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La Spectral Database for Organic Compounds SDBS es una base de datos de caracter
abierto que recopila espectros infrarrojos, Raman, de masas, de RMN ('Hy '3C-RMN),
asi como EPR. Entre sus limitaciones destaca que, en la mayoria de las ocasiones,
s6lo algunos de los espectros mencionados estan disponibles y que se limita a
compuestos organicos.

Se accede a través de la siguiente direccion https://sdbs.db.aist.go.jp/sdbs/cgi-
bin/cre_index.cgi.
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Welcome to Spectral Database for Organic Compounds, SDBS.

This is a free site organized by National Institute of Advanced Industrial Science and Technology (AIST), Japan.

NMR: ISaito, I Yamaji, K He izu, M Yanagi: and O.¥¢
MS: S. Matsuyama and N. Wasada
ESR: K Someno
IR: S. Matsuyama, S.Kinugasa, K Tanabe and T Tamura
Raman: X Tanabe and J Hiraishi

~ A
What's New

URL https://sdbs.db.aist.go.jp

If you can not access to the Search page. check this FAQ.

2022.03.31 | New data were updated.(360 Spectra)

2021.03.31 | New data were updated.(342 Spectra) v

Disclaimer

We are doing our best to compile high quality databases. However, there are no such databases without any
errors or mistakes. We make no warranties to those effects and shall not be liable for any damage that may
result from errors in the database. You can check the page Known Errors of Mistakes in SDBS. When you find
new errors or mistakes, please inform us by email (see this page for contact details).

Access to this database is free of charge. However we request visitors to our database not to download more
than 50 spectra and/or compound information in one day. All accesses are recorded. It is prohibited that you
use any information of SDBS for profit-making or commercial use without obtaining proper permission from
us. If more spectra are required for some specific purpose or commercial use, you should consult us and
describe the intended usage or purpose of our SDBS.

We also request that when you use the data of our SDBS in your publication or presentation, a proper
acknowledgement be given as follows:
SDBSWeb : https://sdbs.db.aist.go.jp (National Institute of Advanced Industrial Science and Technology, date

of access) |

I agree the disclaimer and use SDBS.

En la parte inferior, se ha de clicar en “l agree the disclaimer and use SDBS.”
para aceptar el descargo de responsabilidad y asi poder usar SDBS.



Nos redirige, entonces, a una pagina que permite buscar compuestos a partir
del nombre (compound name), fbrmula molecular (molecular formula), peso molecular
(molecular weight), n° CAS (CAS Registry No.) o el n° de SDBS (SDBS No.). Ademas,
en el desplegable de al lado, se puede elegir entre un “match partial’ o “match fulf’, es
decir, que coincida parcialmente o completamente con la busqueda que se esta
efectuando.
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SDBS Compounds and Spectral Search

Compound Name: Atoms: Spectrum:
" Check the spectra of your interest.
match partial v | C(Carbon to T o
H( : ) 0 MS O R
(Hydrogen) (0] . —
Molecular Formula: g - [J 3CNMR [] Raman
itrogen -
’ 0 '"HNMR [ ESR
C. H, then the other elements are O(Oxygen) to 1.
alphabetical order, "%,*" for the wild card F(Fluctine) 5 IR Peaks(cm™): Allowance
H . +10
oo Welstloht' Cl(Chlorine) to " " or space is the separator for multiple
. peaks.
Numbers between left and right columns Br(Bromine) fo Use "-", to set a range:. eg. 550-750,1650
Up to the first place of a decimal point I(lodine) to 3000-
i : Transmittance < |so %
CAS Registry No.: S(Suffur) o 15 NMR Shit ) o
IT{PPM):  Allowance
"%, for the wild card. P(Phosphorus) fo 20
SDBS No.: Si(silicon) to "" is the separator for multiple shifts, eg.
"%, for the wild card. Numbers between left and right columns. 129.3,18.4,...

No shift regions:

Range defined by two numbers separated
by a space, eg. 110 78,...

TH NMR Shift(ppm):  Allowance
+0.2
No shift regions:

MS Peaks and intensities:
Mass and its intensity are a set of data

separated by a space, eg. 110 22, ..
Clear | Hit: | 20hit v | Sort by: | Molecular Weight v || Ascending Order v | Result Display type: [[] with Structures

Alternativamente, se pueden realizar busquedas dando un rango de n° de
atomos (Atoms) de C, H, N, O, F, CI, Br, I, S y/o Si.

Para un determinado compuesto, brinda una amplia bateria de posibles
espectros a buscar, entre los que se encuentra: espectrometria de masas (MS),
infrarrojo (IR), resonancia magnética nuclear ('H- y '3C-RMN), Raman y resonancia
de espin electrdnico (ESR). Incluso permite limitar la busqueda a un(os) pico(s) de IR,
desplazamiento(s) de RMN y pico(s) de MS concreto(s).

Ademas, en el menu de herramientas que aparece en la parte inferior, se
pueden variar los criterios de busqueda, eligiendo en el desplegable si se quieren
mostrar 20, 50 o 100 resultados (Hit: 20 hit, 50 hit, 100 hit). También permite clasificar
las entradas que arroja una busqueda, ya sea ordenandolas en base a su peso
molecular (Molecular Weight), al n° de carbonos (Carbon number) o al n° SDBS (SDBS
No.), y de forma ascendente o descendiente (Ascending Order/Descending Order).

Por ejemplo, vamos a hacer una busqueda parcial de “Glucosa”. Se escribe
“glucose” (ha de ser en inglés) en el espacio habilitado para ello, debajo de
“Compound Name”.
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SDBS Compounds and Spectral Search

Compound Namao: - Atoms: Spectrum:
~ Check the spectra of your interest.
I glucose 1 match partial v | Ci(Carbon) IO‘
[ MS O IR
H(Hydrogen) to|
Molecular Formula: Neviroger) [ ]to] 1 BCNMR [J Raman
itrogen
° O MNMR [ ESR
C, H, then the other elements are O(Oxygen) to‘ 1.
alphabetical order, "%,*" for the wild card ) IR Peaks(cm’): Allowance
. F(Fluorine) to| Her
Molecular Wel?oht' Cl(Chlorine) to\ " or space is the separator for multiple
. peaks.

Numbers between left and right columns Br(Bromine) to‘ Use "-", to set a range:. eg. 550-750,1650

Up to the first place of a decimal point I(lodine) to\ 3000- ‘

CAS Registry No.: SiSukx) to Transmittance <[s0 | %

13¢ NMR Shift(ppm):
"%, for the wild card. P(Phosphorus) to| (PPm) ,g.lgwance
SDBS No.: Si(Silicon) to| "" is the separator for multiple shifts, eg.

1293184, .
No shift regions:

"%.*" for the wild card Numbers between left and right columns.

Range defined by two numbers separated
by a space, eg. 110 78,...

TH NMR Shift(ppm):  Allowance
+0.2
No shift regions:

MS Peaks and intensities:

Mass and its intensity are a set of data
separated by a space, eg. 110 22,

v | Result Display type: [[] with Structures

0

Search || Clear | Hit: | 20hit v | Sort by: | Molecular Weight v || Ascending Order

A continuacién, se clica en “Search”, obteniéndose los siguientes resultados:

Spectral Database for
Organic Compounds SDBS
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SDBS Search Results: 1-20outof 40 hits  Sot by: [Molecular Weight v | [Ascending Order v [ Search

SDBS No Molecular Formula Molecular Weight MS CNMR HNMR IR Raman ESR  Compound Name

19477 C6HEO3 126.1 Y Y Y Y N N levoglucosenone

19964 C6H1005 1621 Y Y Y Y N N 16anhydo-beta-D-glucose

2014 C6H1205 1642 Y N Y Y N N 2deoxyDglucose

2535 C6H13NO5 HCI 1792 Y Y N Y N N  Dglucosamine hydrochloride

Skaanos PrY) A PN VIR VIR VI
l 11521 C6H1206 1802 Y N N YV N N D@Iumse !
o TIHTI0s Tor L\ I SO SR SR B B o 1 R0 nose
15754 C6H1205S 1962 Y N N Y N N S5ithioDglucose
13527 COHI7NOT 2512 Y N N Y N N (+muramicacd
15274 C12H2006 2603 Y N Y Y N N 1256diO-isopropyidene-D-glucofranose
10711 C8H12F3NO6 2752 Y N N Y N N ndtifluoroacetyl-D-glucosamine
967 C10H220552 286.4 Y N N Y N N glucosediethyl dithioacetal

19644 C10H220552 286.4 Y Y Y Y N N  Dglucosediethyl dithioacetal
12031 C11H19NOB 2033 Y N N Y N N (#-Nacetymuramicacid
18200 C12H22010 3263 N N N Y N N mnose

4502 Cait1kzo0p 3363 N Y Y Y N N alphaDglucose-1-phosphate dipotassium salt
10390 CBH11K209P 3363 N Y N Y N N  Dglucose6phosphate dipotassium salt

1186 C12H22011 3423 N Y Y Y N N Dgentobiose

2588 C12H22011 3423 N Y N Y N N D{+)maltose

(H20)
6409 C12H22011 3423 N Y Y Y N N D{+)cellobiose
12

Return to Search

(c)National Insfitute of Advanced Industrial Science and Technology. (AIST)

La entrada con n° de SDBS 11521, correspondiente a la glucosa, refleja que
Unicamente estan disponibles (Y) los espectros de masas e infrarrojo de este
compuesto. Por el contrario, la letra “N” presente en las columnas de los espectros
restantes (CNMR, HNMR, Raman y ESR) indica que esta base de datos no cuenta
con esta informacion.

Para visualizar los espectros de masas o infrarrojo de la glucosa, sencillamente
se pulsa sobre “Y” del espectro que se desea ver. En este ejemplo particular, vamos
a seleccionar el de masas y aparece lo siguiente:
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Organic Compounds SDBS

SDBS Information - SDBS-Mass
sz T
SDBS No.: 11521 c};';;;se

Compound Name: 100
D-glucose rew-aizr

Molecular Formula: CgHy;0g
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Molecular Weight: 1802

CAS Registry No.:
50-99-7
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Direct, 75 eV

pesk data

MS-NW-9127 SDBS NO. 11521
DOI:

Sample InChI:
InChI=1/C6H1206/cT-1-3(9)5(11)6(12)4(10)2-8/h1,3-6,8-12H 2H/13- 4=,5+,6+m0’s1
Sample InChIKey:
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Publisher:
National Institute of Advanced Industrial Science and Technology (AIST)
Rights:

AIST all rights reserved

Publication date:

1999-03-31

Update History:

Se puede ver el aspecto del espectro (intensidad relativa vs. m/z) con su
distribucién isotépica correspondiente, asi como la informacion del compuesto y la
medida: n° SDBS (SDBS NO. 11521), formula molecular (CsH120s), la masa del ion
molecular (Mass of molecular ion: 180 g/mol), la temperatura de la fuente (Source
Temperature: 200 °C) y la de la muestra (Sample Temperature: 140 °C), asi como el
tipo de insercion (direct, “directa” en este caso) y le energia de ionizacion (75 eV). Si
perteneciese a datos publicados en una revista, adicionalmente apareceria un DOI
asociado. En este caso, no lo tiene.

Finalmente, los datos se pueden observar también en forma de tabla, si se clica
en “Peak Data” y, aunque no se pueden exportar, si que se pueden copiar.



