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Masse nominale Abondance relative (%) Abondance (%) Masse isotopique [u] Masse atomique

H 1 
2

100 
0.01

99.99 
0.01

1.007825 
2.014101 1.008

C 12 
13

100 
1.08

98.93 
1.07

12.000000 
13.003354 12.011

N 14 
15

100 
0.37

99.64 
0.36

14.003074 
15.000108 14.007

O
16 
17 
18

100 
0.04 
0.20

99.76 
0.04 
0.20

15.994914 
16.999131 
17.999161

15.999

P 31 100 100 30.973761 30.974

S

32 
33 
34 
36

100 
0.79 
4.47 
0.01

94.99 
0.75 
4.25 
0.01

31.972071 
32.971458 
33.967866 
35.967080

32.065

F 19 100 100 18.998403 18.998

Cl 35 
37

100 
32.00

75.76 
24.24

34.968852 
36.965902 35.453

Br 79 
81

100 
97.28

50.69 
49.31

78.918337 
80.916290 79.903

I 127 100 100 126.904473 126.904

Electron: 0.00054858 Proton: 1.00728



Masse nominale Abondance (%) Masse isotopique [u]

H 1 
2

99.99 
0.01

1.008 
2.014

C 12 
13

98.93 
1.07

12.000 
13.003

N 14 
15

99.64 
0.36

14.003 
15.000

O
16 
17 
18

99.76 
0.04 
0.20

15.995 
16.999 
17.999

P 31 100 30.974

S

32 
33 
34 
36

94.99 
0.75 
4.25 
0.01

31.972 
32.971 
33.968 
35.967

F 19 100 18.998

Cl 35 
37

75.76 
24.24

34.969 
36.966

Br 79 
81

50.69 
49.31

78.918 
80.916

Electron: 0.00055 Proton: 1.00728
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Isotope Abondance 
(%)

Masse isotopique 
[u]

H 1 
2

99.99 
0.01

1.0078 
2.0141

C 12 
13

98.93 
1.07

12.0000 
13.0033

N 14 
15

99.64 
0.36

14.0030 
15.0001

O
16 
17 
18

99.76 
0.04 
0.20

15.9949 
16.9991 
17.9991

Electron: 0.0005



Element A (masse) A (%) A+1 (masse) A+1 (%) A+2 (masse) A+2 (%) A+x (masse) A+x (%)

H 1 100 2 0.01

C 12 100 13 1.08

N 14 100 15 0.37

O 16 100 17 0.04 18 0.20

P 31 100

S 32 100 33 0.79 34 4.47 36 0.01

F 19 100

Cl 35 100 37 32.00

Br 79 100 81 97.28

I 127 100



Element A (masse) A (%) ΔA+1 (masse) A+1 (%) ΔA+1 / C * 1000

H 1 100 1.006276 0.01 2.92

C 12 100 1.003354 1.08 0

N 14 100 0.997034 0.37 -6.32

O 16 100 1.004217 0.04 0.86

P 31 100 -

S 32 100 0.999387 0.79 -3.97

F 19 100 -

Cl 35 100 -

Br 79 100 -

I 127 100 -
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Link

https://www.santepubliquefrance.fr/les-actualites/2023/cas-de-botulisme-alimentaire-a-bordeaux-15-cas-recenses-dont-10-hospitalises-et-1-deces.-point-de-situation-au-14-septembre-2023
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°

1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13 14 15 16 17 18

1

1

H
1.0082

2

He
4.002…

2

3

Li
6.942

4

Be
9.012…

5

B
10.812

6

C
12.0112

7

N
14.0072

8

O
15.9992

9

F
18.99…

10

Ne
20.1797

3

11

Na
22.98…

12

Mg
24.3059

13

Al
26.98…

14

Si
28.0854

15

P
30.97…

16

S
32.062

17

Cl
35.452

18

Ar
39.948

4

19

K
39.0983

20

Ca
40.078

21

Sc
44.95…

22

Ti
47.867

23

V
50.9415

24

Cr
51.9961

25

Mn
54.93…

26

Fe
55.845

27

Co
58.93…

28

Ni
58.6934

29

Cu
63.546

30

Zn
65.38

31

Ga
69.723

32

Ge
72.63

33

As
74.9216

34

Se
78.96

35

Br
79.9049

36

Kr
83.798

5

37

Rb
85.4678

38

Sr
87.62

39

Y
88.90…

40

Zr
91.224

41

Nb
92.90…

42

Mo
95.96

43

Tc
98

44

Ru
101.07

45

Rh
102.9…

46

Pd
106.42

47

Ag
107.8…

48

Cd
112.411

49

In
114.818

50

Sn
118.71

51

Sb
121.76

52

Te
127.6

53

I
126.9…

54

Xe
131.293

6

55

Cs
132.9…

56

Ba
137.327

57-71

72

Hf
178.49

73

Ta
180.9…

74

W
183.84

75

Re
186.207

76

Os
190.23

77

Ir
192.217

78

Pt
195.084

79

Au
196.9…

80

Hg
200.592

81

Tl
204.389

82

Pb
207.2

83

Bi
208.9…

84

Po
209

85

At
210

86

Rn
222

7

87

Fr
223

88

Ra
226

89-103

104

Rf
267

105

Db
268

106

Sg
269

107

Bh
270

108

Hs
269

109

Mt
278

110

Ds
281

111

Rg
281

112

Cn
285

113

Nh
286

114

Fl
289

115

Mc
289

116

Lv
293

117

Ts
294

118

Og
294

57

La
138.9…

58

Ce
140.116

59

Pr
140.9…

60

Nd
144.242

61

Pm
145

62

Sm
150.36

63

Eu
151.964

64

Gd
157.25

65

Tb
158.9…

66

Dy
162.5

67

Ho
164.9…

68

Er
167.259

69

Tm
168.9…

70

Yb
173.054

71

Lu
174.9…

89

Ac
227

90

Th
232.0…

91

Pa
231.0…

92

U
238.0…

93

Np
237

94

Pu
244

95

Am
243

96

Cm
247

97

Bk
247

98

Cf
251

99

Es
252

100

Fm
257

101

Md
258

102

No
259

103

Lr
266

Alkali

metals

Alkalin earth

metals

Transition

metals

Lanthanoids

Actinoids

Post-

transition

metals

Metalloids

Nonmetals

Halogens

Noble

gases

Select a profile  

MENU
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1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13 14 15 16 17 18
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Ressources
https://moodle.epfl.ch/course/view.php?id=16119


https://spectra.cheminfo.org

https://moodle.epfl.ch/course/view.php?id=16119
https://spectra.cheminfo.org
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Spectrométrie de masse





Force de Lorentz : F = q v ^ B



Answer

https://docs.google.com/forms/d/13QO622Aa58un-uWTCbPM3_G5BXj7jxUDRkpuCjBSUw0/edit#responses


Isotope Abondance 
(%)

Masse isotopique 
[u]

H 1 
2

99.99 
0.01

1.0078 
2.0141

C 12 
13

98.93 
1.07

12.0000 
13.0033

N 14 
15

99.64 
0.36

14.0030 
15.0001

Electron: 0.0005



Electron: 0.0005

Isotope Abondance (%) Masse isotopique [u]

C 12 
13

98.93 
1.07

12.0000 
13.0033



• Dessiner le spectre de masse 
théorique de C2

++

Exercice

Isotope Abondance 
(%)

Masse isotopique 
[u]

C 12 
13

98.93 
1.07

12.0000 
13.0033

Electron: 0.0005



Isotope Abondance (%) Masse isotopique [u]

C 12 
13

98.93 
1.07

12.0000 
13.0033

Electron: 0.0005



https://spectra.cheminfo.org
Exercice pour déterminer le nombre de charge (z) de la 
molécule observée en masse

https://spectra.cheminfo.org


Définitions



Unité de masse atomique 
unifiée
Unité égale à (quasi *) 1/12 de la masse

d’un isotope 12 du carbone

= 1.660539 10-27 kg

* exactement jusqu'au 20 mai 2019

Unité: Da (dalton) ou u



Masse atomique
Moyenne pondérée des masses des isotopes naturels 
stables d’un élément donné

Isotope Abondance (%) Masse isotopique [u]

C 12 
13

98.93 
1.07

12.0000 
13.0033



Masse moléculaire
Masse calculée en utilisant la masse atomique de chaque 
élément.

Isotope Abondance 
(%)

Masse isotopique 
[u]

Masse atomique

H 1 
2

99.99 
0.01

1.008 
2.014 1.008

C 12 
13

98.93 
1.07

12.000 
13.003 12.011



Masse nominale
Masse calculée en utilisant la masse entière de l’isotope 
majoritaire de chaque élément.

Isotope Abondance 
(%)

Masse isotopique 
[u]

H 1 
2

99.99 
0.01

1.008 
2.014

C 12 
13

98.93 
1.07

12.000 
13.003



Masse isotopique
Masse calculée en utilisant les masses des isotopes 
considérés

Isotope Abondance 
(%)

Masse isotopique 
[u]

H 1 
2

99.99 
0.01

1.008 
2.014

C 12 
13

98.93 
1.07

12.000 
13.003



Masse monoisotopique 
(masse exacte)
Masse calculée en utilisant les masses des isotopes 
majoritaires de chaque élément

Isotope Abondance 
(%)

Masse isotopique 
[u]

H 1 
2

99.99 
0.01

1.008 
2.014

C 12 
13

98.93 
1.07

12.000 
13.003



Masse nominale Abondance relative (%) Abondance (%) Masse isotopique [u] Masse atomique

H 1 
2

100 
0.01

99.99 
0.01

1.007825 
2.014101 1.008

C 12 
13

100 
1.08

98.93 
1.07

12.000000 
13.003354 12.011

N 14 
15

100 
0.37

99.64 
0.36

14.003074 
15.000108 14.007

O
16 
17 
18

100 
0.04 
0.20

99.76 
0.04 
0.20

15.994914 
16.999131 
17.999161

15.999

P 31 100 100 30.973761 30.974

S

32 
33 
34 
36

100 
0.79 
4.47 
0.01

94.99 
0.75 
4.25 
0.01

31.972071 
32.971458 
33.967866 
35.967080

32.065

F 19 100 100 18.998403 18.998

Cl 35 
37

100 
32.00

75.76 
24.24

34.968852 
36.965902 35.453

Br 79 
81

100 
97.28

50.69 
49.31

78.918337 
80.916290 79.903

I 127 100 100 126.904473 126.904

Electron: 0.00054858



https://spectra.cheminfo.org
Exercice pour déterminer la masse monoisotopique

https://spectra.cheminfo.org


https://forms.gle/ps6voMgXnJkzmvNT6

Answer

https://docs.google.com/forms/d/15Lp_y5OrnrbEjDl4NOm_tIiMvAoJpu5HSHUZPt2HSTI/edit#responses


Isotope Abondance 
(%)

Masse isotopique 
[u]

H 1 
2

99.99 
0.01

1.0078 
2.0141

C 12 
13

98.93 
1.07

12.0000 
13.0033

N 14 
15

99.64 
0.36

14.0030 
15.0001

O
16 
17 
18

99.76 
0.04 
0.20

15.9949 
16.9991 
17.9991

Electron: 0.0005

30.0450: CH2O, C2H6 ou NO ?



Isotope Abondance (%) Masse isotopique [u]

H 1 
2

99.99 
0.01

1.0078 
2.0141

C 12 
13

98.93 
1.07

12.0000 
13.0033

N 14 
15

99.64 
0.36

14.0030 
15.0001

O
16 
17 
18

99.76 
0.04 
0.20

15.9949 
16.9991 
17.9991

30.0450: CH2O, C2H6 ou NO ?

https://spectra.cheminfo.org/

https://spectra.cheminfo.org/


Distribution isotopique 
1 seul atome



• Dessinez le spectre de masse (masse 
nominale) de : 

• C+•  

• Cl+• 

• Br+• 

• S+•

Exercice



Masse nominale Abondance relative (%) Abondance (%) Masse isotopique [u] Masse atomique

H 1 
2

100 
0.01

99.99 
0.01

1.007825 
2.014101

1.008

C 12 
13

100 
1.08

98.93 
1.07

12.000000 
13.003354 12.011

N 14 
15

100 
0.37

99.64 
0.36

14.003074 
15.000108 14.007

O
16 
17 
18

100 
0.04 
0.20

99.76 
0.04 
0.20

15.994914 
16.999131 
17.999161

15.999

P 31 100 100 30.973761 30.974

S
32 
33 
34 
36

100 
0.79 
4.47 
0.01

94.99 
0.75 
4.25 
0.01

31.972071 
32.971458 
33.967866 
35.967080

32.065

F 19 100 100 18.998403 18.998

Cl 35 
37

100 
32.00

75.76 
24.24

34.968852 
36.965902

35.453

Br 79 
81

100 
97.28

50.69 
49.31

78.918337 
80.916290 79.903

Electron: 0.00054858

C+•  -  Cl+•  -  Br+•  -  S+•



Elem
ent

A 
(mas

A 
(%)

A+1 
(masse

A+1 
(%)

A+2 
(mass

A+2 
(%)

A+4 
(masse

A+4 
(%)H 1 100 2 0.01

C 12 100 13 1.08

N 14 100 15 0.37

O 16 100 17 0.04 18 0.20

P 31 100

S 32 100 33 0.79 34 4.47 36 0.01

F 19 100

Cl 35 100 37 32.00

Br 79 100 81 97.28

I 127 100

C+• 

Cl+• 

Br+• 

S+•



Distribution isotopique - 
plusieurs atomes



Isotopomères
2 molécules ayant le même nombre de chacun des 
isotopes à des positions différentes.





Isotopologues
2 molécules différents uniquement par leur composition 
isotopique



Isotopologue majoritaire
Composition isotopique la plus abondante.

Link

https://spectra.cheminfo.org/


Distribution isotopique
Ensemble des isotopologues avec leur masse et intensité 
relative respective



• Dessiner la distribution isotopique de:  

• C2
+•  

• Cl2+•  

• Br2
+• 

Exercice



Masse 
nominale

Abondance 
(%)

Masse 
isotopique [u]

Masse 
atomique

C 12 
13

98.93 
1.07

12.000 
13.003 12.011

Cl 35 
37

75.76 
24.24

34.969 
36.966 35.453

Br 79 
81

50.69 
49.31

78.918 
80.916 79.903

Electron: 0.00054858



Masse 
nominale

Abondance (%) Masse isotopique [u] Masse 
atomique

C 12 
13

98.93 
1.07

12.000 
13.003 12.011

Cl 35 
37

75.76 
24.24

34.969 
36.966 35.453

Br 79 
81

50.69 
49.31

78.918 
80.916 79.903



Elem
ent

A 
(mas

A 
(%)

A+1 
(masse

A+1 
(%)

A+2 
(mass

A+2 
(%)

A+4 
(masse

A+4 
(%)H 1 100 2 0.01

C 12 100 13 1.08

N 14 100 15 0.37

O 16 100 17 0.04 18 0.20

P 31 100

S 32 100 33 0.79 34 4.47 36 0.01

F 19 100

Cl 35 100 37 32.00

Br 79 100 81 97.28

I 127 100

• C2
+•  

• Cl2+•  

• Br2
+• 



https://spectra.cheminfo.org
Trouver la MF au départ de la distribution isotopique


Autres exercices sur https://www.chemcalc.orgOrganic chemistry Structural Analysis Cheminformatics

m/z

MF

MS Info MF from em Frag MF list

m/z

3+
2+

+

Charge
EXERCISE 1

m/z
EM

EXERCISE 2

m/z
Dist

EXERCISE 3

MF

Find MF
EXERCISE 4

IR Browse IR
IR struct

EXERCISE 6
MF->DBE

EXERCISE 7
S->DBE

EXERCISE 8 Generator
Isom

EXERCISE 9

Dia
NbH

EXERCISE 10
Signals

EXERCISE 11 Predict Mutiplet Simulation Browser

Solvent
EXERCISE 12

Simple
EXERCISE 13

Boc AA
EXERCISE 14 3D

integrated_1 integrated_2 integrated_3

Mass info from MF MF from
monoisotopic mass

Mass fragmentation List of possible MF Determine charge Monoisotopic mass Isotopic distribution MF from MS E

IR prediction Browse IR spectra Structure from IR
spectrum

DBE from MF DBE from structure Isomers generator Structural isomers

Diastereotopic Nb different Hs Nb different signals NMR prediction Multiplet simulator NMR simulation Browse spectra

1H NMR of solvents Simple 1H NMR
spectra

Boc AA 3D model

EM NMR 1H IR MS NMR 1H IR NMR 1H 13C

https://spectra.cheminfo.org
https://www.chemcalc.org


https://spectra.cheminfo.org
Impact des Cl, Br, S sur la distribution isotopique 

Organic chemistry Structural Analysis

m/z

MF

MS Info MF from em Frag MF list

m/z

3+
2+

+

Charge
EXERCISE 1

m
EM

EXERCI

IR Browse IR
IR struct

EXERCISE 6
MF->DBE

EXERCISE 7
S->DBE

EXERCISE 8 Genera

Dia
NbH

EXERCISE 10
Signals

EXERCISE 11 Predict Mutiplet Simula

Solvent
EXERCISE 12

Simple
EXERCISE 13

Boc AA
EXERCISE 14 3D

integrated_1
EXERCISE 15

integrated_2
EXERCISE 16

integrated_3
EXERCISE 17

Mass info from MF MF from
monoisotopic mass

Mass fragmentation List of possible MF Determine charge Monoisotop

IR prediction Browse IR spectra Structure from IR
spectrum

DBE from MF DBE from structure Isomers ge

Diastereotopic Nb different Hs Nb different signals NMR prediction Multiplet simulator NMR simu

1H NMR of solvents Simple 1H NMR
spectra

Boc AA 3D model

EM NMR 1H IR MS NMR 1H IR NMR 1H 13C

https://spectra.cheminfo.org


Distribution isotopique - 
Calcul théorique

C11H15NO2


MF ANALYSISMF ANALYSIS
 

   









 



 1. Au départ de la formule brute
• Calculer les combinaisons possibles des isotopes: 

pour atteindre 

• M 

• M+1 

• M+2.… 

• Remarque: pour simplifier on ne va pas considérer 
2H et 17O qui sont très peu abondants



Masse nominale Abondance relative (%) Abondance (%) Masse isotopique [u] Masse atomique

H 1 
2

100 
0.01

99.99 
0.01

1.007825 
2.014101 1.008

C 12 
13

100 
1.08

98.93 
1.07

12.000000 
13.003354 12.011

N 14 
15

100 
0.37

99.64 
0.36

14.003074 
15.000108 14.007

O
16 
17 
18

100 
0.04 
0.20

99.76 
0.04 
0.20

15.994914 
16.999131 
17.999161

15.999

P 31 100 100 30.973761 30.974

S

32 
33 
34 
36

100 
0.79 
4.47 
0.01

94.99 
0.75 
4.25 
0.01

31.972071 
32.971458 
33.967866 
35.967080

32.065

F 19 100 100 18.998403 18.998

Cl 35 
37

100 
32.00

75.76 
24.24

34.968852 
36.965902 35.453

Br 79 
81

100 
97.28

50.69 
49.31

78.918337 
80.916290 79.903

I 127 100 100 126.904473 126.904

Electron: 0.00054858



C11H15NO2



2. Pour chaque élément
• Calculer l’abondance A pour chaque élément 

séparément. en utilisant la formule suivante:

Où: 
● n est le nombre total d’atomes de l’élément 
● a, b, c  sont les nombres de chaque type d’isotope 

(a + b + c + ... = n) 
● r1. r2. r3 sont les abondances de chaque isotope

A =
n!

a! ⋅ b! ⋅ c! ⋅ . . .
⋅ ra

1 ⋅ rb
2 ⋅ rc

3 ⋅ . . .



C11H15NO2 A =
n!

a! ⋅ b! ⋅ c! ⋅ . . .
⋅ ra

1 ⋅ rb
2 ⋅ rc

3 ⋅ . . .



3. Pour chaque pic isotopique

• Calculer l’abondance totale au moyen 
de la formule suivante:

Abondance = Aelement1 ⋅ Aelement2 ⋅ Aelement3 ⋅ . . .



C11H15NO2

12C11H15
14NO2

12C10
13CH15

14NO2

12C11H15
15NO2

Abondance

M

M+1



4. En fonction de la résolution
• regrouper les masses qui sont proches

12C11H15
14NO2

12C10
13CH15

14NO2

12C11H15
15NO2

194.11363

194.10731

193.11028



Résolution / 
Précision (Exactitude)



Résolution

R =
m/z

FWHM

m/z

FWHM: Full Width Half Maximum

FWHM



Répétabilité / Précision

=
Répétabilité

precision

Exactitude

accuracy
=

R
ép

ét
ab

ili
té

 
R

ep
ro

du
ct

ib
ili

té

Exactitude / Précision



Exactitude / Précision

Précision = Mass accuracy =
mexperimental − mtheory

mtheory
* 106ppm
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Structure fine (M+1)



Isotope Abondance (%) Masse isotopique [u]

H 1 
2

99.99 
0.01

1.0078 
2.0141

C 12 
13

98.93 
1.07

12.0000 
13.0033

N 14 
15

99.64 
0.36

14.0030 
15.0001

O
16 
17 
18

99.76 
0.04 
0.20

15.9949 
16.9991 
17.9991

S

32 
33 
34 
36

94.99 
0.75 
4.25 
0.01

31.972071 
32.971458 
33.967866 
35.967080



Element A (masse) A (%) ΔA+1 (masse) A+1 (%) ΔA+1 / C * 1000

H 1 100 1.006276 0.01 2.92

C 12 100 1.003354 1.08 0

N 14 100 0.997034 0.37 -6.32

O 16 100 1.004217 0.04 0.86

P 31 100 -

S 32 100 0.999387 0.79 -3.97

Si 28 100 0.999568 5.08 -3.79

F 19 100 -

Cl 35 100 -

Br 79 100 -

I 127 100 -



Masse majoritaire
Masse correspondante au pic majoritaire observé dans le 
spectre de masse



Link

https://www.cheminfo.org/flavor/structuralAnalysis/Mass/1._Tool__information_from_MF_or_structure/index.html


Exercices intégrés
Trouver la formule brute au départ d’un spectre de 
masse.

Link

https://www.cheminfo.org/flavor/structuralAnalysis/Mass/13._Exercise___MF_Determination_by_mass/index.html
https://www.cheminfo.org/flavor/structuralAnalysis/


HR mass spectrum → MF
• Identifier le pic expérimental correspondant à la masse monoisotopique (M*) 

• Il s'agit du pic le plus à gauche de la distribution isotopique de la molécule non fragmentée 

• Calculer la masse monoisotopique de la molécule neutre 
• Multiplier la masse par le nombre de charge (z) (on observe m/z en masse) 
• Enlever (ou ajouter) la masse de l'ionisation 

• Observer la distribution isotopique 
• Présence / absence de Br, Cl, S ? 
• Attention à la charge ! 

• Analyser M* + 1 (ou M* + 1/z si plusieurs fois chargé) 
• Présence de N (-6/z mDa) ou de S (-4/z mDa) 

• Idée du nombre de carbone en fonction de la hauteur relative de l'intensité de 
M* et du pic en (M* + 1/z) 

• Calcul de l'erreur sur la masse 
• On multiplie la masse observée (M*) par l'erreur en 'ppm' / 10^6 
• La valeur obtenue est l'erreur autorisée sur la masse observée 

• Avec toutes ces informations on obtient un nombre limité de formules brutes 
possibles

M*: masse expérimentale correspondant à la masse monoisotopique 
M: masse monoisotopique correspondant à la molécule neutre



https://spectra.cheminfo.org

https://teaching.scipeaks.com/?tab=analy


Impact électronique et 
fragmentation
Electron ionization / Electron impact ionization























McLafferty rearrangement



Quelques masses importantes

Δ m Assignation
15 Methyl
29 Ethyl / CHO
43 Propyl / CH3CO
57 Butyl / CH3CH2CO
77 Phenyl
91 Benzyl
18 Perte H2O: alcool
60 CH2C(OH)2 : acide carboxylique

35 / 37 Cl
79 / 81 Br



https://webbook.nist.gov/chemistry/

https://webbook.nist.gov/chemistry/


https://spectra.cheminfo.org

https://spectra.cheminfo.org


Mass spectrometry occupies a prominent role in the historical evolution of 
the instrumental analysis of forensic evidence. Most forensic evidence 
submissions are scheduled drugs, and mass spectrometry, combined with 
gas chromatography, has provided the gold standard in drug identification 
for decades. In the earliest ‘forensic’ applications in the 1950s and 1960s, 
mass spectrometry was used to help identify the elemental compositions 
and structures of natural products/drugs such as the cannabinoids and 
tropane alkaloids. 

DOI:10.1016/B978-0-08-043848-1.00040-7

http://dx.doi.org/10.1016/B978-0-08-043848-1.00040-7


GC-MS
Gas chromatography / Mass spectrometry



Chromatography



Chromatography column







EI/CI-1200L (Varian)





Demo

https://www.c6h6.org


Degré d’insaturation (DBE)
"Double bond equivalent"


Nombre de liaisons "pi" + nombre de cycles


Nombre de H2 à ajouter pour avoir une molécule 
acyclique saturée





https://spectra.cheminfo.org

https://spectra.cheminfo.org


Isomères de structure



GDB-11 GDB-13 GDB-17 
https://gdb.unibe.ch/downloads/

https://gdb.unibe.ch/downloads/




https://spectra.cheminfo.org

https://spectra.cheminfo.org


Data workflow  

Reporting  
Patent 
Export data 
Zenodo (FAIR) 
API / Python 
…

NMR spectra 
Mass analysis 
Image analysis

RETRIEVE

EXTRACT 
KNOWLEDGE

SHAREDB

Comparison 
Similarity 
Machine learning

STORE

ELN

PROCESS

https://eln.epfl.ch
https://demo.scipeaks.com

http://www.c6h6.org
https://demo.scipeaks.com
https://eln.epfl.ch
https://demo.scipeaks.com
https://demo.scipeaks.com


Spectroscopie infrarouge



Electromagnetic spectrum



IR spectrophotometer





IR of ethylbenzene

Wavenumber
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Loi de Hooke

v =
1

2π
f

m1 + m2

m1m2



v =
1
λ

= k f
m1 + m2

m1m2



Vibrations moléculaires



Vibrations moléculaires

Images from wikipedia

Symmetrical stretching

Asymmetrical stretching

Scissoring

TwistingRocking

Wagging



Formaldehyde

Wavenumber (1/cm)



https://spectra.cheminfo.org

https://spectra.cheminfo.org






















Link

https://moodle.epfl.ch/course/view.php?id=16119


https://demo.scipeaks.com

Principal Component Analysis (PCA)

https://demo.scipeaks.com


Loi de Hooke

v =
1

2π
f

m1 + m2

m1m2





Carbonyl as a probe



Carbonyl as a probe

1750 cm-1
OMe

O

O

F

O

Cl

O

OH

O

1715 cm-1

1870 cm-1

1800 cm-1

1720 cm-1

NH2

O
1680 cm-1

O
1700 cm-1



Diastereotopicity



diethyl ether

Answer

https://docs.google.com/forms/d/1C0hS45_I36las3mF1m2b5bCJkfVqfZRilXXohCbyIes/edit


methyl propyl ether

Answer

https://docs.google.com/forms/d/1nvPSe5M2ru5vui0_0Dh5GFRgDw3TqYvCfFso1YkjDsI/edit


2-chlorobutane

Answer

https://docs.google.com/forms/d/11GU44czNc6Lh5V6_iRBPJUWPid39mBSDk6ExN4qukO0/edit




methylcyclohexane

Answer

https://docs.google.com/forms/d/1iHe7z-KwpYrhCq4PQ-ksacnS7EcrRIDtfOHAHdaTkNs/edit


valine

Answer

https://docs.google.com/forms/d/1CLCUVPeWlbmOv-WHW5S-Ekje_dFUsTyA_HaFGDpLp2Y/edit


https://spectra.cheminfo.org
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OctoChemDB: An Aggregated Database for Small Molecule
Identification Using High-Resolution MS Data
Ricardo Silvestre,⊥ Rémi Martinent, Laure Menin, Natalia Gasilova, Vincent Mutel, Cyril Portmann,
and Luc Patiny*,⊥

Cite This: Anal. Chem. 2026, 98, 6102C6108 Read Online

ACCESS Metrics & More Article Recommendations *sı Supporting Information

ABSTRACT: High-resolution mass spectrometry (HRMS) is a
cornerstone technology to dereplicate small molecules by comparing
their MS spectral data to references in extensive chemical databases.
However, most existing chemical databases lack robust support for
processing spectral data or enabling direct m/z-based searches,
limiting their usefulness for rapid compound identification. To
address this, we developed OctoChemDB, a centralized database that
aggregates and harmonizes chemical, biological, and spectral data
from multiple open-access resources such as PubChem, MassBank,
and GNPS. To make this data programmatically accessible, we
implemented a REpresentational State Transfer Application Program
Interface (REST API) that allows external tools and software to query
the database using customizable parameters. This API serves as the
core access point for developers and researchers to integrate OctoChemDB data into their own workflows and applications. As a
practical demonstration of how the API can be used, we built a web application, available at https://octochemdb.cheminfo.org/, that
enables users to perform m/z-based searches, predict molecular formulas, assess isotopic similarity, analyze fragmentation patterns,
and retrieve associated literature and patents. This web interface serves as a user-friendly example of how the underlying database
and API can be leveraged to accelerate small molecule identification. We illustrate the utility of the platform through case studies,
including the identification of 3,4-methylenedioxymethamphetamine (MDMA) and cakeine, demonstrating its ekectiveness in
proposing structural hypotheses, matching experimental spectra with database entries, and streamlining dereplication workflows. The
entire project, including source code, is available at https://github.com/cheminfo/octochemdb.

In the field of chemical research, identifying known molecules
is essential for advancing studies in areas such as
pharmaceuticals, environmental science, and materials develop-
ment. E/ciently matching unknown spectra to known
compounds within large chemical databases prevents redun-
dant investigations and provides a foundation for further
research. High-resolution mass spectrometry (HRMS) plays a
key role in this process, okering the accuracy and resolving
power needed to determine the mass-to-charge ratio (m/z) of
ions in a sample allowing search in databases for the
identification of compounds.1 While HRMS is widely used
for identifying known compounds, it also plays a crucial role in
dereplication, which involves distinguishing previously cata-
loged molecules from potential new ones. This application is
particularly relevant in natural product research, where
researchers must navigate complex mixtures to prioritize
potential novel discoveries. Combining HRMS with advanced
informatics tools can significantly improve the speed and
e/ciency of both identification and dereplication, enabling
targeted searches based on m/z ratios.
However, conventional chemical databases often lack the

necessary functionality to handle mass spectral data or support

monoisotopic mass-based searches. Widely used databases
such as PubChem2 and Lotus,3 for example, do not provide
direct monoisotopic mass with mass accuracy search
capabilities, complicating ekorts to quickly match spectra to
known compounds. Commercial software also presents
challenges, including proprietary formats and delayed updates,
limiting its utility in fast-paced research environments. In
essence, the convergence of high-resolution mass spectrometry
with advanced informatics tools introduces a new era in
compound identification, aiming to make the process faster
and more e/cient.
Several specialized open-source tools have emerged to

enhance the dereplication process using mass spectrometry
data. MetFrag excels at annotating high-resolution MS/MS
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RMN
Résonance Magnétique Nucléaire


Prix Nobel:

- 1991 Richard Ernst

- 2002 Kurt Wüthrich



Electromagnetic spectrum



NMR spectroscopy

 1 

Le spectre RMN 

Les premiers spectres de résonance magnétique nucléaire (RMN) ont été obtenus 
simultanément en 1946 dans 2 groupes de recherche : dʼune part, celui de Bloch, Hansen 
et Packard et dʼautre part celui de Purcell, Torrey et Pound. Bloch et Purcell ont reçu le 
prix Nobel de physique en 1952 pour cette découverte. 

Depuis lors la RMN a pris un essor considérable et est devenu un outil indispensable pour 
les chimistes, biochimistes, physiciens et plus récemment les recherches médicales. 

Le fonctionnement dʼun spectro RMN 

 

Le principe de la RMN 

Moment angulaire et moment magnétique 

Certains atomes possèdent un moment angulaire intrinsèque P. La chimie quantique 
montre que ce moment angulaire peut uniquement prendre les valeurs : 

P = I (I+1) h—  

où h— = 
h
2π = 6,6256 10-34 J s et I est le nombre de spin nucléaire. Ce nombre peut prendre 

les valeurs 0, 1/2, 1, … 6. Ce nombre dépend non seulement de lʼélément considéré, mais 
également de lʼisotope considéré. En pratique, les noyaux les plus intéressants possèdent 
un nombre de spin nucléaire égal à 1/2 (1H, 13C, 15N, 19F, 31P). 











ethyl acetate

O

O





Caractéristiques des principaux noyaux
Noyau Spin I Abondance 

naturelle (%)
υ obs. (MHz) 
(B0=2.3488 T)

Rapport 
gyromagnétique γ 

[107 rad T-1 s-1]

Relative 
sensibility

1H  
2H  
10B 
11B 
12C  
13C  
14N  
15N  
16O 
17O 
19F 
29Si  
31P

1/2  
1  
3  

3/2  
0  

1/2  
1  

1/2  
0  

5/2  
1/2  
1/2  
1/2

99.98  
0.016  
19.58  
80.42  
98.9  

1.108  
99.63  
0.37  

99.96  
0.037  
100  
4.70  
100

100  
15.3  
10.7  
32.0  

–  
25.1  
7.2  

10.1  
–  

13.6  
97.1  
19.9  
40.4

26.7519  
4.1066  
2.8746  
8.5843  

–  
6.7283  
1.9338  
–2.712  

–  
-3.6279  
25.181  

–5.3188  
10.841

100  
0.96  
1.99  
16.5  

–  
1.59  
0.10  
0.10  

–  
2.91  
83.3  
0.78  
6.63





H

Li

Na

K

Rb

Cs

Fr

Be

Ca

Sr

Ba

Ra

Sc

Y

Ti

Zr

Hf

Rf

V

Nb

Ta

Db

Cr

Mo Tc

W Re

Sg Bh

Mn Fe

Ru Rh

Os Ir

Co Ni

Pt Au

Pd Ag

Cu Zn

Cd In

Hg Tl

Ga Ge

Al Si

B C

Pb Bi

Sn Sb

N O

P S

As Se

Po At

Te I

Br Kr

Cl Ar

F Ne

Hs

Rn

Xe

He

Mg

Pauling 
electronegativity 
values

2.1

1.0 1.5

0.8 1.0

0.9 1.2

0.8 1.0

0.7 0.9

0.7 0.9

1.3 1.5 1.6 1.6 1.5 1.8 1.9 1.8 1.9 1.6 1.6 1.8 2.0 2.4

1.2 1.4 1.6 1.8 1.9 2.2 2.2 2.2 1.9 1.7 1.7 1.8 1.9 2.1 2.5

1.3 1.5 1.7 1.9 2.2 2.2 2.2 2.4 1.9 1.8 1.9 1.9 2.0 2.2

2.8

1.5 1.8 2.1 2.5 3.0

1.5 2.5 3.0 3.5 4.0

N/A

N/A

N/A

N/A*

N/A

N/A*



Anisotropie magnétique



Déplacements chimiques



ethyl acetate

O

O



Exercices simples : Solvants

https://www.nmrium.org/teaching#?toc=https://nmrdata.github.io/nmr-dataset-apprentis-1h/toc_10_solvent.json


RMN 1H





Tables de références

https://moodle.epfl.ch/course/view.php?id=16119&notifyeditingon=1








BENZENE, SUBSTITUENT EFFECTS 

Effect of a Substituent on the Chemical Shift of the Ring-Protons 

in Benzene (o in ppm relative to TMS) 

7.26 + zi 

Substituent x z2 z3 z4 

-H 0 0 0 
-CH 3 -0.20 -0.12 -0.22 
-CH2cH3 -0.14 -0.06 -0.17 
-CH(CH3 J2 -0.13 -0.08 -0.18 

-C(CH 3 ) 3 0.02 -0.08 -0.21 

-CH2Cl o.oo o.oo o.oo 

-CF 3 0.32 0.14 0.20 

c -CC1 3 0.64 0.13 0.10 
-CH 20H -0.07 -0.07 -0.07 

-CH=CH2 0.06 -0.03 -0.10 

-CH=CH-phenyl 0.15 -0.01 -0.16 

-c::cH 0.15 -0.02 -0.01 

-c:C-phenyl o.19 0.02 0.00 

-phenyl 0.37 0.20 0.10 

H -F -0.26 o.oo -0.20 

A -Cl 0.03 -0.02 -0.09 

L -Br 0.18 -0.08 -0.04 
-I 0.39 -0.21 o.oo 

-OH' -0.56 -0.12 -0.45 

-OCH 3 -0.48 -0.09 -0.44 

-OCH 2cH3 -0.46 -0.10 -0.43 

0 -0-phenyl -0.29 -0.05 -0.23 

-OCOCH 3 -0.25 0.03 -0.13 

-OCO-phenyl -0,09 0.09 -0.08 

-oso2cH 3 -0,05 0.07 -0.01 

H255 

BENZENE, SUBSTITUENT EFFECTS 

Substituent X z2 Z3 z4 

-NH2 -0.75 -0.25 -0.65 

-NHCH 3 -0.80 -0.22 -0.68 

-N(CH 3 ) 2 -0.66 -0.18 -0.67 

-N+(CH ) 3 3 
r- 0.69 0.36 0.31 

N -NHCOCH 3 0.12 -0.07 -0.28 

-N(CH3 )COCH3 -0.16 0.05 -0.02 

-NHNH2 -0.60 -0.08 -0.55 

-N=N-phenyl o.67 0.20 0.20 

-NO 0.58 0.31 0.37 

-No2 0.95 0.26 0.38 

-SH -0.08 -0.16 -0.22 

-SCH 3 -0.08 -0.10 -0.24 

s -5-phenyl 0.06 -0.09 -0.15 

-so3cH3 0.60 0.26 0.33 

-so2cl o. 76 0.35 0.45 

-CHO 0.56 0.22 0.29 

-COCH 3 o.62 0.14 0.21 

-COCH 2CH 3 0.63 0.13 0.20 

-COC(CH 3 ) 3 0.44 0.05 0.05 

0 -CO-phenyl 0.47 0.13 0.22 
II c -COOH 0.85 0.18 0.27 
I\ -COOCH 3 0.71 0.11 0.21 

-COOCH(CH 3 l 2 o. 70 0.09 0.19 

-COO-phenyl 0.90 0.17 0.27 

-CONH 2 0.61 0.10 0.17 

-COCl 0.84 0.22 0.36 

-CO Br 0.80 0.21 o. 37 

-CH=N-phenyl 'V0.6 'V0.2 'V0.2 

-CN o. 36 0.18 0.28 

-Si(CH 3 ) 3 0.22 -0.02 -0.02 

-PO(OCH 3 ) 2 0.48 0.16 o. 24 

H260 





Couplage spin-spin

Cl2CH-CHBr2



Couplage spin-spin

Cl2CH-CH2Br



Triangle de Pascal



2J, 3J, 4J - Via spin électronique

spectra.cheminfo.org

https://spectra.cheminfo.org


Exercices semaine 9

https://moodle.epfl.ch/course/view.php?id=16119#section-9


Résumé: attribution d'un spectre



Prédire un spectre

S
O O



6 
4 2 5 8 .6 .4 .2 4 .8 6 4 .2 3 8 6 4 2 2 B 6 4 .2 1 .8 .6 .4 .2 0 

• 0 I M-N=C • 0 

0 
M-N=C=O 0 

M-0-C-N 
M N=C=S 0 

0 

• I M-S-C::N • 
M-0-N=O 
M-SH • I • • ' I M-SR • ' 

M-S4> I 
0 

M-SSR 0 

0 M-SOR 0 

0 M-S02 R 0 

M-S03 A 

M-PR2 
' 
' 

M-P•c13 I 
M-P(=O)R 2 ' 

M-P(=S)R2 ' 

•<mu -o,s-@-ru. 

appendix a 221 

CHART 1. CHEMICAL SHIFTS OF PROTONS ON A CARBON 
ATOM ADJACENT (a - POSITION} TO A FUNCTIONAL 
GROUP IN ALIPHATIC COMPOUNDS (M-Y}. 

I M =methyl 
M = methylene 

: M = methine 6 
.4 .2 5 .8 .6 .4 .2 4 .8 .6 .4 .2 3 .8 .6 .4 .2 2 8 6 4 2 1 8 6 4 2 0 

M-CH2R • •) I • •) 

M-C=C 0 
0 

M-C:C 
) I ) 

M-rp • I . 
M F 0 

0 

M-CI • 0 I • 0 

M-Br • I • ) 

M-1 • 0 I • 0 

M-OH ) 

M-OR ) 

M-04> • 0 I • 0 

M-OC(=O)R • 0 I • 0 

M-OC(=Ol4> • I • ) 

M-OC(=OlCF3 
0 I 0 

M-OTs• • 0 I • 0 

M-C(=O)H • t> 
• t> 

M-C(=O)R • 0 I • 0 

M-C(=0)4> 0 

' 0 

M-C(=O)OH • 0 I • 0 

M-C(=O)OR • 0 

• 0 

M-C(=O)NR2 
• 0 
• 0 

M-C:N • 0 I • 0 

M-NH2 • 0 I • 0 

M-NR2 • ' I • 
M-N4>R ' 0 

' 0 

M-N•R3 ' ., 
M-NHC(s.Q)R 0 I 0 

M-N02 

220 four proton magnetic resonance spectrometry 



BENZENE, SUBSTITUENT EFFECTS 

Effect of a Substituent on the Chemical Shift of the Ring-Protons 
in Benzene (o in ppm relative to TMS) 

7.26 + zi 

Substituent x z2 z3 z4 

-H 0 0 0 
-CH 3 -0.20 -0.12 -0.22 
-CH2cH3 -0.14 -0.06 -0.17 
-CH(CH3 J2 -0.13 -0.08 -0.18 
-C(CH 3 ) 3 0.02 -0.08 -0.21 
-CH2Cl o.oo o.oo o.oo 
-CF 3 0.32 0.14 0.20 

c -CC1 3 0.64 0.13 0.10 
-CH 20H -0.07 -0.07 -0.07 
-CH=CH2 0.06 -0.03 -0.10 
-CH=CH-phenyl 0.15 -0.01 -0.16 
-c::cH 0.15 -0.02 -0.01 
-c:C-phenyl o.19 0.02 0.00 
-phenyl 0.37 0.20 0.10 

H -F -0.26 o.oo -0.20 

A -Cl 0.03 -0.02 -0.09 

L -Br 0.18 -0.08 -0.04 
-I 0.39 -0.21 o.oo 
-OH' -0.56 -0.12 -0.45 
-OCH 3 -0.48 -0.09 -0.44 
-OCH 2cH3 -0.46 -0.10 -0.43 

0 -0-phenyl -0.29 -0.05 -0.23 
-OCOCH 3 -0.25 0.03 -0.13 
-OCO-phenyl -0,09 0.09 -0.08 
-oso2cH 3 -0,05 0.07 -0.01 

H255 

BENZENE, SUBSTITUENT EFFECTS 

Substituent X z2 Z3 z4 

-NH2 -0.75 -0.25 -0.65 
-NHCH 3 -0.80 -0.22 -0.68 
-N(CH 3 ) 2 -0.66 -0.18 -0.67 
-N+(CH ) 3 3 

r- 0.69 0.36 0.31 

N -NHCOCH 3 0.12 -0.07 -0.28 
-N(CH3 )COCH3 -0.16 0.05 -0.02 
-NHNH2 -0.60 -0.08 -0.55 
-N=N-phenyl o.67 0.20 0.20 
-NO 0.58 0.31 0.37 

-No2 0.95 0.26 0.38 
-SH -0.08 -0.16 -0.22 

-SCH 3 -0.08 -0.10 -0.24 

s -5-phenyl 0.06 -0.09 -0.15 

-so3cH3 0.60 0.26 0.33 

-so2cl o. 76 0.35 0.45 

-CHO 0.56 0.22 0.29 

-COCH 3 o.62 0.14 0.21 

-COCH 2CH 3 0.63 0.13 0.20 

-COC(CH 3 ) 3 0.44 0.05 0.05 
0 -CO-phenyl 0.47 0.13 0.22 
II c -COOH 0.85 0.18 0.27 
I\ -COOCH 3 0.71 0.11 0.21 

-COOCH(CH 3 l 2 o. 70 0.09 0.19 

-COO-phenyl 0.90 0.17 0.27 

-CONH 2 0.61 0.10 0.17 

-COCl 0.84 0.22 0.36 

-CO Br 0.80 0.21 o. 37 

-CH=N-phenyl 'V0.6 'V0.2 'V0.2 

-CN o. 36 0.18 0.28 

-Si(CH 3 ) 3 0.22 -0.02 -0.02 

-PO(OCH 3 ) 2 0.48 0.16 o. 24 

H260 

BENZENE, SUBSTITUENT EFFECTS 

Effect of a Substituent on the Chemical Shift of the Ring-Protons 
in Benzene (o in ppm relative to TMS) 

7.26 + zi 

Substituent x z2 z3 z4 

-H 0 0 0 
-CH 3 -0.20 -0.12 -0.22 
-CH2cH3 -0.14 -0.06 -0.17 
-CH(CH3 J2 -0.13 -0.08 -0.18 
-C(CH 3 ) 3 0.02 -0.08 -0.21 
-CH2Cl o.oo o.oo o.oo 
-CF 3 0.32 0.14 0.20 

c -CC1 3 0.64 0.13 0.10 
-CH 20H -0.07 -0.07 -0.07 
-CH=CH2 0.06 -0.03 -0.10 
-CH=CH-phenyl 0.15 -0.01 -0.16 
-c::cH 0.15 -0.02 -0.01 
-c:C-phenyl o.19 0.02 0.00 
-phenyl 0.37 0.20 0.10 

H -F -0.26 o.oo -0.20 

A -Cl 0.03 -0.02 -0.09 

L -Br 0.18 -0.08 -0.04 
-I 0.39 -0.21 o.oo 
-OH' -0.56 -0.12 -0.45 
-OCH 3 -0.48 -0.09 -0.44 
-OCH 2cH3 -0.46 -0.10 -0.43 

0 -0-phenyl -0.29 -0.05 -0.23 
-OCOCH 3 -0.25 0.03 -0.13 
-OCO-phenyl -0,09 0.09 -0.08 
-oso2cH 3 -0,05 0.07 -0.01 

H255 

BENZENE, SUBSTITUENT EFFECTS 

Substituent X z2 Z3 z4 

-NH2 -0.75 -0.25 -0.65 
-NHCH 3 -0.80 -0.22 -0.68 
-N(CH 3 ) 2 -0.66 -0.18 -0.67 
-N+(CH ) 3 3 

r- 0.69 0.36 0.31 

N -NHCOCH 3 0.12 -0.07 -0.28 
-N(CH3 )COCH3 -0.16 0.05 -0.02 
-NHNH2 -0.60 -0.08 -0.55 
-N=N-phenyl o.67 0.20 0.20 
-NO 0.58 0.31 0.37 

-No2 0.95 0.26 0.38 
-SH -0.08 -0.16 -0.22 

-SCH 3 -0.08 -0.10 -0.24 

s -5-phenyl 0.06 -0.09 -0.15 

-so3cH3 0.60 0.26 0.33 

-so2cl o. 76 0.35 0.45 

-CHO 0.56 0.22 0.29 

-COCH 3 o.62 0.14 0.21 

-COCH 2CH 3 0.63 0.13 0.20 

-COC(CH 3 ) 3 0.44 0.05 0.05 
0 -CO-phenyl 0.47 0.13 0.22 
II c -COOH 0.85 0.18 0.27 
I\ -COOCH 3 0.71 0.11 0.21 

-COOCH(CH 3 l 2 o. 70 0.09 0.19 

-COO-phenyl 0.90 0.17 0.27 

-CONH 2 0.61 0.10 0.17 

-COCl 0.84 0.22 0.36 

-CO Br 0.80 0.21 o. 37 

-CH=N-phenyl 'V0.6 'V0.2 'V0.2 

-CN o. 36 0.18 0.28 

-Si(CH 3 ) 3 0.22 -0.02 -0.02 

-PO(OCH 3 ) 2 0.48 0.16 o. 24 

H260 





2J, 3J, 4J - Via spin électronique

Simulation

ClH

H

H

H

H

https://www.cheminfo.org/flavor/structuralAnalysis/NMR/Tools/Multiplet_simulator/index.html


Unité : J en Hz - ! B0

SimulationMeasure

2.35T = 100MHz

https://www.cheminfo.org/flavor/structuralAnalysis/NMR/Tools/Simulation_of_AB__ABC__.../index.html
https://www.nmrium.org/teaching/exercises#?toc=https://nmrdata.github.io/nmr-dataset-apprentis-1h/toc_20_simple.json


Karplus



Couplage fort (AB)

Simulation

Δδ
J

< 10

Effet de second ordre, effet de 'toit'

https://www.cheminfo.org/flavor/structuralAnalysis/NMR/Tools/Simulation_of_AB__ABC__.../index.html


Magnetically equivalent

• Homotopique ou énantiotopique 

• Couplé avec les mêmes atomes



Aromatiques p-disubstitués

Simulation

R1

R2

H

HH

H

https://www.cheminfo.org/flavor/structuralAnalysis/NMR/Tools/Simulation_of_AB__ABC__.../index.html


AB A2B ABX AMX AA’XX’ …

• Une lettre par type d'atome 

• Lettres A, X, M 

• Consécutive si couplage fort 

• Si même type d'atome mais pas 
magnétiquement équivalent: '



AB A2B ABX AMX AA’XX’ …
H

Cl
H

H

H

Cl
H

H

H
H

BrH



Les couplages
H

H

H
H

H

H

H

H H

H

H H

H
H

H

H

3J ≈ 7 Hz

3Jcis ≈ 10 Hz 3Jtrans ≈ 16 Hz 2Jgem ≈ 2 Hz 3J ≈ 7 Hz4J ≈ 7 Hz

3J ≈ 8 Hz 4J ≈ 2 Hz



Allyl chloride

Cl

H

H
H

H
H

https://app.nmrium.com/predict?smiles=C%3DCCCl

https://app.nmrium.com/predict?smiles=C%3DCCCl


Aromatiques disubstitués



https://forms.gle/vuAt9dNJ9Dvs2CTa9

Answer

https://docs.google.com/forms/d/1YOTlf0kssQtLuIVGeDZ0CYEbOqz-bS9P9RgrZreYb1Y/edit


https://spectra.cheminfo.org

https://spectra.cheminfo.org


NMR
Boc protected amino-acids



Acides aminés



Cyclosporine



Phénylalanine

H2N
OH

O
H2N

OH

O
H2N

OH

O
H2N

OH

O
H2N

OH

O
N
H

OH

O

H2N
OH

O

OH

O

H2N
OH

O

NH2

O

H2N
OH

O

O OH

H2N
OH

O

O NH2

H2N
OH

O

S

H2N
OH

O

HS

H2N
OH

O

HO

H2N
OH

O

HO

H2N
OH

O

NH2

H2N
OH

O

HN

H2N NH

H2N
OH

O
H2N

OH

O
H2N

OH

O

HN

N

HO

H2N
OH

O

HN

GLY ALA VAL LEU ILE

GLU GLN LYS

MET

SER

PHE TRP

ASP ASN

PRO CYS

ARG THR

TYR HIS



Acides aminés protéinogènes



Acides aminés 'Boc'

N
H

OH

O

R

O

O

DMSO-d6



DMSO-d6
Noyau Spin I Abondance 

naturelle (%)
υ obs. (MHz) 
(B0=2.3488 T)

Rapport 
gyromagnétique γ 

[107 rad T-1 s-1]

Relative 
sensibility

1H  
2H  
10B 
11B 
12C  
13C  
14N  
15N  
16O 
17O 
19F 
29Si  
31P

1/2  
1  
3  

3/2  
0  

1/2  
1  

1/2  
0  

5/2  
1/2  
1/2  
1/2

99.98  
0.016  
19.58  
80.42  
98.9  

1.108  
99.63  
0.37  

99.96  
0.037  
100  
4.70  
100

100  
15.3  
10.7  
32.0  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Exercises 6 - BocAA

https://teaching.scipeaks.com/


Exercices intégrés

https://www.cheminfo.org/flavor/structuralAnalysis/Integrated/1._EM_NMR_1H/index.html


13C NMR



Caractéristiques des principaux noyaux
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Le CDCl3: 1J = ~ 120Hz
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Couplage: 1 -> 3(4) liaisons
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Source: http://en.wikipedia.org/wiki/Carbon-13_NMR 

Les couplages 1H-13C se situent entre 100 et 250Hz (pour les 1J) et sont observés jusque 
4J. Pour cette raison la multiplicité est assez compliquée et à nouveau comme l'intensité 
du signal est distribué sur de nombreux pics, le rapport signal / bruit est faible. 

Il est possible néanmoins de faire un spectre 13C découplé dans lequel on irradie les 
protons afin de supprimer le couplage avec ceux-ci. Chaque carbone différent correspond 
dès lors à un pic. 



13C exercises

https://www.nmrium.org/teaching/exercises#?toc=https://nmrdata.github.io/nmr-dataset-apprentis-13c/toc_10_solvent.json


Evaluation cours pour ESC

https://cape-quest.epfl.ch/evasys/online.php?p=3EDUJ
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Question 1 
Veuillez déterminer pour le produit inconnu : 

1. La formule brute 
2. Le degré d'insaturation 
3. La structure chimique 

La formule brute se trouve dans le formulaire annexé. Le produit inconnu possède les spectres caractéristiques 
suivants : 

Spectre de masse 
Le spectre de masse (ionisation par électrospray (ESI)) du produit inconnu donne un signal correspondant à la 
masse monoisotopique de la molécule simplement protonée (M + H+) à 115.0833 Da avec une précision de 100 
ppm. 

 
Figure: Spectre de masse (ESI) à haute résolution 

 
Figure: Spectre de masse (ESI) à haute résolution, agrandissement 
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https://moodle.epfl.ch/pluginfile.php/2842959/mod_resource/content/0/exact_mass_2019.pdf
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Spectre infrarouge 

 
Figure: spectre IR, transmittance (%) en fonction du nombre d'onde (cm-1) 

Spectre RMN 1H 400 MHz (ppm, CDCl3) 
  

 
Figure: Spectre RMN 1H expérimental (400 MHz, CDCl3), 

la valeur au-dessus du signal est plus ou moins proportionnelle au nombre de proton. 
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Figure: Spectre RMN 1H expérimental (400 MHz, CDCl3): agrandissements 

  

5.86.06.26.46.66.87.07.2
δ (ppm)

8.1 7.7

4.004.054.104.154.204.254.304.35
δ (ppm)

21.1

1.21.41.61.82.0
δ (ppm)

31.0 32.0



   12 
 

 

Question 5 
Veuillez donner la structure correspondant à l’acide aminé protéinogène protégé sur l’azote par un ‘Boc’ (tert-
butyloxycarbonyl). 
Vous avez comme information le spectre RMN ci-après. 
Veuillez indiquer les signaux caractéristiques qui ont permis d’identifier l’acide aminé ! 
Le solvant est le méthanol deutéré (4 deutériums). Il a 2 caractéristiques importantes : 

- Le solvant résiduel est un quintuplet en 3.3ppm 
- Les protons échangeables (OH, NH) vont être remplacés par du deuterium et ne seront pas visible dans 

le spectre RMN du proton. A la place ils apparaîtrons tous ensemble dans un même signal aux alentours 
de 4.9ppm. 
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Spectre RMN 1H 400 MHz 

 
Figure: Spectre RMN 1H d’un Boc-Xaa-OH (400 MHz, CD3OD), le nombre de proton relatif est indiqué au-dessus du signal. 

  

  
  

Figure: Agrandissements du RMN 1H expérimental (400 MHz, CD3OD), 
le nombre de proton relatif est indiqué au-dessus du signal.
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  «Nom» !9
Question 4 
Donnez le nombre d'insaturation et dessinez la structure du produit chimique inconnu qui a comme formule 
brute C8H14O3 et possédant les spectres caractéristiques suivants : 

Spectre infra-rouge: 

!  

RMN 13C découplé à 100 MHz (CDCl3). 

!  
Figure: Spectre RMN 13C découplé. Les signaux relatifs au produit inconnu possèdent une étiquette avec le déplacement 
chimique. Au-dessus, agrandissement de la zone 0 à 65 ppm. 



  «Nom» !9
Question 4 
Donnez le nombre d'insaturation et dessinez la structure du produit chimique inconnu qui a comme formule 
brute C8H14O3 et possédant les spectres caractéristiques suivants : 

Spectre infra-rouge: 

!  

RMN 13C découplé à 100 MHz (CDCl3). 

!  
Figure: Spectre RMN 13C découplé. Les signaux relatifs au produit inconnu possèdent une étiquette avec le déplacement 
chimique. Au-dessus, agrandissement de la zone 0 à 65 ppm. 



  «N
om

» 
!10

Spectre R
M

N
 1H

 400 M
H

z (C
D

C
l3 ). Les intégrations des signaux en 1.6, 2.5, 3.5 et 4.2 sont identiques 
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Question 4 
Veuillez déterminer pour le produit inconnu : 

1. La formule brute 
2. Le degré d'insaturation 
3. La structure chimique 

La formule brute se trouve dans le formulaire annexé. Le produit inconnu possède les spectres caractéristiques 
suivants : 

Spectre de masse 
Le spectre de masse du produit inconnu donne un signal correspondant à la masse monoisotopique de la 
molécule doublement protonée (M+2H+) en 93.0068 Da avec une précision de 100 ppm. 

 

 
Figure: Spectre de masse (M+2H+) à haute résolution + agrandissements 
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Spectre RMN 1H 400 MHz 

 
Figure: Spectre RMN 1H simulé (400 MHz, CDCl3), le nombre de proton relatif est indiqué au-dessus du signal. 

 

  
Figure: Agrandissements du RMN 1H simulé (400 MHz, CDCl3), 

le nombre de proton relatif est indiqué au-dessus du signal. 
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