of C16H10:

Element Number Percentage
C 16 95.016499
H 10 4.983501

Isotopic distribution
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Download jcamp file

En esta pantalla también nos podemos descargar el fichero jcamp de la

molécula (puede servir para otras aplicaciones).

Presionando en 3D model Show, llegamos a una pantalla interactiva donde se
muestra la estructura de la molécula. Podemos dibujarla de acuerdo con diversas

opciones que se muestran en una tabla, a la derecha de la imagen.
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hanks to the Jmol team! Please visit their website for more information.

Finalmente, si seleccionamos Predict NMR spectrum, nos lleva a la pagina de
nmrdb.org.

nmrdb.org m

Tools for NMR spectroscopists ]

ABOUT PREDICT 1H NMR PREDICT 13C NMR PREDICT2D ~ TOOLS ~ EXERCISES ~ WEB SERVICES CONTACT

D NMR resurrect

Try the new HTMLS only predictor that works also on iPad, Android, ... and does not require JAVA (only HTML5)!!!
This page allows to predict the spectrum from the chemical structure based on *Spinus®. You may find more information on the authors website.
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A toda esta informacion se puede acceder también eligiendo en el menu
principal Structure search y dibujando la correspondiente molécula.
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Por otro lado, la herramienta Chemical calculator (en la pagina de inicio)
calcula la masa molecular, la masa exacta, el analisis elemental y traza el gréfico de
distribucion isotopica. S6lo hay que introducir una formula en el cuadro, hacer clic en
el boton y ver los resultados. Puede introducir atomos, is6topos y grupos.
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