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1. Vorstellung des Projekts IDNMR
Ziel: Digitalisierung von NMR-Daten

Ist-Zustand: 
• Auswertung von NMR-Spektren oft nicht digital
• Wichtige, einfach zugängliche Spektreninformationen werden oft nicht 

genutzt (z. Bsp. 2D-Spektren)
• Abspeicherung von zugeordneten NMR-Spektren oft nicht digital
• Kein (öffentlicher) Zugang zu zugeordneten NMR-Spektren 
• Publikation von falschen Zuordnungen oder inkorrekten Strukturfolgerungen 

sind möglich



1. Vorstellung des Projekts IDNMR
Ziel: Digitalisierung der von NMR-Daten
Lösungsansatz: 
• Bereitstellung einer Software zur einfachen, digitalen Bearbeitung und 

Auswertung von NMR-Rohdaten
• Bereitstellung einer kostenlosen Software zur Bearbeitung von NMR-

Rohdaten

• Bereitstellung einer Datenbank: https://nmrxiv.org/
• Vorgängersoftware: https://nmrshiftdb.nmr.uni-koeln.de/

www.nmrium.org



1. Vorstellung des Projekts IDNMR
Beteiligte Universitäten:
• Johannes Gutenberg-Universität 

Mainz
• Universität zu Köln
• Friedrich-Schiller-Universität Jena
• De Montfort University Leicester, 

Großbritannien

Beteiligte Unternehmen:
• Zakodium (Lausanne, Schweiz)

Das Team:
• NMR-Spezialisten
• IT-Spezialisten
• Spezialisten für Didaktik 

und Lehre



2. Vorstellung der Browsersoftware NMRium
Homepage:
https://www.nmrium.org/nmrium

 Browser-Software
 Kostenlos
 Kann auch offline als App 

genutzt werden
 Intuitiv
 Spektrenvorhersage ist möglich
 Inklusive Handbuch 
 Inklusive Online-Lernresourcen

aber: die Software befindet sich 
noch in der Entwicklung!

https://www.nmrium.org/nmrium


2. Vorstellung der Browsersoftware NMRium
Bearbeitungsmöglichkeiten von NMRium:
→ Bearbeitung von NMR-Rohdaten 

folgender Kerne:
→ 1H, 13C, 19F, 31P

→ Einfache Prozessierung von NMR-
Rohdaten

→ 1D-Spektren
→ 2D-Spektren

→ z. B. COSY, HSQC, HMBC, NOESY

→ Speicherung der zugeordneten Signale
→ Vorhersage von 1H- und 13C-NMR-

Spektren
→ Unterstützung bei der Erstellung von 

Lernmaterialien für Dozenten



2. Vorstellung der Browsersoftware NMRium
Hilfestellungen zur Bedienung von NMRium:

Quickstart in deutscher und englischer Sprache

Online-Handbuch in englischer Sprache
 Textform und Bilder
Kurze Videos

Onlinekurse auf OLAT
 Einsteiger-Kurs 
 Fortgeschrittenen-Kurs



3. Online-Lernressource für Einsteiger
→ Plattform: OLAT

→ Einfache Übertragung auf andere Plattformen (z. B. Moodle)

→ Zielgruppe: Anfänger
→ Theoretische Voraussetzungen:

→ keine Vorkenntnisse zur Prozessierung und Bearbeitung der NMR-Rohdaten
→ theoretische NMR-Grundkenntnisse zur Zuordnung der Signale der vorgegebenen 

Spektren

→ Technische Voraussetzung:
→ Internetfähiger Computer, Laptop oder Smartphone
→ OLAT-Zugang (Gastzugang)
→ Lautsprecher oder Kopfhörer

→ Dauer: ca. 90 Minuten



3. Online-Lernressource für Einsteiger

Der Kurs kann in deutscher 
oder in englischer Sprache 
absolviert werden.

Der Kurs ist kostenlos.



3. Online-Lernressource für Einsteiger



4. Online-Lernressource f. Fortgeschrittene
→ Plattform: OLAT

→ Einfache Übertragung auf andere Plattformen (z. B. Moodle)

→ Zielgruppe: Teilnehmer, die bereits mit NMRium gearbeitet haben 
→ Theoretische Voraussetzungen:

→ Kenntnisse zur Prozessierung und Bearbeitung von NMR-Rohdaten werden vorausgesetzt
→ theoretische Kenntnisse der Zuordnung von Signalen und der Bestimmung von 

Kopplungskonstanten werden vorausgesetzt
→ theoretische NMR-Grundkenntnisse zur Auswertung von 2D-NMR-Spektren werden 

vorausgesetzt

→ Technische Voraussetzung:
→ Internetfähiger Computer, Laptop oder Smartphone
→ OLAT-Zugang (Gastzugang)
→ Lautsprecher oder Kopfhörer

→ Dauer: ca. 60 Minuten



4. Online-Lernressource f. Fortgeschrittene

Der Kurs kann in deutscher 
oder in englischer Sprache 
absolviert werden.

Der Kurs ist kostenlos.



4. Online-Lernressource f. Fortgeschrittene



5. Fragen

Haben Sie Fragen?
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