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Presentación 

 Requisitos de instalación

– Funciona en Windows, Mac y varias versiones de Linux.

– Licencia de Campus (150 ordenadores de grupo UB).

– Es posible instalarlo en portátiles, licencia valida durante 90 días sin 

conexión al servidor (UB).

 Ventajas

– Reconoce múltiples formatos.

– Muy intuitivo.

– Facilidad para generar gráficos y tablas de datos. 

 Información MNova

– Pagina Web MestreLab (http://mestrelab.com).

 Nuevas versiones.

 Manuales y Tutorials. 
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Procesado espectros 1D (operaciones)

 Apertura de espectros.

 Archivos   Abrir.

 Plantilla de procesado.

 Ajuste de las condiciones de procesado iniciales.

 Ajuste de fase, corrección de la línea de base.

 Referenciar el espectro. 

 TMS, disolvente, señales a delta conocido 

 Integración, listados, acoplamientos.

 Opción‐1 

‒ Método clásico, definición de  zonas de Integración , listado señales. 

 Opción‐2 

‒ Análisis de multipletes, listados señales e integración 

 Presentación de los resultados.

 Parámetros, desplazamientos, acoplamientos, Gráficos para informes

www.ccit.ub.edu
Procesado experimentos 2D

 Herramientas básicas

– Experimento gCOSY

 Incorporación espectros 1H

 Simetrización

– Experimento gHSQC

 Incorporación de espectros 1H y 13C 

 Ajuste de fase

 Ajuste de los contornos 
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Abrir datos y transformar el espectro 

Marcar y arrastrar Abrir directorio 
xx.fid
ser 

automática 

www.ccit.ub.edu
Condiciones procesado

Edit > Preferences > NMR > Import

Ajuste del método

Modificación condiciones proc
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Ajuste fase y línea de base 

Insertar gráfico molécula

Corrección línea de base 

Fase Referencia espectro

ChemDraw
ISisDraw
Chemsketch

www.ccit.ub.edu
Fase, línea de base, referencia 

Automatic

Manual 

TMS, DSP, TSP o señal del 
disolvente (evitar utilizar el H2O) 
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Integración

•Automática

•Definición manual

•Predefinidas

Incluye el listado de señales 

www.ccit.ub.edu
Ajuste y modificación de las integrales

Normalizar a 2.0 

Reajustar, dividir 
zonas de integración 
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Listado de señales 

La  integración también genera el listado de señales 

Posición reajustable en 
propiedades 

www.ccit.ub.edu
Otra opción: análisis de multipletes

Automático

Reajuste manual

Análisis de 
multipletes

Calculo J
Listado de señales
Clasificación de las señales
Integración
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Tablas de información 

• Listado de señales

• Relación de integraciones

• Constantes de acoplamiento 

• Asignaciones

• Parámetros y texto 

Información complementaria

www.ccit.ub.edu
Listado integraciones

Report integraciones
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Listado de señales

•Informe: Incorporar como tabla al espectro
•Copiar: Pasar a word o excel
•Info especial: Relación deltas en distintos formatos

View          Tables Peaks

Filtro 

www.ccit.ub.edu

1H NMR (500 MHz, Chloroform-d) δ 8.66, 8.65, 7.99, 
7.97, 7.50, 7.50, 7.49, 7.49, 7.34, 7.34, 7.32, 7.32, 7.25, 
7.24, 5.79, 5.78, 5.77, 5.76, 5.76, 5.74, 5.74, 5.72, 5.58, 
5.52, 5.51, 4.99, 4.98, 4.98, 4.95, 4.95, 4.95, 4.94, 4.94, 
4.93, 4.92, 4.92, 4.92, 4.91, 3.98, 3.90, 3.44, 3.44, 3.43, 
3.42, 3.42, 3.41, 3.41, 3.40, 3.40, 3.39, 3.39, 3.38, 3.38, 
3.18, 3.17, 3.16, 3.15, 3.14, 3.13, 3.11, 3.09, 3.08, 3.06, 
2.69, 2.69, 2.68, 2.68, 2.67, 2.67, 2.66, 2.66, 2.65, 2.65, 
2.64, 2.64, 2.63, 2.63, 2.38, 2.29, 2.29, 2.27, 2.25, 1.84, 
1.83, 1.82, 1.82, 1.81, 1.80, 1.75, 1.75, 1.74, 1.74, 1.73, 
1.73, 1.73, 1.72, 1.72, 1.71, 1.71, 1.70, 1.70, 1.70, 1.69, 
1.68, 1.61, 1.61, 1.61, 1.60, 1.60, 1.59, 1.58, 1.57, 1.57, 
1.56, 1.55, 1.53, 1.52, 1.52, 1.51, 1.51, 1.50, 1.50, 1.49, 
1.49, 1.49, 1.48, 1.48, 1.47, 1.47, 1.46, 1.27, 1.25, 1.24, 
0.82, 0.81, 0.80.

Listado señales (no multipletes)
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Tablas de parámetros

Información sobre la 
adquisición del 
espectro

Información sobre la 
adquisición del 
espectro

View          Tables Peaks

www.ccit.ub.edu
Ajustar las propiedades del Display

EditPropieties

Botón derecho del ratón 

Ajustar las propiedades
Tamaño y color de letra
Escalas en los espectros
Formato de 

picos, integrales, etc
……………………………

Salvar como :
Recuperar: 
Poner como predeterminadas
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13C

13C función de procesado  exponential =1-2 Hz 

exp= 0 exp= 1.5

www.ccit.ub.edu
Dept (espectros múltiples)

Espectro activo
Operaciones conjuntas vs. individuales
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Experimentos 2D Herramientas básicas

 Procesado espectros 2D

– Espectros AV 

– Espectros sensibles a la fase

 Ajuste de la fase

– Referencia.

– Representación gráfica

 Ajuste de los contornos, paleta de colores.

 Trazas y proyecciones (incorporación del espectro 1D).

gHSQC

gCOSY

www.ccit.ub.edu
Dimensión F1 y F2

 Control del Procesado
– Selección de la dimensión

– Hasta donde llega el procesado? 

Para seguir el 
procesado y ver el 
resultado de las 
etapas intermedias

Define donde se aplica el ajuste manual 
de fase, LP,  etc

A(t1,t2) S(F1,F2)
FT

La señal obtenida es función de dos tiempos de adquisición
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gCOSY arrastrar y ya está 

Procesado  gCOSY

Ajustar:
• Intensidad 
• Ampliación
• nº de niveles Espectro en AV (sin fase) 

Mapa de contornos 

Espectros apilados

www.ccit.ub.edu
Mejora Cosy 

Simetrization like-COSY  

Posibles señales de correlación falsas             señales de cruce de colas 
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Modificaciones de las condiciones de display

Ajuste del número 
de Contornos

Esquema colores 

www.ccit.ub.edu
Referencia (TMS, disolvente) 

 Mantiene los valores de referencia de la adquisición

 Reajuste:
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HSQC  reajuste condiciones procesado 

F1 Gaussian 56.43 

F2 Gaussian 7.65 

F1 Sine Square 90 º 

F2 Sine Square 90 º

Si se observa Reajustar condiciones 

www.ccit.ub.edu
Ajuste fase (HSQC)
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Ajuste fase

Distorsiones de fase 

Dependen del modo de adquisición y del equipo

Normalmente afecta a la dimensión F2 

Automático en F2

www.ccit.ub.edu
gHSQC Quinina 

Sensible a la fase 

Discriminación 
CH2 de CH3, CH 
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