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#opendata & FAIR

Opendata, open source, datapaper

Findable : s'assurer que les données sont identifiables et localisables, par un 

homme, mais surtout par une machine

Accessible : rendre ces données facilement accessible par défaut, par un 

homme, mais surtout par une machine

Interoperable : veiller à ce que les données générées soient interopérables 

pour permettre leur échange et réutilisation 

Reusable : prendre les mesures nécessaires à la réutilisation la plus large 

possible des données
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Les principes de la science reproductible

Journal of Molecular Spectroscopy, Implementing the WGDC 
Recommendations in the VAMDC Infrastructure07APR2017

New model for datasets citation and extraction reproducibility in VAMDC,
C.M. Zwölf, N. Moreau, M.-L. Dubernet,
J. Mol. Spectrosc. (2016), http://dx.doi.org/10.1016/j.jms.2016.04.009

Arxiv version: https://arxiv.org/abs/1606.00405

Ils recommandent d’enregistrer le temps correspondant à chaque extraction de données 
issue d’une base de données.

RDA 
Research Data Alliance
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Results
What RDA brought to us (+/-)

• Two grids (still to be validated – join us!)
– One for auto-evaluation, one for the evaluator 
– Each in short or complete version

• A paper in preparation on the grids
• A draft background and draft recommendations

• A framework/infrastructure for the group, visibility
• Contact with new communitites/competencies
• Tools for the work (website, meetings, mailings)
• Process for consultation/endorsement
• But no specific funds – a bit complicated – multiplicity 

of groups and some redundance
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#inra2025 : #opendata & FAIR
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Les formats

Standard : jcamp : Jdx, dx

Complexe : hdf5

! La lecture dans les logiciels

Tableur, le + répandu : tsv, csv
(Tab Separated Values)

Jcampdx (Joint Committee on Atomic 
and Molecular Physical Data) 



JCAMP-DX Limited Term Task Group on
Near Infrared and Chemometrics

Content
•History of the NIR and Chemometrics action
•Test Files
History

A proposal was made to IUPAC that a need existed primarily within the Near 

Ifrared Spectrometry community for an updated standard which would also 

include the standardisation of the long-term storage and transfer of 
chemometric information.
Test Files

Testfiles will be made available here for comment when they become available.
Page last modified 20. September 2004.
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Importation de fichiers volumineux

Depuis ChemFlow, avec une adresse URL ; par exemple depuis ChemProject menu ChemData -
Données

Clic droit : 
copier 
l’adresse 
du lien
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Importation de fichiers volumineux
Depuis ChemFlow, avec une adresse URL
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#inra2025 : #opendata & FAIR
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#inra2025 : #opendata & FAIR
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#inra2025 : #opendata & FAIR
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ChemProject.org menu ChemData
Données

Bases de données spectrales existantes

explorées lors d’un atelier du réseau 

NIRS INRA – mai 2019
BD spectrales des cours en ligne CheMoocs (FUN)  : 

Grains 2 et 6 : Farines de blé
Grain 4 : Huiles d'olives 
Grains 5, 10 et 16 (cours) : Farines de maïs
Grains 4 et 5 : Tavelure sur feuilles de pommier
Grain 7 : Terephthalate
Grain 9 : Huiles d'olive (2)
Grain 10 : Baies de raisin
Grains 12 et 13 : Mayonnaises
Grain 15 : Abricots
Grain 18 : Données simulées
Grain 19 : Beurres et mayonnaises
Bonus : Fromages
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Base de données spectrales existantes

BD spectrales sur les feuilles : opticleaf
http://opticleaf.ipgp.fr/index.php?page=database
http://teledetection.ipgp.jussieu.fr/opticleaf/lopex.htm

X

Spectres
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Base de données spectrales existantes

Article de JB Feret (IRSTEA)  & al, Estimating leaf mass…, Remote Sensing of Environment, 2018
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Base de données spectrales existantes

Base de données challenge IDRC 2016 :
http://www.cnirs.org/docs.ashx?id=269700
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The Council For Near-Infrared Spectroscopy
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Base de données spectrales existantes

Bibliothèque de spectres de sol : 
https://www.worldagroforestry.org/sd/landhealth/soil-plant-spectral-diagnostics-
laboratory/soil-spectra-library - Soil Database
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Base de données spectrales existantes

Williams,  P.  and  Norris,  K.  (2001)  "Near-Infrared Technology in  the  Agricultural  
and  Food Industries". 2nd Edition, pp. 312, Amer Assn of Cereal Chemists, St. Paul, 
Minnesota, USA.

Donald A. Burns, Emil W. Ciurczak (2008), Handbook of Near-Infrared Analysis, 
Third Edition, Boca Raton (États-Unis) : CRC Press, 816 pages
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Choix d’un entrepôt de données

Organisation européenne pour la recherche nucléaire

Our services are generally open for archiving, publishing, and re-usage of data. The 
World Data Center PANGAEA is member of the ICSU World Data System.

Global Biodiversity Information Facility



Merci de votre attention
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