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Die   Qualität   publizierter   Experimentaldaten   überstreicht   einen   weiten 
Bereich[1,2],   wobei   bei  13CNMR   Verschiebungen   ihre   extrem   schnelle 
Vorhersagbarkeit   aus   der   chemischen   Struktur   eine   sehr   effiziente 
Möglichkeit zur Überprüfung bietet. Diese Tatsache, sowie die Verfügbarkeit 
großer,   qualitativ   hochwertiger   Referenzdatensammlungen,   war   der 
Ausgangspunkt zur Entwicklung des „CSEARCH RobotReferees“.

Diese Überprüfung kann an zwei Stellen im Rahmen des Strukturaufklärungs 
bzw. Strukturverifizierungsprozesses optimal eingesetzt werden.

1. Bei   der   erstmaligen   Interpretation   der   Messdaten      hier   setzt 
NMRShiftDB[3]   an   und   erlaubt   neben   der   Interpretation   und   der 
interaktiven Zuordnung der Resonanzsignale auch die Archivierung der 
Spektraldaten.

2. Während der Einreichung eines Manuskripts zur Publikation  genau 
hier nimmt der WileyVerlag eine Vorreiterrolle mit seinem 'High
Impact'Journal „European Journal of Organic Chemistry“ ein[4] und 
bietet den Autoren die optionale Verwendung dieser Technologie zur 
Überprüfung der publizierten chemischen Strukturen und ihrer  13CNMR 
Daten auf eventuelle Inkompatibilitäten an.

Die Kommunikation zwischen dem graphischen UserInterface und dem Robot
Referee erfolgt mittels etablierter Standards, wie SDfiles und email. Die 
Datensicherheit   ist   durch   gespiegelte,   räumlich   getrennt   untergebrachte 
RAIDArrays gegeben. Weiters werden sämtliche vom RobotReferee erzeugten 
WebSeiten mit einer digitalen Signatur versehen, um Fälschungssicherheit 
zu gewährleisten.

Im Rahmen dieses Vortrags werden Beispiele zum effizienten Einsatz dieses 
Methodenrepertoires[5,6]   diskutiert   und   der   daraus   resultierende, 
potenzielle Qualitätsgewinn aufgezeigt.
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