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Today’s presenters:

Boehringer Ingelheim
• Paul‐James Jones

Pfizer
• Justin Van Duine

Bruker BioSpin
• Guy Desmarquets

The NMR Integration Project

Please hold any 
questions until the end.  

Thank you!



To convert all NMR data, from all time to ADF

30+ years, millions of datasets worldwide

The NMR Integration Project
Problem Statement  ‐ BI
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The NMR Integration Project
Architectural Overview

.ADF
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The NMR Integration Project
“separation of concerns”
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The NMR Integration Project
“Where are we now??”
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Contains semantic descriptions of:
 Method, instrument, sample, process, result, etc.
 Data cube metadata
 Binary file metadata

Analytical data represented by 
one‐ or multidimensional arrays

Platform Independent File Format

Allotrope Data Format

Analytical data represented by 
arbitrary formats, including native 
instrument formats, images, pdf, 
video, etc.

ADF Structure
Controlled Vocabularies
Taxonomies, Ontologies
Semantic Data Models

Controlled Vocabularies
Taxonomies, Ontologies
Semantic Data Models



Let’s see some real data!



FID data
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Universal data container



Processed data
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Universal data container



Peak data (tables)

Data Cubes 
Universal data container

Data Cubes 
Universal data container



Native‐format metadata
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Selected “important” metadata

Data Description
Resource Description Framework

(RDF) Model

Data Description
Resource Description Framework

(RDF) Model



To support downstream processes that rely on 
native formats and that cannot natively 
understand ADF

To send data back to the spectrometer

To demonstrate that the conversion to ADF 
does not result in loss of information

Back converting ADF to Bruker format…
Why would you do this?



MD5 hash = 
0C475CFD20FFE4993489B07C1EAC270D

MD5 hash = 
0C475CFD20FFE4993489B07C1EAC270D

We have an App for that!



Back‐conversion enables ADF to be used 
with vendor applications, today!

We can call the back conversion from within 
TopSpin



We can call the back conversion from within 
TopSpin

Back‐conversion enables ADF to be used 
with vendor applications, today!



.ADF One‐button scientific journal
Supplementary Information?

ADF2JOC PoC Application

Structures

Assignments

ADF2JOC fully‐functional
prototype exists today!

Metadata

Journal of Organic Chemistry SI format

Where are we going next??

FID + Proc Data

now.


