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INTRODUCCIÓN AL EMPLEO DE MÉTODOS ESPECTROMÉTRICOS 

PARA LA DILUCIDACIÓN DE ESTRUCTURAS ORGÁNICAS

Introducción a la espectroscopía de Resonancia Magnética nuclear 

(RMN). Fundamentación e instrumentación. RMN de 1H y de 13C. 

Técnicas bidimensionales. Interpretación de espectros.  

Introducción a la espectrometría de masas (EM). Fundamentación e 

instrumentación. EM de alta resolución. Determinación del peso 

molecular. EM de baja resolución. Esquemas de fragmentación de 

moléculas orgánicas. Aplicaciones.
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Espectroscopías



Un núcleo con número atómico impar y/o numero másico impar presenta spin 

nuclear

Los equipos de RMN detectan la energía de transición entre los estados de spin 

nuclear. 

Los núcleos se comportan como si estuviesen girando sobre un eje (precesando)

El spin nuclear (I) para un protón tiene solo dos valores posibles +1/2 o –1/2. 

En situaciones normales ambos estados de spin presentan igual energía

Teoría de la resonancia magnética nuclear



Los núcleos precesando generan pequeños campos magnéticos llamados momentos 

magnéticos 

El campo magnético que genera un núcleo es como un pequeño imán



Resumiendo: Los núcleos de numerosos átomos presentan el fenómeno de

RESONANCIA MAGNETICA cuando son colocados en un campo magnético e

irradiados con energía proveniente de un oscilador de radio frecuencia. Sin embargo,

solo aquellos núcleos atómicos que poseen la propiedad física llamada espín diferente

a cero, mostrarán absorción y emisión de energía en esas condiciones. Estos son los

núcleos que tienen valores de masa (M) y/o número atómico (Z) impar



RMN de baja resolución



RMN de alta resolución



Qué sucede con el  momento de spin nuclear en presencia de un campo magnético 

externo H0?

lower energy α-spin state                             higher energy β-spin state 





Ej: DE = h.gH.B0 / 2p

9.5 . 10-14 Kcal mol-1 seg . 26753 rad G-1 seg-1. 42300 G

2 . 3.14 rad

= 17 . 10-7 Kcal mol-1 = 0.017 cal / mol

En el equilibrio:

Na / Nb = e0.017 / RT = 1.00003

Para 180 MHz: cada 100000 spines b hay solo 

100003 spines a!!!!!!!!

180 MHz



B0 n (1H) n (13C)

9.4 T 400 MHz 100.6 MHz

11.75 T 500 MHz 125.8 MHz

14.1 T 600 MHz 150 MHz

18.8 T 800 MHz 200 MHz





Un protón aislado resuena en un campo de  14.092 gauss a 60 MHz (izquierda). 

Un protón apantallado por un campo inducido de  0,5 gauss no resuena a  

14.092 gauss, sino a  14.092,5 gauss (derecha). 





Un equipo básico presenta un campo magnético de  14.092 gauss y una radio 

frecuencia de  60 MHz 

En laboratorios de investigación los espectómetros funcionan a mayores 

frecuencias : 200 MHz, 300 MHz, 400 MHz, 500 MHz, 600 MHz etc.

Hay dos tipos de espectrómetros de RMN

Campo magnético fijo y radiofrecuencia variable……RMN-OC

Radiofrecuencia fija y campo magnético variable……RMN-TF 







Espectro de MeOH a 60 MHz al 10% en CDCl3. 

desplazamiento químico  nmuestra   -  nTMS
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H Dn = 402 Hz

Dn = 318 Hz

Para un Bo 42000 G (180 MHz)

Si el CH3 resuena a 180.000.000 Hz, el grupo CH2 lo hará a 180.000.318 Hz.

Estos números absolutos son difíciles de reproducir.

En la práctica se comparan diferencias con una señal de referencia o 

estandar.

(CH3)4Si TMS nTMS = 0



CH3

CH3



La máquina grafica el espectro y se puede leer el corrimiento químico en ppm o en Hz

La cantidad de Hz en una ppm depende de la radiofrecuencia del instrumento

El corrimiento químico en ppm  no varia aunque varíen radiofrecuencia o campo 

magnético

Como se emplean espectrómetros de diferente intensidad de campo o 

frecuencia  para hacer las mediciones independientes del instrumental 

se definió una medida arbitraria y universal

Se ha convenido entonces, expresar el desplazamiento químico en 

partes por millón (ppm) del campo aplicado.

 
desplazamiento químico en Hz

frecuencia del equipo en MHz
 (ppm





Efectos anisotrópicos

Efecto anisotrópico: cambio en las propiedades de la materia dependientes 

de la dirección en la que son examinadas







1H RMN: Los núcleos de hidrógeno de los N-H penden en una cavidad

donde el campo magnético inducido es muy alto por la gran circulación de

electrones en el macrociclo altamente conjugado.
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Efecto mesómero





Integración
Cl O






