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Kurzanleitung zur QuickCheck-Funktion  

(Lokale Datenbank auf laplace, http://laplace.nmr.uni-koeln.de im lokalen Subnetz) 

Überprüfung einer NMR-Zuordnung mit dem QuickCheck 

(1) Klicken Sie auf das blaue QuickCheck-Icon (s.o.) oder loggen Sie sich ein (optional) und klicken Sie auf der den Reiter 
„QuickCheck“. Geben Sie im aktiven Fenster links im Struktureditor die Formel der Molekülstruktur, deren Zuordnung überprüft werden 
soll, ein. Wenn Sie sich einloggt haben können an dieser Stelle einen Namen (Personal ID) für die Eingabe wählen. 

 

  

http://laplace.nmr.uni-koeln.de/
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(2) Klicken Sie anschließend auf das Icon „Do Quick Check“, wodurch die Anzahl von Feldern 
für die Eingabe der chemischen Verschiebungen an die Struktur angepasst wird. Die 
Ampelfarben für die Verschiebungen können ignoriert werden. 
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(3) Geben Sie jetzt in die entsprechenden Spalten die Werte der chemischen Verschiebung für die 
13C- und/oder 1H-NMR-Signale der Verbindung ein. Im Fall von CH2-Gruppen bietet die 
Eingabemaske zwei Felder an. Wenn nur das erste davon ausgefüllt wird nimmt die Software für 
beide Protonen dieselbe Verschiebung an.  

 

Stattdessen können Sie auch in dem jeweils unter den Verschiebungs-Spalten angebrachten Feld 
„input list“ eine Liste der Verschiebungen eingeben (pro Zeile ein Shift). Die Zuordnung wird in 
diesem Fall im nächsten Schritt automatisch vorgeschlagen. 
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(4) Klicken Sie abschließend auf das Icon „Do QuickCheck“: Nun werden die Zuordnungen 
evaluiert und mit den Ampelfarben grün (in Ordnung), gelb (evtl. kritisch) und rot (falsch) 
bewertet. Wenn ein oranges oder rotes Warndreieck zu sehen ist, dann ist die Anzahl Sphären, 
die für die Vorhersage genutzt werden konnte zu gering. Solche Shifts sind nur bedingt 
aussagekräftig.  
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(5) Wenn Sie die ausführliche Bewertung der Zuordnung (Report) anschließend als pdf-Datei 
herunterladen möchten klicken Sie auf den Link „Show full report“ (nach der farbig unterlegten 
Zuordnungsbeurteilung). Die von Ihnen durchgeführten QuickCheck-Abfragen und –
Zuordnungen bleiben gespeichert und abrufbar, wenn Sie sich vorher eingeloggt haben. 

(6) Wenn Sie die Zuordnung in die Datenbank eingeben möchten klicken Sie auf den Link 
„Submit 13C“, bzw. „Submit 1H“ (jeweils direkt unterhalb der letzten chemischen Verschiebung 
in den Spalten). Falls Sie noch nicht eingeloggt waren müssen Sie dies nun tun. Fahren Sie dann 
wie auf der folgenden Seite beschrieben mit der Eingabe fort.  
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Kurzanleitung für die Eingabe von Zuordnungen in die nmrshiftdb2-Datenbank 

(lokale Datenbank auf laplace, http://laplace.nmr.uni-koeln.de im lokalen Subnetz) 

 

B. Eingabe einer Zuordnung  

(1) Nach dem Einloggen wechselt das aktuelle Fenster zum Reiter „Submit“. Hier zeigt jeweils der gelbe Pfeil den aktuellen Stand der 
Eingabe an. Zur Vervollständigung der Eingabe in die Datenbank ist noch ein Schritt obligatorisch, zwei weitere (Literaturangaben und 
Anfügen von Spektren) sind optional. 

 

 

  

http://laplace.nmr.uni-koeln.de/
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(2) Im Schritt „Doing assignment“ kann bei Bedarf die Zuordnung korrigiert, die Numerierung der Atome geändert oder die Multiplizität 
geändert werden. Zur Angabe von Kopplungskonstanten wird durch Klick auf den Link unter der Tabelle das Untermenü geöffnet.  
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(3) Wenn statt 13C- die 1H-chemischen Verschiebungen einer Verbindung eingegeben werden, so sollten zumindest in der letzten Spalte 
die Multiplizitäten der Signale (d, t, dd, etc.) angegeben werden. Anschließend können, wenn bekannt, die JHH-Kopplungen eingegeben 
werden. Dazu muss der Link „I want to enter coupling constants“ aktiviert werden. 
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(4) Bei der Eingabe von Kopplungskonstanten kann jede Kopplungskonstante nur einmal eingegeben werden, d.h. z.B. in einem AMX-
System, dass die Kopplung JAX eingegeben werden muss, aber die Kopplung JXA dadurch bereits automatisch definiert wurde. Wenn bei 
beiden Spins unterschiedliche Werte für die gemeinsame Kopplung abgelesen werden muss ein Wert gewählt werden. Die 
Kopplungseingabe ist optional, d.h. es müssen nicht alle möglichen Kopplungen in die Matrix eingesetzt werden.  
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(5) Die Zuordnung wird durch Klick auf „Submit assignments“ bestätigt. Nun muss auf „Add miscellaneous data“ geklickt werden. Dort 
wählt man in dem oberen, rechten Kategoriefeld die „chemie koeln“-Angabe an und trägt (obligatorisch) die Aufnahmetemperatur (z.B. 
298 K), das Lösungsmittel, die Resonanzfrequenz (bezogen auf 1H, also bei einem 400 MHz-Spektrometer auch für 13C-Daten 
beispielsweise 400 MHz!) und die Zuordnungsmethode ein (meistens bestehend aus dem 1D, und/oder die entsprechenden  
Spektrenkombinationen, je nach Strukturanalyse). Im darunterliegenden Menükasten („additional descriptions…“ können optionale 
Einträge wie chemische(r) Name(n), keywords, CAS-Nr., weblinks… eingegeben werden. 
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(6) Nach Klick auf „Submit data“ kann bei der Eingabe neuer Verbindungen die Literatureingabe übersprungen werden, fahren Sie direkt 
mit Punkt (7) fort.  

Im Fall der Eingabe von Daten aus der Literatur: Im sich öffnenden Fenster können die Literaturangaben gemacht werden. Hier 
müssen alle Felder mit * ausgefüllt werden. Wenn die Literatur bereits einen DOI besitzt genügt dessen Eingabe in das DOI-Feld und die 
Datenbank füllt die übrigen Felder automatisch aus. Die Literatureingabe wird durch Klick auf das „Submit Literature“-Icon beendet.  
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(7) Die Eingabe erlaubt (optional) das Ablegen von Originaldatensätzen (gepackte Rohdaten der Spektren oder pdf-Dateien) zusammen 
mit dem Submit. Nun ist die Zuordnung für den endgültigen Submit vorbereitet, der durch Klicken auf „final submit“ erfolgt. Im sich 
öffnenden Fenster wird nun entweder (Submit wird nicht an die Referees der Datenbank weitergegeben) noch die Box nach „I want to 
keep this submission private“ aktiviert, außerdem muss dann -wenn gewünscht- die Option auf einen Test durch den CSEARCH Robot 
Referee markiert werden. Oder die „private“-Option bleibt deaktiviert, damit gehen die Daten automatisch in die Prüfung durch den 
Robot Referee. 

 

Durch Klicken auf „Write to Database“ wird die Zuordnung in die Datenbank überführt. 
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(8) Nach diesem Schritt wird die Qualität der Zuordnung sowohl von nmrshiftdb überprüft als auch zum Quick Check an den Robot 
Referee aus CSEARCH eingeschickt. Sie erhalten nun nach max. 1h eine automatisch generierte Email, die bestätigt, dass die Zuordnung 
in den Review-Prozess überwiesen wurde 

 

ausserdem erhalten Sie eine elektronische Bestätigung, dass die Eingabe erfolgreich war 
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C. Robot-Referee und Qualitätskontrolle: Bewertung von Zuordnungen durch die Datenbank 

 (1) Nach Absenden der Daten gelangt die Bewertung Ihrer Zuordnung durch den Robot Referee des Programms CSEARCH1 innerhalb 
weniger Minuten auf den Server. Sie können die Qualität Ihrer Zuordnung dann mit Hilfe der CSEARCH-Rückmeldung beurteilen. Dazu 
müssen Sie sich in Ihrem nmrshiftdb-Account anmelden und auf den Reiter „personal page“ klicken (grauer Balken oben rechts auf der 
Seite). Sie sehen nun das von Ihnen an die Datenbank überwiesene Molekül links unter der Rubrik „Unreviewed spectra...“ inklusive der 
Spektren-ID 

 

                                                           
1CSEARCH und der Robot Referee werden von Prof. Wolfgang Robien, Universität Wien, entwickelt. Weitere Informationen auf der Homepage, 
http://homepage.univie.ac.at/Wolfgang.Robien/csearch_main.html .  

http://homepage.univie.ac.at/Wolfgang.Robien/csearch_main.html
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(2) Wenn Sie nun das Molekülbild anklicken sehen Sie zunächst eine tabellarische Auflistung der chemischen Verschiebungen, die 
CSEARCH für Ihre Verbindung vorhersagt. 
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(3) Wenn Sie auf den Reiter „Additional Data“ klicken sehen Sie ausserdem die Bewertung („Rating“) der Zuordnung durch 
NMRshiftDB und CSEARCH. Der farblich hervorgehobene Balken (grün, gelb oder rot) gibt die Einschätzung der Zuordnung durch den 
Robot Referee wieder. 
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(4) Wenn Sie Daten im „private“-Modus eingegeben haben können Sie Ihre Zuordnung zwar nicht wie unter (1) angegeben sofort nach 
dem Klick auf die „personal page“ sehen, aber wenn Sie auf den Link „Show all my contributions“ klicken (siehe Screenshot bei (1)), 
wird eine Liste aller Ihrer Eingaben sichtbar. Nach Auswahl der gewünschten Struktur sehen Sie dann ebenfalls die CSEARCH-
Evaluierung der Zuordnung. 
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Kontakt bei Fragen, Anregungen und Problemen:  

Bitte immer eine Rückmeldung per Email (an nils.schloerer@uni-koeln.de und stefhk3@web.de) wenn es „klemmt“. Außerdem den 
bugtracker benutzen (damit kann Stefan Kuhn direkt das spezifische Problem lokalisieren). Er ist im Falle eines Fehlers direkt per Klick 
aktivierbar oder kann per link erreicht werden: https://sourceforge.net/p/nmrshiftdb2/bugs/ und dort durch Klick auf „Create Ticket“ eine 
neue Fehlermeldung öffnen. 

 

mailto:nils.schloerer@uni-koeln.de
mailto:stefhk3@web.de
https://sourceforge.net/p/nmrshiftdb2/bugs/

