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1. Ubersicht

Dieses Handbuch soll gleichermaBen die Administration (Installation, Definieren von Einstellungen) wie auch
die Benutzung von ensochemSheet erlautern.

ensochemSheet ist Programm zur einfachen, tabellarischen Bearbeitung von Strukturen in SD-Dateien.
Dabei kénnen neben Strukturen auch beliebige Felder mit alphanumerischen Daten erstellt, bearbeitet und in
einer Ubersicht angesehen werden. Einige Sonderfunktionen erleichtern die Pflege des Datenbestandes
sowie die Recherche. Der Benutzer wird durch ein komfortables Mehrfenstersystem geleitet, das selbst
paralleles Arbeiten mit einer gréBeren Anzahl von Dateien ermdéglicht.

Der auf die Benutzung des Programms ausgerichtete Teil dieser Dokumentation ist als eine fortlaufende
Einheit von Lektionen konzipiert. Wir empfahlen allen neuen Benutzern, die Kapitel 4 bis 8 in der gegebenen
Reihenfolge zu lesen, bevor sie mit der Arbeit mit ensochemSheet beginnen.

Vielen Dank, dass sie sich fiir Produkte der enso Software GmbH entschieden haben. Wir wiinschen ihnen
viel Erfolg bei der Arbeit mit ensochemSheet. Besuchen sie unsere Internetseite unter
www.enso-Software.com
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2. Installation

Zur Installation von ensochemSheet auf einem einzelnen Arbeitsplatzcomputer missen sie lediglich die Datei
~Setup.exe” von ihrer Installations-CD aus aufrufen und den Anweisungen auf dem Bildschirm folgen. Bitte
beachten sie, dass sie hierfir Administratorrechte auf dem jeweiligen PC bengtigen.

Das Installationsprogramm wird zuerst die Existenz einiger Systemdienste auf ihnrem Computer Gberprifen
und sie gegebenenfalls installieren oder aktualisieren. Dabei kann unter Umstanden ein Neustart des
Computers erforderlich werden.

Nach dem Start des Setup-Programms sehen sie das folgende Fenster:

ﬁg enzochemSheet

Willkommen beim Setup-Assistenten yon
ensochemSheet

Drer Inztaller wird Sie durch die zur Installation von enzochemSheet erforderlichen Schritte fubren.

WARMUMNG: Diezes Programm ist durch US-amerikanizche Urheberechtzgeszetze und internationale
IUrheberrechtsvertrage geschitzt. Unbefugte Wervielfaltigunag oder unbefugter Vertrieb diezes
Programms oder eines Teils davon wird sowohl straf- alz auch zivilrechtlich verfolgt und kann
schwere Strafen und Schadenerzatzforderungen zur Folge haben.

Abbrechen < Zurick

Dieser Dialog enthalt rein informative und rechtliche Informationen zum Programm. Es ist keine direkte
Einflussnahme durch den Benutzer nétig.
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Klicken sie auf Weiter. Der folgende Dialog erscheint im Assistenten:

i'.,?- enzochemSheet

Installationsordner wahlen

Drer Inztaller wird enzochemSheet in folgendem Ordner installisren.

U in diezem Ordner zu installieren, klicken Sie auf ""weiter''. Um in einem anderen vorhandenen
Ordner zu installieren, geben Sie diezen ein oder klicken Sie auf "Durchzuchen'.

Ordrer:
C:A\Programmetenzo Software GrbHY\enzochemS heeth, Durchezuchen. .. |

Speicherplatzbedarf. . |

Inztallieren Sie enzochemSheet fur fur den aktuellen Benutzer oder fur alle Benutzer diezes
Computers.

= plle Benutzer

& aktueller Benutzer

Abbrechen < Zurick,

In diesem Dialog kénnen sie angeben, in welches Verzeichnis sie ensochemSheet installieren méchte. Wir
empfehlen, dass Standardverzeichnis beizubehalten. Es verweist auf das lokale Programmverzeichnis ihrer
Windows-Installation und ein Unterverzeichnis, in dem standardmaBig alle Produkte der enso Software

GmbH installiert werden.
AuBerdem kénnen sie bestimmen, ob sie ensochemSheet nur fir den aktuell angemeldeten Benutzer oder

fir alle Benutzer dieses Computers installieren méchten.
Nachdem sie ihre Entscheidungen getroffen haben, klicken sie bitte auf ,Weiter”, um mit der Installation

fortzufahren.
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i'él enzochemSheet

Installation bestatigen

Drer Inztaller ist zur Inztallation von enzochemSheet auf Threm
Computer bereit.,

Klicken Sie auf ""weiter", um die Installation zu starten.

Abbrechen £ Zurick |

Wenn dieser Bildschirm angezeigt wird, ist Setup bereit flir die tats&chliche Installation von ensochemSheet.
Bis zu diesem Zeitpunkt sind noch keine Anderungen an ihrem System vorgenommen (das Systemupdate
vor dem Start des Setup-Programms bildet hierbei eine Ausnahme).

Klicken sie auf ,Weiter”, um das Programm jetzt zu installieren oder auf ,Zuriick® um ihre Angaben noch
einmal zu verandern.
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i'é'l enzochemSheet

ensochemSheet wird installiert

enzochemSheet wird installiert,

Yorgang wird auzgefihrt,..

Abbrechen | £ Zuriick wleiter =

Wahrend dieses Fenster angezeigt wird, lauft die Installation und Setup fihrt die zur Einrichtung des
Programms notwendigen Schritte aus. Dies kann einige Minuten in Anspruch nehmen, abhangig von der
Geschwindigkeit inres Computers. Der Fortschrittsbalken zeigt jeweils den aktuellen Stand des gerade
ausgefuhrten Vorgangs an.

Bitte warten sie, bis automatisch das nachste Fenster erscheint. Ein Klick auf den ,Abbrechen” Knopf
beendet die Installation und entfernt die bereits installierten Programmteile wieder von ihrem PC.
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i ensochemSheet

Installation beendet

enzochems heet wurde erfolgreich installiert.

Klicken Sie auf “'Schliefen.

abbrechen 4 Zurick

Wenn dieser Bildschirm angezeigt wird, wurde ensochemSheet erfolgreich und fehlerfrei auf ihnrem Computer
installiert. Sie kdbnnen es nun Uber das Startmeni und die Ordner ,Programme -> enso Software GmbH ->
ensochemSheet -> ensochemSheet starten” ausfihren.

Bitte beachten sie, dass sie firr die Benutzung von ensochemSheet unter Windows XP mit Service Pack 2
oder neuer eine Java Virtual Machine von Sun Microsystems benétigen. Sollten sie Uiber kein solches
Programm verfligen, kénnen sie es unter

http://www.java.com/en/download/windows automatic.jsp
downloaden.

ensochemSheet ist mehrsprachig. Beim Programmestart entscheidet sie Software anhand der im
Betriebssystem eingestellten Sprache, welche Benutzerschnittstelle angezeigt werden soll. Sie kénnen ihre
Sprache entweder iber die in Windows integrierten Sprachoptionen systemweit &ndern oder ensochemSheet
mit dem Kommandozeilenparameter /LNG=DE flr deutsch bzw. /LNG=EN fiir englisch starten.
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3. Deinstallation

Um ensochemSheet wieder von einem Arbeitsplatzcomputer zu entfernen, kénnen sie die in Windows
integrierten Funktionen zur Deinstallation von Anwendungsprogrammen verwenden. Hierflir miissen sie mit
einem Benutzerkonto angemeldet sein, das Uber lokale Administratorenrechte verflgt.

Offnen sie die Systemsteuerung, indem sie im Startmeni auf ,Einstellungen® und dann auf
~Systemsteuerung® klicken. Doppelklicken sie nun auf dem Element ,Software*:

B3 Systemsteuerung

Datei Bearbeiten  Ansicht  Faworiten  Extras 7

= Zuriick. ~ = - | Qhsuchen LY Ordner ®| Be O % & | Ed-

o =]

| @ |
Adresse |[#] Systemsteusrung j
Y b & & © &

Anzeige Automatische BDE Benutzer und  DatumfUhrzeit Disc Detector Drucker

pdates Adminiskrator  Kennwérker
L § ?2 @

Eingabehilfen Erergieopti... Geplante Hardware Internetopti... Landereins... Mail
Tasks
=]
'S W @ 2 A

Maus Metzwerk- und Crdneroptio,,,  QuickTime  Scannerund  Schriftarten Software
DFU-Yerbin, .. k.ameras
¢= & By
2 N
Sounds und  Spieloptionen Syskem Tastakur Telefon- und  Werwaltung
Multimedia Modernoptio. ..

27 Objeki{e) | | 4

Wabhlen sie in der folgenden Liste nun ,ensochemSheet aus und klicken sie auf ,Entfernen”. Beantworten sie

die Nachfrage mit ,Ja“. Danach wird automatisch die entsprechende Funktion des Setup-Programms
aufgerufen:

ensochemSheet

| Entfernen wird vorbereitet...

EEEEEEENEENEEEENEEEEEEEER Abbrechen
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Bitte warten sie, wahrend Setup samtliche Komponenten von ensochemSheet entfernt. Dieser Vorgang kann
je nach der Geschwindigkeit ihnres Computers einige Minuten in Anspruch nehmen. Nach erfolgreicher
Deinstallation erscheint keine explizite Informationsmeldung, sondern ensochemSheet wird ohne weitere
Rickmeldung aus der Liste der installierten Programme entfernt.

Einige von mehreren Produkten der enso Software GmbH gemeinsam genutzte Dateien werden jedoch nicht
geldscht. Sie sollten diese Dateien nach Mdglichkeit beibehalten und nur dann I6schen, wenn sich keine
weiteren Programme der enso Software GmbH mehr auf ihrem Computer befinden:

e ensoChemSearch.dll
e ensoChemViewer.dll
e ensoChemRoutines.dll

Samtliche dieser Bibliotheken befinden sich im Unterverzeichnis ,System32“ ihres Windows-

Installationsverzeichnisses. Wir méchten noch einmal darauf hinweisen, dass wir von einem Léschen dieser
Dateien explizit abraten.
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4. Offnen von Dateien

An dieser Stelle der Anleitung sollten sie bereits Uber mindestens eine SD-Datei verfligen, die sie beliebig
verandern kénnen. Zum Testen und zu Trainingszwecken empfehlen wir, keine Produktivdaten zu
verwenden, sondern lediglich mit Kopien zu arbeiten.

Nach dem Start des Programms klicken sie bitte auf das ,Offnen“ Symbol in der Symbolleiste:

[# ensochemSheet -10] x|
Diatei Bearbeiten  Aktuelles Datenblatt  Suchen  Fenster  Hilfe
Die W | *BM® | 250

| | Daterversion: 1.1.0 - copyight (2] enzo Software GmbH 2

Wahlen sie im erscheinenden Dialog die gewiinschte Datei aus und klicken sie auf OK. Es erscheint ein
neues Fenster, das Datenfenster, innerhalb des Hauptfensters. Wahrend die Daten initialisiert werden,
enthélt es lediglich einen kurzen Informationstext. Abhangig von der Geschwindigkeit ihres Computers kann
das Laden einer groBen SD-Datei mehrere Minuten in Anspruch nehmen. Wéhrend die Initialisierung kann
das Programm nicht beendet werden und sie kénnen auch noch nicht mit der Datei arbeiten. Sie kdnnen
jedoch bereits weitere Dateien 6ffnen.

Nachdem der Initialisierungsvorgang abgeschlossen ist, werden bereits die ersten Daten aus ihrer Datei
angezeigt. In der Statusleiste sehen sie einen Fortschrittsbalken, der anzeigt, in welchem Status sich die
Gesamtoperation befindet. Ist dieser Balken bei 100 Prozent angelangt, wurde ihre Datei vollstandig geladen.
Bis zu diesem Zeitpunkt kénnen sie die sichtbaren Daten bereits ansehen und auch Verénderungen in allen
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Datenfeldern vornehmen. Auf das Verandern von Daten wird dieses Handbuch in einem spéateren Kapitel
néher eingehen.

:‘?] ensochemSheet ;lglﬂ

Datei Bearbeiten  Aktuelles Datenblatt  Suchen  Fenster  Hilfe

Dl | 820 | R0

ﬂE:\Pruiects\ensu\ensuchemﬁheet\Test Data\Kleine DB_sdf

Summenfarmel Malekulargewicht
CgHqqMNOo5 185,24448

CoHgLiN 51,01678

Li

CigH404 N4 46016
uﬁw‘“""

CigH1a04 20224752

o
ke
”__.-.,_DW

Lade S0 Datei: C:4Projec -

| | Daterversion: 1.1.0 - copynght [c] enso Sofbware GrbH 4

Sie kdnnen das eingebettete Fenster beliebig innerhalb des Hauptfensters verschieben und seine GréBe
andern.

Das Anzeigefenster beinhaltet eine Tabelle, die standardmaBig die Spalten ,Molekll*, ,Summenformel” und
.Molare Masse"“ beinhaltet. Je nach SD-Datei konnen weitere Datenfelder wie zum Beispiel ein Trivialname
oder eine Identifikationsnummer enthalten sein.

Wenn sie mehrere Dateien 6ffnen, werden mehrere eingebettete Fenster angezeigt, die sie ebenfalls beliebig
zueinander anordnen kdnnen. Bei automatischen Anordnungen helfen ihnen die Befehle im Men( ,Fenster®:

[Datei Bearbeiten Aktuelles Datenblatt  Suchen | Fenster  Hilfe

0= N | FANECN | %Em %Uherlappend

= Harizortal anordnen

Vertikal anordhen
ﬂ C:A\ProjectshenzoiensochemSheeth T Alle verklzinem

ﬂ C:%ProjectsienzoiensochemShes Alle anordnen

Malekiil 1 C:AProjectzhenzohenzochemSheet'Test D ata\kleine DB =df
] C # 2CAProjects'enzsohenzochemSheetsTest D ata\SearchBesult sdf
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Das folgende Bild zeigt das Ergebnis der selektierten Funktion ,Vertikal anordnen® bei zwei verschiedenen
gedffneten SD-Dateien:

:‘E] ensochem5Sheet ) [m] 4]
Datei Bearbeiten Aktuelles Datenblatt  Suchen  Fenster  Hilfe
DM | $B20 | BREM
it C:\Projects\enso\ensochemS| o [= | | C:\Projects’ |0 x|
Molekid Surnmenfor_ = Molekiil Surnmenforr 2
CqzH7 MO CoHqqMO25
1 |+ 1|+
Cqq1HgM CaHgLiM
2 # )"II \\ [ 5 " HEC\P,HCHJ 276
N— Li
C1qHyoN2 : C1gHz404
3| ¥ ; ..f”\m T T B e T
CapHzotNDg o C1oH1e04
4 | o = N v | . %Wu
Ae
H CaqHz MO HC CgHy40
- u}
5 | o m E | }(’ ~~CHy
] e
H
: C1gH1iND2 e C7H1e03
5 | v O&a A 8| v o .
4 I I 3 4 | 3
@ | 8Eintiége | @ | 1208 Eintiéige |
D ateiversion: 1.1.0 - copyright [2] ensa Safhware GmbH
&

AuBerdem finden sie sémtliche Anordnungsfunktionen auch in der Symbolleiste:

Dater  Bearbeiten  Aktuelles Datenblatt Suchen  Fenster  Hilfe

N=N | 2e [(&Em

Die Symbole entsprechen den Symbolen im Men.
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5. Recherche

Nach dem Offnen einer Datei kénnen sie (iber diverse Recherchefunktionen in ihr suchen. Hierflr stellt das

~suchen* Menl verschiedene Funktionen zur Verfliigung:

Datei Bearbeten Aktuelles Datenblatt | Suchen Fenster  Hilfe

O=m | & " | % SuchenachMDIEki_jlen...

(ﬂP‘ Suche nach alphanumernzchen Daten...

ﬂ C:\Projectz\ensoienzochemS

* '
+
| | kil | Q' Suche nach Duplikaten...

Dieses Kapitel wird im Folgenden auf alle drei Suchvarianten eingehen.

1. Suche nach Molekiilen

Mit dieser Funktion kdnnen entweder eine Struktursuche oder eine Substruktursuche in der aktuellen Datei

durchfiihren.
Bei einem Klick auf den MenUeintrag erscheint das folgende Fenster:

Suche nach Molekiilen )

—===w—-~ $Hwe Do B e e
ADOCOQOUROOCO [1 #9a v OH

orlll»®enwozo

Shem|siry Edltor

emockem.i c{g’t
# 3ET w129

i Suchen |  Abbrechen

(C) enso Sofhware GmbH

(2) Ediar Hilfe

" exakte Suche
& Substruktursuche

u Tetrahedrale Stereochemie
beriicksichtigen
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Hier kdnnen sie die gewiinschte Struktur zeichnen, indem sie eine Vorlage (zum Beispiel den Benzolring)
auswahlen und auf eine freie Stelle auf der Zeichenflache klicken. Die Vorlage wird an dieser Stelle
eingeflgt:

Suche nach Molekulen

- -~ HPmes Difw By %
aﬂ@@@@?@@ [l 383 +fy OB

c

L]

o M) (B

Nun kdnnen sie eine weitere Vorlage auswéhlen, und an die Stelle eines C-Atoms klicken, um sie dort
einzufiigen:

Suche nach Molekiilen

= - - = -I—»$u|]u DL:QK’J %EE-'
am@@@@?@@ [l &8 .y &g

c

s

m O =
[y

Um ein Atom einzufligen, wéhlen sie es einfach aus der Schalterleiste auf der linken Fensterseite aus und
klicken sie entweder auf ein freies Ende einer Bindung oder auf ein anderes, bereits existierendes Atom.
Dies ist auch bei nicht angezeigten C-Atomen mdglich.

Suche nach Molekulen

—==aw-~ $@Omo DEs e
A000060C0 11 &5 ¢ o

c
m IE
0

In der Schalterleiste werden lediglich die wichtigsten, dass heiB3t die am meisten verwendeten, Atome
angezeigt. Falls sie ein nicht in dieser Liste vorhandenes Atom einfligen mochten, klicken sie bitte auf den

Knopf ,Periodensystem* ( ) Er 6ffnet einen weiteren Dialog, in dem sie aus einem Periodensystem das
gewlnschte Element auswéahlen kénnen:
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Select Atom x|

H He
Li | Be BlC|M]|O|F |Ne
Ma | Mg ALLSI| P S| CIH) A

Bl Ca|Sc| Ti| W | CriMnfFe|Co| Mi|Cu|Zn|Ga|Ge|As|Se | Br| kr

Rl S| Y | Zr [HWh|Mo| Te ([Ru|Rh|Pd|Ag|Cd| In |Sn|Skb|Te| | | Xe
Cs| Ba Hf | Ta| W |Re|Qs| Ir | Pt Au|Hg| TI [Ph| Bi |Fo| At |Rn
Fr | Ra

La|Ce| Pr|Md|Pm|Sm| Eu | Gd| Th| Dy | Ho| Er | T ¥hb | Lu
Ac | Th|{Pa| U |Mp|PulAm|Cm| Bk | T | Es [Frm| Md | Ma| Lr

Atornkd apMurnber 10 Charge 1EI

]4 | Cancel |

|Warning: Applet Windaw

Klicken sie einfach auf das gewiinschte Atom und dann auf ,OK". Nun kénnen sie es genauso wie die
vorbelegten Atome in ihrer Struktur verwenden.

Sobald sie ihre Struktur gezeichnet haben, wahlen sie im Suchdialog bitte den gewlinschten Suchmodus aus
(exakte Struktur oder Substruktur). Eine Suche nach einer exakten Struktur findet nur Substanzen, deren
Struktur chemisch exakt der gezeichneten Suchabfrage entspricht. Eine Substruktursuche findet alle
Datensétze, deren Struktur den gezeichneten Teil enthalt.

Die Auswahlbox ,Tetrahedrale Stereochemie berticksichtigen legt fest, ob beim Molekulvergleich
stereochemische Priifmethoden angewendet werden sollen. Diese Funktion kann ihre Suche genauer
machen, speziell bei groBen SD-Dateien aber auch zu PerformanceeinbuBen fihren. Ist die Methode nicht
aktiviert, werden alle Stereobindungen als Einfachbindungen interpretiert.

Klicken sie anschlieBend auf ,Suchen®, um den Suchvorgang zu starten.

2. Suche nach alphanumerischen Daten

Bei einem Kilick auf den MenUeintrag ,Suche nach alphanumerischen Daten® erscheint ein Dialog, in dem sie
auf der linken Seite das Feld auswahlen kénnen, in dem die Suche durchgeflhrt werden soll. StandardmaBig
stehen hierfir in jeder SD-Datei die Felder ,Summenformel” und ,Molare Masse* zur Auswahl. Fir eine
alphanumerische Suche kann immer nur ein Feld ausgewahlt sein. ensochemSheet unterscheidet fiir die
vordefinierten Felder automatisch zwischen einer Text- und einer FlieBkommawertsuche. In
dateispezifischen Feldern wird grundsétzlich eine Textsuche durchgeflihrt. Dementsprechend verandern sich
die auf der rechten Seite angezeigten Eingabefelder und Beschriftungstexte.

Bei einer Textsuche kdnnen sie wie im unteren Bild dargestellt einen beliebigen Text eingeben und dann
auswahlen, an welcher Stelle der Daten gesucht werden soll. Bei einer exakten Suche muss der Text in der
Datenbank exakt mit dem eingegebenen Suchtext Ubereinstimmen. Wenn sie die Funktion ,Beginnt mit*
verwenden, muss der Text am Anfang des Datenbankwerts stehen. Danach kdénnen beliebige weitere
Zeichen folgen. Mit dem Modus ,an beliebiger Stelle legen sie fest, dass der eingegebene Text an beliebiger
Stelle in den Daten vorkommen darf. Davor und danach kann eine variable Anzahl weiterer Zeichen stehen.
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Die Auswahlbox ,GroB-/Kleinschreibung beachten” gibt an, ob bei der Suche zwischen Grof3- und
Kleinschreibung unterschieden werden soll. Ist das Feld aktiviert, so werden nur Datenséatze gefunden, auch
in der jeweiligen Schreibweise der Eingabe angegeben sind.

Alphanumerische Suche 5[

Suche nach alphanumerizchen D aten

Bitte wahlen Sie aus der Lizte ein Feld auz, indem Sie suchen mochten. Dieze Liste enthalt die 2.2t
suchbaren Felder.

Die entzprechenden Suchmoglichkeiten werden darauthin eingeblendet. Definieren Sie anzchliebend ihre
Suchkritenen und Drucken sie auf 'Suchen' urn mit der Suche zu beginnen. Drucken Sie auf ‘Abbrechen’, um
nicht zu Suchen.

Felder TextzLche:
e Summenfarmel I

125 Molekulargewicht
. |D ¥ Exakle Suche

£~ Beginnt mit
" Substring Suche

[ GraR-/Kleinschreibung berlicksichtigen

Suchen |

Bei einer Suche nach einem FlieBkommawert stehen ihnen ebenfalls verschiedene Suchmodi zur Verfligung.
Die ,exakte Suche” sucht nach Werten, die exakt dem eingegebenen Wert entsprechen. ,Kleiner als“ und
,GroBer als“ suchen nach allen Werten, die kleiner bzw. gréBer als der eingegebene Wert sind. Die
.Bereichssuche” ermglicht die Eingabe eines Suchbereichs, in dem sich die in den Daten definierte
FlieBkommazahl zu befinden hat, um als Treffer gefunden zu werden.

FlieRkommazuche:

f* Exakte Suche
= Kleiner als
" Grober als
{~ Bereichsuche

3. Suche nach Duplikaten

Nach einem Klick auf den MenUeintrag ,Suche nach Duplikaten* erscheint ein Fenster zur Auswahl des
Datenfeldes, in dem nach Duplikaten gesucht werden soll. In jeder SD-Datei sind die Felder ,Molekil*,
~summenformel“ und ,Molare Masse“ vordefiniert.

Die Auswahl ,Tetrahedrale Stereochemie beriicksichtigen” entspricht den bei der Struktursuche bereits
angesprochenen Funktionen. Eine Auswertung erfolgt jedoch nur, wenn in der ,Molek(l“ Spalte gesucht wird.
Klicken sie danach auf ,,OK".
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Felder auswahlen x|

Feld auswahlen

Bitte wahlen Sie aus der Lizte ein entzprechendes Feld aus.
Driicken Sie danach auf OF., um fortzufahren,

Felder

2 Molekil
- Summenfarmel
123 Molare Mazze

r T etrahedrale Stereochemie
berickzichtigen

d Abbrechen |

Nach einer beliebigen Suche

In der Statusleiste des aktuellen Datenfensters wird erneut eine Fortschrittsanzeige aufgebaut, die den
jeweils aktuellen Status des Suchvorgangs anzeigt. Wahrend die Suche lauft, kdnnen sie weiterhin normal
mit dem Programm arbeiten. Falls sie die Suche abbrechen mdchten, driicken sie bitte auf ,Esc*.

3454316 Mix-341 216112628

4 o

] Suche l4utt. Driicken Sie |

Sobald die Suche abgeschlossen ist, wird ein weiteres Fenster mit den Suchergebnissen angezeigt. Dabei
bleibt die gedffnete Datei grundséatzlich unveréndert, sie kdnnen das Suchergebnis jedoch in eine neue SD-
Datei abspeichern. Auf das Erstellen neuer SD-Dateien werden wir im nachsten sowie im Ubernachsten
Kapitel naher eingehen. Eine Datei bzw. ein Fenster mit Suchergebnissen kann genauso wie eine ,normale”
Datenbank als Ausgangspunkt fiir weitere Suchen dienen.
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6. Verandern von Daten

Sie kénnen in jeder SD-Datei jedes Feld auBer der Summenformel und dem Molekurlargewicht verandern.
Diese sind unveranderlich, da sie automatisch aus der Struktur ermittelt werden.

Bei jedem anderen Feld kénnen sie es mit einem Klick markieren und mit einem weiteren Klick bearbeiten.
ensochemSheet erkennt automatisch, ob es sich um eine Struktur oder einen alphanumerischen Datensatz
handelt und zeigt entweder den Dialog zur Bearbeitung einer Struktur an oder bietet ein Eingabefeld zur
direkten Datenmanipulation in der Tabelle:

2 C:AProjectziensoiensochemSheeth | est D

Malekulargewicht IO
38028114 Hello *wiorls

185.22135 M-350217130104

Der Dialog zur Bearbeitung von Strukturen unterscheidet sich von dem in Kapitel 5 vorgestellten Dialog nur
darin, dass sie keinen Suchmodus auswahlen kénnen. Alle weiteren Funktionen stehen uneingeschrénkt zur

Verfligung.

Anstatt die Struktur direkt zu bearbeiten kénnen sie auch ein Molekdil aus einer mol-Datei importieren. Offnen
sie dazu einfach das Kontextmen(, indem sie auf der rechten Maustaste auf die Spalte ,Molekdil* klicken.

Wabhlen sie dann den Eintrag ,Importieren*:

*  Neusr Datenzatz
= Deszelektiete Datensatze lazchen
@ Fehlerhafte D atenzatze [Gzchen

o' Alle Datensitze seleklicren
& blle Datensitze deseleklieren

é"n Auzzchneiden
K.opieren
& Einfligen

& Feld leeren

||_1;—.’_’| Impartieren
ﬁ Exportieren

I}: Gehe zu..

Es wird ein bereits von anderen Windows-Programmen her bekannter ,Datei 6ffnen“ Dialog angezeigt, in
dem sie die in das Datenblatt zu importierende mol-Datei auswahlen kénnen. Beachten sie jedoch, dass der
vorherige Inhalt der Zelle damit Gberschrieben wird!

Naturlich ist es genauso einfach mdéglich, eine Struktur aus dem Datenblatt in eine mol-Datei zu exportieren.
Klicken sie dazu auf den ,Exportieren” Eintrag im Kontextmeni und wéhlen sie im erscheinenden Dialog
einen Dateinamen sowie einen Speicherort fir ihre Datei.
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Diese Funktionen sind jedoch nur fir das ,Molekul” Feld verfugbar. Sie kdbnnen mit ihnen keine weiteren
Daten in Dateien exportieren.

Sie kénnen auch die in einem Datenblatt verfligbaren Felder veréandern, indem sie im Hauptmeni unter
,Bearbeiten” auf ,Felder bearbeiten klicken:

Datei | Bearbeiten  Aktuelles Datenblatt  Suchen  Fenster  Hilfe

= }é Buszschhneden Strg+s 0 [T

f.opieren Strg+C
IR, Eirfiigen St
ﬁ eetiTest DataiKlein

ﬁ [rpartieren
| ﬁ Ewportieret

Felder bearbeiten. ..
G [natenblattern mizcher...
T Hc Strukturanzeige einstellen. ..

Summenfarmel

C E:H 11 MO -___::Ei

CoHgLiM

Es erscheint ein Dialog, in dem sie auf der linken Seite alle bereits registrierten Felder der SD-Datei finden.
Durch das Kreuz vor dem Feldnamen kénnen sie festlegen, ob die jeweilige Spalte angezeigt werden soll.
Nur angekreuzte Spalten sind im Datenblatt sichtbar. Nach dem Offnen einer neuen Datei sind alle Spalten
angekreuzt.

Mit den griinen Pfeilen auf der rechten Seite der Liste kbnnen sie die Reihenfolge der Spalten im Datenblatt
festlegen. Ein Klick auf den Pfeil nach unten weist der aktuell ausgewahlten Spalte eine Position weiter hinten
zu, ein Klick auf den Pfeil nach oben zieht die Spalte um eine Position weiter nach vorne.

Mit den Symbolen ,Plus” und ,Minus” auf der rechten Fensterseite kbnnen sie ein neues Feld hinzufligen
oder ein bestehendes Feld I6schen. Bitte beachten sie, dass die Standardfelder ,Molekull*, ,Molare Masse*
und ,Summenformel” nicht geléscht werden kénnen.

Bei einem neuen Feld kénnen sie einen Feldnamen und einen Anzeigenamen angeben. Der Feldname gibt
die Referenz an, unter der die jeweiligen Daten in der SD-Datei gespeichert werden sollen. Der Anzeigename
hingegen gibt die Spalteniberschrift fir das Datenblatt an.

Die Auswahlbox ,Zeige Aktivierungsspalte” gibt an, ob im die erste Spalte des Datenblatts angezeigt werden
soll. In dieser Spalte finden sie ein Kreuz oder ein X, je nachdem, ob der zugehérige Datensatz ausgewahit
wurde oder nicht.

ensochemLab 18 Verandern von Daten



Felder bearbeiten x|

Felder bearbeiten

Bitte wahlen Sie ein Feld aus der Liste aus, um die Detaildaten zu verandern.

kit dem '+ Button konnen Sie neue Felder hinzufugen und mit dem ' Button konnen Sie das akbuell
ausgewahlte Feld lozchen, sofern dies erlaubt ist,

Bktivieren Sie daz Hakchen in der Liste, um das entsprechende Feld Einzublenden bz,
Auzzublenden. N

Drriicken Sie auf OF., um ihre Anderungen zu ubernehmen, andemfallz auf Abbrechen.

Fel::ler iI il

hdolekiil

- Summentarmel & Feldname:
123 Molekulargewicht Iecsdtthemistry
% ID

Angezeigter Mame;
[Malekii

v Feige Aktivienngsspalte

(] I Bbbrechen

Sie kénnen Datensatze aus einer SD-Datei I6schen, indem sie die entsprechenden Zeilen im Datenblatt
deselektieren. Dies kdnnen sie entweder durch einen Klick auf das Aktivierungskreuz in der ersten Spalte
oder Uber das Kontextmend tun.

1 1
380.28114 Hedllo warld

Danach wird neben dem Datensatz ein rotes X angezeigt. Wenn sie die Datei speichern (siehe weiter unten),
wird dieser Datensatz nicht mehr mitgespeichert, er bleibt in der Anzeige jedoch vorhanden. Um ihn sofort
aus der Anzeige zu entfernen ohne die Datei neu laden zu missen, kénnen sie im Kontextmenii die Funktion
,Deselektierte Datensatze I6schen” auswéahlen:

CoH40 44,05256

Y " blle Datenzitze selektieren
—— & alle Datenzdtze deselektieran

v | = [Dezelektierte Datenszatze lozchen |

Nachdem sie eine Suche durchgefiihrt, Daten verandert oder mehrere Datenblétter kombiniert haben (siehe
Kapitel 8), wird ihr resultierendes Datenblatt als veréandert markiert:

| & 11 Eintréige
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Sie kdnnen es speichern, indem sie entweder in der Symbolleiste auf das Diskettensymbol klicken oder im
Hauptmendi unter ,Datei” den Eintrag ,Speichern® auswahlen.

:‘E] enzochem5heet ;IEIEI

Datei Bearbeiten Aktuelles Datenblatt  Suchen  Fenster  Hilfe

D) » 2@ | B m
ﬂ C:AProjects\ensoiensochemSheethT est - o [m] |
talekLil | Surmmenformel | kalekulargewicht | I:I

= CqqHgM 155,1953 M- 360302
BN
2 |+ S

Eﬁuchergehnis -1 -|O] x|

3| ¥ M alekul | Surnrmetformel | Molekulargewicht |

CqqHzqNO 55369098 b34-950;
4 | o
2
E | +
E | #

|
l@ 3 Eintrage ll_l

l@ | 1 Eintrage

| | Daterversion: 1.1.0 - copyright [c] enzo Software GrbH 4

Nun missen sie nur noch einen Namen und einen Speicherort fiir ihre neue Datei angeben und schon sind
ihre Daten gesichert!

Das Speichern einer gréBeren Menge von Strukturen kann einige Minuten in Anspruch nehmen, abhangig
von der Geschwindigkeit ihrs Computers. Wéhrend des Speichervorgangs wird &hnlich wie bei einer Suche in
der Statusleiste des aktuellen Fensters ein Fortschrittsbalken angezeigt, wie viele Daten bereits gespeichert
wurden und wie viel Prozent des Gesamtvorgangs bereits abgeschlossen sind.
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7. Erstellen von Dateien

Mit ensochemSheet kénnen sie auch neue, leere SD-Dateien erstellen und in diese dann Strukturen
eintragen. Klicken sie dazu entweder auf das Symbol ,Neu“ in der Symbolleiste (D) oder wahlen sie im
Hauptmendi unter ,Datei“ den Eintrag ,Neu“ aus.

ensochemSheet wird nun ein neues, leeres Datenfenster 6ffnen. Diese Datei hat zuerst noch keinen Namen
und wird als ,ensochemSheet1“ gefliihrt. Wenn sie weitere Dateien erstellen, werden diese als
~ensochemSheet2“ usw. bezeichnet.

:‘?] ensochemSheet b - ;lglﬂ

Datei Bearbeiten  Aktuelles Datenblatt  Suchen  Fenster  Hilfe

W] B e | B
i) ensochemSheetl =10 =]

Summenformel M olekulargewicht

Mg F ensochemShee - 0] =
Sy =10 x|

Cuirarnanfarrnal | kd nlal vl araasinbb
=10l x|

h olekiil Summenfarmel | M alekulargewicht

| | Daterversion: 1.1.0 - copynght [c] enso Sofbware GrbH 4

Mit der im vorigen Kapitel vorgestellten Speichern Funktion kénnen sie das Datenblatt als SD-Datei auf ihrer
Festplatte speichern.

In jedem Datenblatt, egal ob sie es neu angelegt oder aus einer Datei geladen haben, wird an unterster Stelle
eine Leerzeile angezeigt, die sie verwenden kdénnen, um neue Daten einzugeben. Klicken sie die Zeile
einfach an und danach noch einmal direkt hinein. ensochemSheet 6ffnet den Struktureditor, der schon im
Rahmen der Recherchefunktionen vorgestellt wurde. Hier kénnen sie ihre Struktur zeichnen. Klicken sie
danach auf ,OK®, um ihre Anderungen zu libernehmen und in das aktualisierte Datenblatt zurlickzukehren.
Wenn sie keine Struktur eingeben, wird in der Strukturspalte statt dessen der Text ,No-Structure” angezeigt.
Auch in die SD-Datei wird ein solcher Platzhalter gespeichert.
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8. Datenblatter mischen

Um die Daten von mehreren Datenblattern zu einem Datenblatt zusammenzufassen, die Schnittmenge
zweier Datenblatter zu bilden oder Subtraktionen auszufiihren, kénnen sie in ensochemSheet die Funktion
.Datenblatter mischen“ verwenden. Sie finden sie im Hauptmendi unter ,Bearbeiten® / ,Datenblatter mischen*:

Datei | Bearbeiten  Aktuelles Datenblatt S

O = £ Cut Strgs
F.opieren Strg+C

E B, Eirfiigen Strg+y

Felder bearbeiten. ..

L O atenbltter mi

-1 H3C Malekulanzicht einstellen. .

Das folgende Fenster erscheint:

D atenblatter zusammenfiihren x|

Mizchen von D atenblattern

Mizchoperationen lazsen sich zwischen 2 verschiedenen D atenblattem realisieren. Diese muzsen sie aus den Listen der verfugbaren Blattemn
auzwahlen,

e Mizchoperationen beziehen sich auf Molekulebene. Dhes bedeutet, dal vergleiche uber eine exakte Chemiesuche gemacht werden, wWerden
Schnittmengen erstellk oder Mengen Addiert, dann werden die Daten aus beiden Referenzen zur Ergebrizmenge hinzugefuagt. Diese Duplkate
werden mcht automatizch ausgefiltert oder Zusammengefubit, da die Detaildaten unterschiedich aufbereitet sein konnen.

B el den Ausgabeeinzstelungen konnen sie den Mamen des neuen Datenblattes angeben, oder den Worschlag waon ensoChemShest venvenden, der
Automatizch genenert wird. Mischoperationen konnen aufgrund eventueler Komplexitat der Daten Zetaubwendig zein. Daher erscheint wahrend
einer Mizchoperation unten links eine Statuz-dnzeige. Dort haben zie die Gelegenheit das Mizchen abzubrechen, um neue kntenen festzulegen,
oder den Dialog zu verlassen.

Yerfughare Datenblatter

Mizchoperation Yerfughare Datenblatter

Datenbank,

Datenbank

Kleine DB

&

Gleiche Molekile zuzammenfassen

Alle Datensatze zusammenfassen

Rechte Molekule aus den Linken
entfernen

CIREARE

Linke Maoleklle aus den Rechten
entfernen

Ausgabeeinstellungen

Mame des neuen Auzgabefensters:

ISuchergebnis -1

ok I Abbrechen

Hier kbnnen sie auswahlen, welche Datenblatter sie auf welche Art mischen mdéchten. Bitte beachten sie,
dass sie zwei verschiedene Datenblatter angeben missen. Die Mischoperationen sind im Einzelnen:
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@ Gleiche Molekiile zusammenfassen

L Alle Datensatze zusammenfassen

e Rechte Molekiile aus den Linken
entfernen

» Linke Molekiile aus den Rechten
entfernen

Diese Funktion fasst alle Molekile mit gleicher Struktur
zusammen. Die Ergebnisliste enthélt die gleichen
Datensétze aus beiden Listen. Molekiile, die nur in einer
Liste enthalten sind, werden nicht Gbernommen.

Diese Funktion Ubernimmt alle Datensatze aus beiden
Listen in eine gemeinsame Ergebnisliste. Dabei muss eine
Struktur nicht zwangslaufig in beiden Listen vorhanden
sein.

Diese Funktion entfernt alle Molekiile aus der auf der linken
Seite ausgewahlten Liste, die auch in der auf der rechten
Seite ausgewahlten Liste enthalten sind. Die Ergebnisliste
enthalt nur die Datensétze, die ausschlieBlich in der linken
Liste enthalten sind.

Diese Funktion entfernt alle Molekiile aus der auf der
rechten Seite ausgewabhlten Liste, die auch in der auf der
linken Seite ausgewahlten Liste enthalten sind. Die
Ergebnisliste enthalt nur die Datensétze, die ausschlieBlich
in der rechten Liste enthalten sind.

Nachdem sie ihre Entscheidung getroffen haben, kdnnen sie einen Namen fur die Ergebnisliste angeben
oder den von ensochemSheet vorgeschlagenen Namen beibehalten. Klicken sie anschlieBend auf ,OK*, um

mit der Kombination zu beginnen.

Dieser Vorgang kann einige Minuten in Anspruch nehmen, da jedes Molekl einzeln abgeglichen und in die
jeweilige Liste einsortiert werden muss. Wéahrend der Vorgang ausgefiihrt wird, sehen sie an der Unterseite
des Fensters eine Statusleiste, die den aktuellen Fortschritt anzeigt. Mit dem ,Abbrechen” Knopf kénnen sie

den Vorgang jederzeit abbrechen:

Auzgabeeinztellungen

Mame des neuen Auzgabefensters:

ISuchergebnis -1

|

Abbrechen |

Nachdem die Kombination abgeschlossen wurde, wird der Dialog automatisch geschlossen und das
Ergebnis als neues Datenblatt angezeigt. Sollte die Kombination keine Ergebnisse liefern, erscheint eine

entsprechende Fehlermeldung.
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