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Tema‐7

Procesado  de espectros 

0 0.10 0.20 0.30 0.40 0.50
t1 sec

High signal Mostly noise

Sensitivity Resolution

Window functions

The weighting functions can improve the appearance of the spectra and to 
extract better information

weighting functions = Window functions 

Increasing  the middle and last part of the FID  enhancing resolution

Decreasing the tail  of the FID enhancing sensitivity

Truncation correction of FID
Reconstruction of the FID
Digital resolution enhancement

2D processing
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1H Menthol  in cdcl3 at 400 MHz

Beats with Regular 
spacing

The signal decays

The Fid

Now we can see complicated fine structure

Peak to peak spacing 
is just under 50 ms

the signal is attenuated 
significantly in 1.2 sec

Unitat de RMN  Centres Científics i Tecnològics

Window functions

Line Broadenning:  Multiply the raw data  by a decaying exponential  fuction 

Used in the 13C spectra  and also in Truncated Fid

0 0.10 0.20 0.30 0.40 0.50
t1 sec

F(t) = 1 * e - ( LB * t ) – line broadening

Effectively adds LB in Hz to peak
Line-widths

Apply a strong function can lead to a decrease to the signal to noise ratio
(the broadening of lines causes a reduction of peaks heigts) 
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0 0.10 0.20 0.30 0.40 0.50
t1 sec

0 0.10 0.20 0.30 0.40 0.50
t1 sec

0 0.10 0.20 0.30 0.40 0.50
t1 sec

FT
FT

LB = -1.0 HzLB = 5.0 Hz

Can either increase S/N or Resolution Not Both!

Increase Sensitivity Increase Resolution

Line Broadening
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0 0.20 0.40 0.60 0.80 1.00 1.2 1.4 1.6 1.8 2.0 2.2
t1 sec

8K data 8K zero-fill

8K FID 16K FID

No zero-filling 8K zero-filling

Improve digital resolution by adding zero data points at end of FID

Zero Filling
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Linear Prediction 
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Linear prediction can be used to improve both the digital and real resolution in a 
spectrum. 
Linear prediction uses the data collected in an FID to  extrapolate new data and add 
to the end of the fid

Glenn Facey blog 

Backward Linear Prediction

Basic 1D NMR  sequence

Data acquisition

D1

Adquisition time (1-5s)

FT

pw

nt

(5-15us)

(1-10s)

sw

Basic Concepts

• Relaxation (spin‐spin, spin latice)

• Pulse width

• Acquisition time 

• Spectral window

• Scans
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77
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Procesado de espectros 

Utilidades
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• Requisitos de instalación

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

– Licencia de Campus (ordenadores de grupo UB).

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

conexión al servidor.

• Ventajas

– Reconoce múltiples formatos.

– Muy intuitivo.

– Facilidad para generar gráficos y tablas de datos. 

• InformaciónMNova

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

• Nuevas versiones.

• Manuales y Tutorials. 
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Overview

Procesado básicos de espectros 1D

• Abrir Archivos.

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

• Referencia del espectro. 

• Tablas de parámetros

• Listado de señales.

– Propiedades y ajustes

• Definición de las zonas de integración.

– Propiedades, ajustes y normalización

• Análisis de multipletes.

• Incorporación figuras, ajuste del display, inset

• Presentación de los resultados

– Generación de gráficos

– Incorporación en informes y presentaciones
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Ajuste de fase y corrección de la línea de base

•Ajuste de la Fase

•Corrección de la línea de base 

Manual
Automático (métodos)
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Referencia 

Tabla de disolventes
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Tablas de parámetros

Información sobre la 
adquisición del espectro
Información sobre la 
adquisición del espectro
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Listado de señales 

•Automático
•Opciones
•Manual
•Pico a pico
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Integración
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Reajustes 

Modificación in situ
división integral
ajuste de la zona
borrar
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Determinación multipletes

Análisis de multipletes Automático
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Incorporación del grafico de la estructura

Incorporación de los datos a un doc word, excel o Powerpoint

Estructruras:
•ChemDraw
•ISisDraw
•Chemsketch
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Dept con espectros múltiples)

Espectro activo
Operaciones conjuntas vs. individuales
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Exp 2D 

• Procesado espectros 2D

– Dimensión F1 y F2 (¿que importancia tiene?)

– Representación gráfica (mapas de color, de contorno, etc.) 

• Ajuste de los contornos, paleta de colores.

– Espectros AV (Cosy, HMBC ......)

– Espectros sensibles a la fase (hsqc, noesy............)

• Ajuste de la fase

– Referencia.

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

– Optimización del procesado

Predicción lineal

– Listado de señales 

– Operaciones en el Cosy

• Simetrización

• Eliminación de la diagonal.
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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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Mapas de contorno

gCosy 
Espectro AV (no fase)
gCosy 
Espectro AV (no fase)
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Tipos de experimentos 2D

• Espectros en AV 

– COSY

– HMBC

• Espectros sensibles a la fase

– HSQC

– TOCSY

– DQFCOSY

– gHMBCAD (parcial)

– NOESY

– ..........

Puede ser necesario reajustar los 
parámetros de fase y efectuar una 
corrección de línea de base
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Ajuste fase (HSQC)
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Automatic in f2 
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Trazas y proyecciones

Espectro real 
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Listado de señales en los exp 2D
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Opciones en el Cosy ‐I

• Simetrización

Simetrizado

Sin Simetrizar

Cruces de colas

Valida para el Cosy
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gHMBCAD

F2: AV;  F1:  sensible a la fase

F2: campana de seno 0º
F1: seno cuadrado 90º
LP: 2xni en F1

Proc por defecto
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Apilado de espectros (stacked)

Espectros de HRMAS de frutas

pinya

platano

raim

poma

fructosa

B-Glucosa

α-glucosa

sacarosa
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Superposición de espectros 

Espectro fructosa

Espectro piña
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