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1H	
  NMR	
  chemical	
  shift	
  chart	
  modified	
  from	
  Reusch	
  Virtual	
  Organic	
  Chemistry	
  (Nov.	
  2010)	
  	
  
(note:	
  bottom	
  two	
  lines	
  are	
  for	
  H	
  attached	
  to	
  heteroatoms).	
  

	
  
Predicting	
  shifts	
  for	
  H	
  on	
  sp3	
  carbons:	
  	
  
(Note:	
  R	
  can	
  generally	
  be	
  any	
  carbon	
  or	
  H	
  atom,	
  unless	
  there	
  is	
  a	
  separate	
  listing	
  for	
  aromatic	
  carbon	
  (Ar)	
  or	
  for	
  H)	
  

	
  

Reference:	
  A	
  General	
  Approach	
  for	
  Calculating	
  
Proton	
  Chemical	
  Shifts	
  for	
  Methyl,	
  Methylene	
  
and	
  Methine	
  Protons	
  ...	
  by	
  Beauchamp	
  and	
  
Marquez,	
  J.	
  Chem.	
  Educ.,	
  1997,	
  74,	
  1483-­‐85.	
  	
  
Examples.	
  	
  (First	
  example	
  corrected	
  by	
  RCS)	
  

	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
   	
  	
  
	
   a	
   b	
   c	
   	
   a	
   b	
   c	
   d	
  

start	
   1.2	
   1.2	
   0.9	
   start	
   0.9	
   1.2	
   1.2	
   1.2	
  
–CR=CR2	
   0.8	
   -­‐	
   -­‐	
   –C(O)R	
   1.2	
   1.2	
   0.3	
   0.0	
  

–OR	
   2.1	
   2.1	
   0.3	
   –C(O)OH	
   -­‐	
   0.1	
   0.3	
   1.1	
  
predicted	
   4.1	
   3.3	
   1.2	
   predicted	
   2.1	
   2.5	
   1.8	
   2.3	
  

actual	
  ∂	
  (ppm)	
   4.0	
   3.5	
   1.2	
   actual	
  ∂	
  
(ppm)	
  

2.1	
   2.6	
   1.9	
   2.4	
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Chemical	
  shift	
  predictions	
  for	
  hydrogens	
  attached	
  to	
  sp2	
  carbon	
  atoms	
  	
  
(based	
  on	
  Silverstein,	
  et	
  al,	
  Spectrophotometric	
  Identification	
  of	
  Organic	
  Compounds,	
  7th	
  ed.).	
  
	
  
Substituted	
  Benzene	
  (phenyl)	
  
Start	
  7.27	
  ppm	
  
Add	
  corrections	
  for	
  substituents	
  as	
  follows:	
  
position:	
   ortho	
   meta	
   para	
  
–R	
  (alkyl)	
   -­‐0.1	
   -­‐0.1	
   -­‐0.1	
  
–CR*=CR*2	
  
(alkenyl)	
  

0	
   0	
   0	
  

–C≡CR*	
  
(alkynyl)	
  

+0.2	
   0	
   0	
  

–Phenyl	
   +0.2	
   0	
   -­‐0.1	
  
–F	
   -­‐0.3	
   -­‐0.2	
   0	
  
–Cl	
   0	
   0	
   0	
  
–Br	
   +0.3	
   0	
   0	
  
–I	
   +0.5	
   -­‐0.2	
   0	
  
–OH	
   -­‐0.5	
   -­‐0.2	
   -­‐0.35	
  
–OR	
   -­‐0.25	
   +0.1	
   -­‐0.25	
  
–OC(=O)R	
   -­‐0.1	
   +0.2	
   0	
  
–CHO	
   +0.7	
   +0.25	
   +0.4	
  
–C(=O)R	
   +0.65	
   +0.3	
   +0.3	
  
–C(=O)OH	
   +0.65	
   +0.1	
   +0.2	
  
–C(=O)OR	
   +0.9	
   +0.2	
   +0.3	
  
–C≡N	
  	
   +0.3	
   +0.3	
   +0.3	
  
–NH2	
   -­‐0.75	
   -­‐0.1	
   -­‐0.4	
  
–NR2	
   -­‐0.55	
   -­‐0.1	
   -­‐0.55	
  
–NR*C(O)R*	
   +0.35	
   +0.05	
   -­‐0.1	
  
–NO2	
   +1.0	
   +0.3	
   +0.45	
  
–SR	
   0	
   0	
   0	
  
*	
  -­‐	
  R*	
  can	
  either	
  be	
  alkyl	
  or	
  H	
  

	
  
Alkenes:	
  
Start	
  5.25	
  ppm	
  
	
  

	
  
Example	
  of	
  chemical	
  shift	
  prediction	
  for	
  substituted	
  benzene:	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
   Example	
  of	
  chemical	
  shift	
  prediction	
  for	
  alkene:	
  

	
   	
  
	
  

13C	
  NMR	
  chemical	
  shift	
  chart,	
  modified	
  from	
  Reusch	
  Virtual	
  Organic	
  Chemistry	
  (Nov.	
  2010)	
  

	
  


