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Der Status Quo
Analog / Digital Digital

nicht maschinenlesbar
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NFDI4Chem – NFDI Konsortium für Chemie
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Adaptiert aus: The FAIR Data Principles for Research Data, URL:  https://blogs.tib.eu/wp/tib/2017/09/12/the-fair-data-principles-for-research-data/ .

FAIR ist kein Modewort, es ist eine Einstellung!

▪ Findable: Leicht auffindbar, unter Verwendung eines 
eindeutigen und dauerhaften Identifikatoren (PIDs). 
Beschreibende Metadaten, die das Auffinden ermöglichen.

▪ Accessible: Leichtes Abrufen durch Maschinen und 
Menschen in Repositorien unter Verwendung von 
Standardprotokollen, mit Metadaten und Archivierung.

▪ Interoperable: Verfügbar in Formaten, die ausgetauscht und 
auch nach langer Zeit interpretiert werden können, 
einschließlich Metadaten.

▪ Reusable: Metadaten gewährleisten die Wiederverwendung 
für zukünftige Forschung,mit klarer Lizenz und Provenienz, 
entsprechend den Gemeinschaftsstandards.
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https://blogs.tib.eu/wp/tib/2017/09/12/the-fair-data-principles-for-research-data/
https://creativecommons.org/licenses/by/4.0/


Herausforderungen
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Lücken im Datenlebenszyklus von NMR-Daten:

Publikation von NMR-Daten (NMR Text)
-> Basierend auf IUPAC Empfehlungen von 
1971 und 1975. Messdaten werde mehrheitlich 
nicht publiziert.  

Wiederverwendung von NMR-Daten
-> schwierig, da Daten oft nicht interoperabel.

Pure Appl. Chem. 1972, 29, 625, DOI: 10.1351/pac197229040625. Pure Appl. Chem. / IUPAC Standards Online 1976, 45, 217, DOI: 10.1515/iupac.45.0031. 

https://doi.org/10.1351/pac197229040625
https://doi.org/10.1515/iupac.45.0031


Quellen von NMR Dateien & Workflows

RAW FILES

PROCESSED FILES ~ 
STANDARD FORMATS



Generische Repositorien – RADAR(4Chem)
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Feld-spezifische Repositorien – Chemotion Repository
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Feld-spezifische Repositorien – nmrXiv.org 
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Beschreibende Metadaten

Generische Metadaten
▪ Dublin Core Metadaten (aus OCLC/NCSA Metadata Workshop 

1995 in Dublin/Ohio): 
⬝ …Typ, Sprache, Autor, Titel, Verleger, Rechte…

-> Bibliotheken und Museen

▪ DataCite Metadaten (seit 2009. Hauptsitz an der Technischen 
Informationsbibliothek (TIB) Hannover):
⬝ DOI-Registrierungsagentur (CrossRef für wissenschaftliche 

Publikationen)
⬝ Datensätze, Software, Preprint; auch physische Objekte 

(PIDINST) -> siehe Dokumentation: resourceTypeGeneral
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Dublin Core Metadata, URL: https://www.dublincore.org/. Dublin Core Metadata Specification, URL: https://www.dublincore.org/specifications/dublin-core/. Dublin Core Metadata Schemas, URL: 
https://www.dublincore.org/schemas/. DataCite, URL: https://datacite.org/. DataCite, URL: https://datacite.org/. DataCite Metadata Schema, URL: https://schema.datacite.org/. Dublin Core under 
WTF Public Licence 2.0. DataCite Logo under CC BY 4.0 licence.      

https://www.dublincore.org/
https://www.dublincore.org/specifications/dublin-core/
https://www.dublincore.org/schemas/
https://datacite.org/
https://datacite.org/
https://schema.datacite.org/
http://www.wtfpl.net/
https://creativecommons.org/licenses/by/4.0/deed.en


(Meta-)Daten

Fachspezifische 
Metadaten 

...Struktur, Temperatur, 
Lösungsmittel…

11
Dublin Core Metadata, URL: https://www.dublincore.org/. Dublin Core Metadata Specification, URL: https://www.dublincore.org/specifications/dublin-core/. Dublin Core Metadata Schemas, URL: 
https://www.dublincore.org/schemas/. DataCite, URL: https://datacite.org/. DataCite, URL: https://datacite.org/. DataCite Metadata Schema, URL: https://schema.datacite.org/. Dublin Core under 
WTF Public Licence 2.0. DataCite Logo under CC BY 4.0 licence.      

Metadaten
generisch

fachspezifische
Daten

fachspezifische

Metadaten

https://www.dublincore.org/
https://www.dublincore.org/specifications/dublin-core/
https://www.dublincore.org/schemas/
https://datacite.org/
https://datacite.org/
https://schema.datacite.org/
http://www.wtfpl.net/
https://creativecommons.org/licenses/by/4.0/deed.en


Mindestinformationstandards (MI-Standards)
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Dublin Core Metadata, URL: https://www.dublincore.org/. Dublin Core Metadata Specification, URL: https://www.dublincore.org/specifications/dublin-core/. Dublin Core Metadata Schemas, URL: 
https://www.dublincore.org/schemas/. DataCite, URL: https://datacite.org/. DataCite, URL: https://datacite.org/. DataCite Metadata Schema, URL: https://schema.datacite.org/. Dublin Core under 
WTF Public Licence 2.0. DataCite Logo under CC BY 4.0 licence.      

“Von der wissenschaftlichen Gemeinschaft akzeptierter Konsens über 
die Mindestinformationen, die über eine chemische Untersuchung 
berichtet werden sollen, sowie über die Daten und Metadaten, die in 
einem Repository hinterlegt werden sollen.”

-> MIChI = Minimum Information about a Chemical Investigation 

FAIR NMR Research Data Management Workshop June/2022 in Karlsruhe, 
Link to Report, Chemotion 1H NMR MI Template (GitHub, Visualisierung) 

NMR MIChI? Bereits in den Messdaten enthaltene (Meta-)Daten?

https://www.dublincore.org/
https://www.dublincore.org/specifications/dublin-core/
https://www.dublincore.org/schemas/
https://datacite.org/
https://datacite.org/
https://schema.datacite.org/
http://www.wtfpl.net/
https://creativecommons.org/licenses/by/4.0/deed.en
https://docs.google.com/document/d/19nmJHLQle43hJLCj0JUKrtWi7_1d0amLHkOII7iW6wg/
https://github.com/ComPlat/Chemotion-Templates/blob/main/NMR/1H.json
https://jsoncrack.com/editor?json=64182c7404c1b7996f70f3b3


Frage an das Publikum

▪ Welche NMR-Datenformaten sind bekannt?
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Paul Downey, Wikimedia Commons, CC BY 2.0, URL: https://commons.wikimedia.org/wiki/File:Techplen_Audience_Panorama.jpeg. 

https://creativecommons.org/licenses/by/2.0/
https://commons.wikimedia.org/wiki/File:Techplen_Audience_Panorama.jpeg


Rezept für erfolgreiche Datenformate

Zutatenliste:
▪ Spezifikation d.h. vollständige und klare Beschreibung des 

Formats incl. Datenmodells
⬝ Für XML und JSON auch im Format des Schemas 

(XSD, json.schema)
▪ Referenzimplementierung 

⬝ reader/writer, converter, validator
⬝ als Programmbibliotheke zur Implementierung in andere Software
⬝ weitere Implementierungen in anderen Programmiersprachen
⬝ Testdaten
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▪ Nutzer und Anbieter von Formaten -> kann zu Henne-Ei-Problem führen



Datenformate für NMR: Herstellerformate

Beispiel: Bruker XWIN-NMR Format
▪ XWIN-NMR und TopSpin
▪ Rohdaten (FID/SER): Binärformat
▪ Parameterdaten (acqu*/proc*): JCAMP-DX 

(Text) 

15

Binary
raw data files

(FID/SER)

00000000000000004000000000004000000000
00200000000002000000002000100000000000
10000160000000000444000000000004000000
04000000004440000040000000000000001000
00000000000000000060000000000000142101
000240005702000250112510026737 0000100    
03651015200612211007637502011001434412
75100312670000120142507041626130510157
32411310706247512351007000600001401415
06114670122110070166133706065305115510

…

…

Bruker Corporation, Bruker NMR Data Formats User Manual Version 003, November 2019, order no: H177795. Copyright by Bruker Corporation, all rights reserved.

▪ Häufige Eigenschaften von Herstellerformaten: 
⬝ keine Spezifikation verfügbar

▪ Referenzimplementierungen (insb. Validator) 
sind keine frei nutzbare Software 



Datenformate für NMR: Offene Formate
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NMReDATA record
Container

.zip
 

[molfile]
> <NMREDATA_VERSION>
 2.0\

 ⋮
> <NMREDATA_1D_1H>
Larmor=399.8146759\
Spectrum_Location=file:.
/HE_210217_3.1H.fid/fid\
MD5=bc82f48dca165306c2d4

…

JCAMP-DX

..._3.1H.fid/fid

Instrument 
data 

in vendor 
format

SDFile

D. Rauh, C. Blankenburg, T. G. Fischer, N. Jung, S. Kuhn, U. Schatzschneider, T. Schulze, S. Neumann, Pure Appl. Chem. 2022, 94, 725. DOI: 10.1515/pac-2021-3101. M. Pupier, J.-M. Nuzillard, J. Wist, N. E. Schlörer, S. Kuhn et al., 
NMReDATA, a standard to report the NMR assignment and parameters of organic compounds, Magn. Reson. Chem. 2018, 56, 703, DOI: 10.1002/mrc.4737. S. Kuhn, L. H. E. Wieske, P. Trevorrow, D. Schober, N. E. Schlörer et al., 
NMReDATA: Tools and applications, Magn. Reason. Chem. 2018, 59, 792, DOI:  10.1002/mrc.5146. NMReDATA initiative, URL: http://nmredata.org/.  NMReData initiative format specification, URL: 
http://nmredata.org/wiki/NMReDATA_tag_format_2.0. NMReData Initiative, GitHUb, URL: https://github.com/NMReDATAInitiative. Reference implementation, converter and validator in java available via GitHub. D. Schober, D. Jacob, M. 
Milson et al., nmrML: A Community Supported Open Data Standard for the Description, Storage and Exchange of NMR Data, Anal. Chem. 2018, 90, 649. DOI: 10.1021/acs.analchem.7b02795. nmrML, https://www.nmrml.org/. 
nmrML/nmrML GitHub, https://github.com/nmrML/nmrML.  J. Gasteiger, T. Engel, Uni Erlangen, 2004, URL: https://www2.chemie.uni-erlangen.de/projects/vsc/chemoinformatik/erlangen/daten/jcamp.html.  IUPAC, JACMP-DX, 
Committee on Printed and Electronic Publications (now Committee on Publications and Cheminformatics Data Standards), Subcommittee on Electronic Data Standards (now Subcommittee on Cheminformatics Data Standards), 2005, 
URL: http://www.jcamp-dx.org/. A. N. Davies, R. M. Hanson, P. Lampen, R. J. Lancashire, An overview of the JCAMP-DX format, Pure Appl. Chem. 2022, 94, 705, DOI: 10.1515/pac-2021-2010. L. R. McEwen, D. Martinsen, R. Lancashire, 
P. Lampen, A. N. Davies, Are your spectroscopic data FAIR? Spectrosc. Eur. 2018, 30, 21, DOI: 10.1255/sew.2018.a2. 

nmrML
XML

<?xml version="1.0" encoding="UTF-8"?>
<nmrML xmlns="http://nmrml.org/schema" 
xmlns:xsi="http://www.w3.org/2001/XMLSc
hema-instance" version="1.0.rc1" 
xsi:schemaLocation="...nmrml.org/schema 
http://nmrml.org/schema/.../nmrML.xsd">
<cvList>
<cv id="NMRCV" fullName="Nuclear 
Magnetic Resonance CV" 
version="1.1.0"...>
</cvList>
   <sampleList>
      <sample >
         <fieldFrequencyLock 
fieldFrequencyLockName="cdcl3"/> …

JCAMP-DX
Text/Tags

##TITLE= testntup
##JCAMP-DX= 6.0         $$…
##DATA TYPE= NMR SPECTRUM
##DATA CLASS= NTUPLES

⋮
##PAGE= N=1
##DATA TABLE=(X++(R..R)), XYDATA
16383 
B254931p506547j928560N577988J225
16375 
H070280o319742J809880k462623o675
16367 
d539532K551632l441737j691199N043

…

https://doi.org/10.1515/pac-2021-3101
https://doi.org/10.1002/mrc.4737
https://doi.org/10.1002/mrc.5146
http://nmredata.org/
http://nmredata.org/wiki/NMReDATA_tag_format_2.0
https://github.com/NMReDATAInitiative
https://doi.org/10.1021/acs.analchem.7b02795
https://nmrml.org/
https://github.com/nmrML/nmrML
https://www2.chemie.uni-erlangen.de/projects/vsc/chemoinformatik/erlangen/daten/jcamp.html
http://www.jcamp-dx.org/
https://doi.org/10.1515/pac-2021-2010
https://doi.org/10.1255/sew.2018.a2


Follow us | subscribe | stay up to date

twitter.com/Nfdi4Chem

linkedin.com/company/nfdi4chem

Subscribe to our newsletter which is released every 3 months via our website!

Homepage:       nfdi4chem.de
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NFDI4Chem Knowledge Base

18NFDI4Chem Knowledge Base

▪ Access to Research Data Management (RDM) knowledge via various points of entry

https://knowledgebase.nfdi4chem.de/knowledge_base/


tfischer@ipb-halle.de
Slides: https://t1p.de/r1b6w

https://t1p.de/r1b6w


Datenformate für NMR: Bruker XWIN-NMR Format

Format in XWIN-NMR und TopSpin
▪ Rohdaten (FID/SER): Binärformat
▪ Parameterdaten (acqu*/proc*): JCAMP-DX 

(Text) 

▪ Data Formats User Manual verfügbar 
(Beschreibung des Datenmodells),
jedoch keine Spezifikation

▪ Referenzimplementierung = TopSpin, jedoch 
keine frei nutzbare Software 

▪ Validator nicht verfügbar

20

Binary
raw data files

(FID/SER)

00000000000000004000000000004000000000
00200000000002000000002000100000000000
10000160000000000444000000000004000000
04000000004440000040000000000000001000
00000000000000000060000000000000142101
000240005702000250112510026737 0000100    
03651015200612211007637502011001434412
75100312670000120142507041626130510157
32411310706247512351007000600001401415
06114670122110070166133706065305115510

…

Bruker Corporation, Bruker NMR Data Formats User Manual Version 003, November 2019, order no: H177795. Copyright by Bruker Corporation, all rights reserved.



Datenformate für NMR: NMReDATA

NMReDATA record Ordner/ZIP
▪ Daten in Herstellerformat, optional 

zusätzlich als JCAMP-DX
▪ SDFile (ein CT format)

⬝ Struktur (molfile) 
⬝ Chem. Verschiebungen
⬝ Kopplungskonstanten
⬝ Integrale
⬝ Zuordnungen, 
⬝ Kreuzpeaks und Korrelatione

▪ reader/writer, converter verfügbar
▪ Kein Validator verfügbar

21

Container
NMReDATA record

.zip 
[molfile]

> <NMREDATA_VERSION>
 2.0\

 ⋮
> <NMREDATA_1D_1H>
Larmor=399.8146759\
Spectrum_Location=file:./
HE_210217_3.1H.fid/fid\
MD5=bc82f48dca165306c2d4

⋮

JCAMP-DX

..._3.1H.fid/fid

Instrument 
data 

in vendor 
format

SDFile

M. Pupier, J.-M. Nuzillard, J. Wist, N. E. Schlörer, S. Kuhn et al., NMReDATA, a standard to report the NMR assignment and parameters of organic compounds, Magn. Reson. Chem. 2018, 56, 703, 
DOI: 10.1002/mrc.4737. S. Kuhn, L. H. E. Wieske, P. Trevorrow, D. Schober, N. E. Schlörer et al., NMReDATA: Tools and applications, Magn. Reason. Chem. 2018, 59, 792, DOI:  10.1002/mrc.5146. 
NMReDATA initiative, URL: http://nmredata.org/.  NMReData initiative format specification, URL: http://nmredata.org/wiki/NMReDATA_tag_format_2.0. NMReData Initiative, GitHUb, URL: 
https://github.com/NMReDATAInitiative. Reference implementation, converter and validator in java available via GitHub. 

https://doi.org/10.1002/mrc.4737
https://doi.org/10.1002/mrc.5146
http://nmredata.org/
http://nmredata.org/wiki/NMReDATA_tag_format_2.0
https://github.com/NMReDATAInitiative


Datenformate für NMR: nmrML
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D. Rauh, C. Blankenburg, T. G. Fischer, N. Jung, S. Kuhn, U. Schatzschneider, T. Schulze, S. Neumann, Pure Appl. Chem. 2022, 94, 725. DOI: 10.1515/pac-2021-3101. D. Schober, D. Jacob, M. Milson 
et al., nmrML: A Community Supported Open Data Standard for the Description, Storage and Exchange of NMR Data, Anal. Chem. 2018, 90, 649. DOI: 10.1021/acs.analchem.7b02795. nmrML, 
https://www.nmrml.org/. nmrML/nmrML GitHub, https://github.com/nmrML/nmrML.  

XML
extensible markup language

nmrML
<?xml version="1.0" encoding="UTF-8"?>
<nmrML xmlns="http://nmrml.org/schema" 
xmlns:xsi="http://www.w3.org/2001/XMLSche
ma-instance" version="1.0.rc1" 
xsi:schemaLocation="...nmrml.org/schema 
http://nmrml.org/schema/.../nmrML.xsd">
<cvList>
<cv id="NMRCV" fullName="Nuclear Magnetic 
Resonance CV" version="1.1.0"...>
</cvList>
   <sampleList>
      <sample >
         <fieldFrequencyLock 
fieldFrequencyLockName="cdcl3"/>

         ⋮

XML-basiertes Format
▪ Entwickelt für Metabolomics Daten

⬝ Format für NMR daten im 
Repositorium Metabolights

▪ Spezifikation, XSD Datei, XSD 
Dokumentation und nmrCV Ontologie 
verfügbar

▪ reader/writer, converter und Validator 
verfügbar

https://doi.org/10.1515/pac-2021-3101
https://doi.org/10.1021/acs.analchem.7b02795
https://nmrml.org/
https://github.com/nmrML/nmrML
https://www.ebi.ac.uk/metabolights/


Datenformate für NMR: JCAMP-DX

Textbasiertes Format. Gekennzeichnete Dateneinträge (labelled data records = LDR): ##Deskriptor= Wert 23

Text/Tags with 
encoded data

JCAMP-DX

##TITLE= testntup
##JCAMP-DX= 6.0         $$ Bruker…
##DATA TYPE= NMR SPECTRUM
##DATA CLASS= NTUPLES

⋮
##PAGE= N=1
##DATA TABLE=(X++(R..R)), XYDATA
16383 B254931p506547j928560N577988J225
16375 H070280o319742J809880k462623o675
16367 d539532K551632l441737j691199N043

⋮



Datenformate für NMR: JCAMP-DX
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Ausgewählte Erweiterungen:

▪ Private Dateneinträge (private data labels) ##$Descriptor = Wert
▪ Kommentare (comments) $$ (one line) 



Datenformate: JCAMP-DX
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Entwurf für 2D NMR Daten ->  implementiert in TopSpin. 

Weiterentwicklung von JCAMP-DX 2001 mit IUPAC 
gestoppt zur Vereinigung der Kräfte zur 
Entwicklung eines XML basierten Formats (AniML). 

J. Gasteiger, T. Engel, Uni Erlangen, 2004, URL: https://www2.chemie.uni-erlangen.de/projects/vsc/chemoinformatik/erlangen/daten/jcamp.html. D. Rauh, C. Blankenburg, T. G. Fischer, N. Jung, S. 
Kuhn, U. Schatzschneider, T. Schulze, S. Neumann, Data format standards in analytical chemistry, Pure Appl. Chem. 2022, 94, 725, DOI: 10.1515/pac-2021-3101.  IUPAC, JACMP-DX, Committee on 
Printed and Electronic Publications (now Committee on Publications and Cheminformatics Data Standards), Subcommittee on Electronic Data Standards (now Subcommittee on Cheminformatics 
Data Standards), 2005, URL: http://www.jcamp-dx.org/. A. N. Davies, R. M. Hanson, P. Lampen, R. J. Lancashire, An overview of the JCAMP-DX format, Pure Appl. Chem. 2022, 94, 705, DOI: 
10.1515/pac-2021-2010. L. R. McEwen, D. Martinsen, R. Lancashire, P. Lampen, A. N. Davies, Are your spectroscopic data FAIR? Spectrosc. Eur. 2018, 30, 21, DOI: 10.1255/sew.2018.a2. 

https://www2.chemie.uni-erlangen.de/projects/vsc/chemoinformatik/erlangen/daten/jcamp.html
https://doi.org/10.1515/pac-2021-3101
http://www.jcamp-dx.org/
https://doi.org/10.1515/pac-2021-2010
https://doi.org/10.1255/sew.2018.a2


Datenformate für NMR: NMRium format

▪ in JSON

26
NMRium Documentation, NMRium file format, URL: https://docs.nmrium.org/for-developers/nmrium_file_format/. 

JSON
JavaScript Object Notation

{
    "$schema": "http://.../”
    "title" : "...”
    "description" : "JSON-...”
    "type" : "object",
    "properties" : {
        "@id": { "type": "string", 
        "filename": { "type" : "st
        "identifier" : { "type" : 
        "title" : { "type" : "stri
        "description" : { "type" : 

⋮
}

https://docs.nmrium.org/for-developers/nmrium_file_format/

