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1. Ubersicht

Dieses Benutzerhandbuch bietet sowohl Neueinsteigern als auch erfahrenen Benutzern niitzliche
Informationen zum t&glichen Umgang mit dem elektronischen Laborjournal ,ensochemLab’.

ensochemlLab wurde fir den Einsatz im professionellen Bereich konzipiert und erméglicht Ihnen ein
komfortables Arbeiten.

Hier erfahren Sie, wie Sie das Programm mdglichst effizient nutzen kénnen und welche Funktionen lhnen zur
Verfiigung stehen, um Ihre tagliche Arbeit zu erleichtern.

Diese Anleitung ist als Schritt-flir-Schritt Einfihrung angelegt, kann aber auch als Referenzhandbuch
verwendet werden.

Wir empfehlen, dass Sie samtliche hier beschriebenen Schritte und die Beispiele einmal durchfihren, bevor
Sie die tagliche Arbeit mit ensochemLab beginnen.

Jedes Kapitel hat an seinem Ende eine Zusammenfassung, die noch einmal die wichtigsten Aspekte des
jeweiligen Themas aufgreift und verdeutlicht. An einigen Stellen der Anleitung finden Sie
Anmerkungskastchen, die einzelne Aspekte noch einmal aufgreifen und auf Details eingehen, die fir die
Anleitung zwar nicht zwingend erforderlich, aber dennoch niitzlich sind und Hilfestellung bei Problemen
bieten kénnen.

Sind Sie nur an den Neuerungen dieser Version des Programms interessiert, finden sie eine kurze
Zusammenstellung der wichtigsten Erweiterungen und Anderungen im Dokument ,Release Notes® oder auf
unserer Webseite.

Sollten sie auf einen lhnen nicht gelaufigen Begriff aus der Computerfachsprache stoBen, so finden sie eine
Erklarung im Glossar (Anhang A).

Vielen Dank fiir den Einsatz von Produkten der enso Software GmbH.
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2. Anmeldung

Klicken Sie zum Starten des Programms auf die Windows-Schaltflache Start, zeigen Sie auf Programme \
enso Software GmbH \ ensochemLab, und klicken Sie dann auf ensochemLab starten. Schneller geht’s
wenn Sie auf das entsprechende Symbol auf Ihrem Desktop klicken.

Bevor Sie ensochemLab nutzen kénnen, missen Sie sich anmelden. Dies identifiziert Sie gegeniber dem
Datenbanksystem und legt Ihre Berechtigungen innerhalb des Programms fest.

ensochemLab prift direkt nach dem Programmstart, ob fir die verwendete Datenbank die Angabe von
Benutzername und Kennwort zur Anmeldung nétig ist. Sollte dies der Fall sein, erhalten Sie das folgende
Anmeldefenster:

Anmeldung rz|

Elektronische Laborjournalfuhrung

EﬂSﬂEnEﬂ"ED... Version 6.0.3

slsctronic lsboratory notebook copyright {c) 2003 - 2013 enso Software GmbH
PDOF Reader powered by Foxit Software Company

Report-/Print engine List & Label @ Version 10.0:
Copyright combit® GmbH 1991-2003

Logininformationen eingeben

Bitte geben Sie Benutzername und Kennwort fir die
Datenbank ein

Benutzername: |M_Mu5terrnann |
Kennwort: |--.-.--.--.- | E
| Anmeldung | [ Abbrechen l

Im Feld ,Benutzername* steht als Voreinstellung Ihr Windows Anmeldename. Uberpriifen Sie, ob dies lhrem
Datenbank-Benutzernamen entspricht und andern Sie ihn gegebenenfalls. Geben Sie danach Ihr Kennwort
ein und klicken dann auf ,Anmelden”.

Anmerkung: Sollten Sie nicht sicher sein, welche Daten Sie eingeben missen,
wenden Sie sich bitte an lhren Datenbankadministrator. Die
Anmeldeinformationen fir die Datenbank muissen nicht zwangslaufig
denen von Windows entsprechen.
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Ist keine Angabe von Anmeldedaten nétig, werden Sie automatisch mit Ihrem Windows-Benutzernamen an
der Datenbank angemeldet. Hierflir miissen Sie nichts eingeben oder bestatigen. Das folgende Fenster zeigt

den aktuellen Status an:

Version 6.0.3

Elektronische Laborjournalfihrung

Report-/Print

EHSDEHEMIED...

slactronic laboratory notebook

Yerbinde zur Datenbank...

copyright {c) 2003 - 2013 enso Software GrmbH
PCF Reader powered by Foxit Software Company

Copyright combit® GrmbH 1991-2003

engine List & Label & Wersion 10.0:

Bei ensochemLab Personal Edition und ensochemLab Workgroup Edition auf MSDE erfolgt grundsatzlich
eine automatische Anmeldung.

Zusammenfassung: Vor der Verwendung von ensochemLab missen Sie sich an der
Datenbank anmelden. Dies erfolgt entweder automatisch oder Sie
werden zur Eingabe von Benutzername und Kennwort aufgefordert.

ensochemLab 3
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3. Erstellen Sie Ihr erstes Experiment

Sie sind nun mit der Datenbank verbunden und kénnen Experimente anzeigen und bearbeiten. Da eventuell
noch keine Experimente in der Datenbank gespeichert sind, beginnen wir mit dem Erstellen eines neuen
Experimentes und kehren an einer spéteren Stelle zu den Anzeigefunktionen im Hauptfenster zurlick.

Klicken Sie im Mena (Sie finden es im oberen Teil des Hauptfensters) auf ,Experiment” und dann auf
.Neues Experiment”:

Liske Bericht Suchen  Ansicht  Optio

: r Meues Experiment. ., Skrg+M
Experiment kopieren... Skrg+0
Experiment bearbeiten. .. Strg+F2
Experiment l&schen Strg+Entf
Yersuchsverlauf bearbeiten. .,

Wersuchsverlauf 1&schen

it Zielmolekil vergleichen. ..

Fraktionen tabellarisch bearbeiten..,,  Strg+R

Frakkionen bearbeiten, ..
Folgeexperiment erstellen. ..

Stakus auf "sbgeschlossen" setzen

Sichtbarkeit dndern...

Experiment weitergeben, .

Alternativ kdnnen Sie auch auf das Symbol ,Neues Experiment* (Eﬁ) klicken, das Sie in der Symbolleiste

5] [l% #nhang erstelen. ..
'; Eéﬁ Likeraturangaben expartieren, ..
ﬁ% Literaturangabe kopieren

K.apite
Res ;E Snderungen der Yersion anzeigen.. .
Edu
Fro: @ Zusammensetzung berechnen. ..
finden.
ensochemLab
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Sie gelangen dann zum Eingabeassistenten, der die Eingabe eines Experiments erleichtert. Dieser Assistent
gliedert das Experiment nach thematischen Gesichtspunkten in verschiedene Seiten. Im oberen Teil jeder
Seite finden Sie eine kurze Beschreibung sowie einen erlduternden Hilfetext zu den jeweiligen Angaben.
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3.1. Kopfdaten

Die Seite ,Kopfdaten“ auf der Sie sich im Moment befinden, ist fir allgemeine Angaben zum Experiment

vorgesehen.

Eingabeassistent

Experimentnummer:
TEST-0MD

Abteilung:
Fharmafarschung 111

Frojekt:

Syntheze von Standardpraparaten der Pharmazie

Zweck:

Synthese von Acetylzalicylzdure

Wersuchsreihe:

Sichtbarkeit:
Jeder

Kommentar:

ensochernlab
Copyright [c] 2003 - 2007 by enzo Software GmbH

[ Mavigieren ] [ Einstellungen ]

Kopfdaten des Experiments
Geben sie eine Experimentnummer und weitere Kopfdaten ein.
Die Auzwahlfelder ermcglichen ihnen dabei neben einer Freieingabe die Wenvendung von wom Administrator vordefinierten wierten,

Wersuchsdatum:
| 29.08.2007 -
Labor
| Labor 11I-2 v
Shufe:

C1
Beurteilung:

nach micht klassifiziert v

-

Dieses Experment wird im enzochemlab Benutzerthandbuch verwendet und beschreibt die Synthese von Acetylsalicyls.éure aus Sélicylséure und Essigséureanhydrid.

Fiir weitere Produkte, Technologien oder Informationen besuchen Sie bitte unsere Internetseite unter www.enzo-Software. com. Dort finden Sie auch eine aktuele Liste der
Yertriebspartner, die lhneh geme fur eine personliche Bereatung oder den Enwerb von ensochemlab-Lizenzen zur Verfligung stehen.

I Weiter > ” Fertigstellen ” Abbrechen ]

Die Experimentnummer muss immer angegeben werden. Ohne sie ist keine Speicherung méglich. Eine
Experimentnummer muss eindeutig sein. D.h. wenn Sie eine Experimentnummer wahlen, die schon einmal
vergeben wurde, bekommen Sie beim Speichern eine Fehlermeldung und kénnen nicht fortfahren, bevor Sie

die Experimentnummer gedndert haben.

Abhangig von lhren Benutzereinstellungen kann es sein, dass die Experimentnummer bereits mit einem
Prafix vorbelegt ist, an den sie nur noch eine eindeutige Endung anhangen muissen. Auf das Verandern
dieser Einstellung wird das Kapitel ,Anpassen Ihrer Einstellungen“ eingehen, zu dem wir spater noch

kommen werden.

Ihr Administrator kann auch eine vollstandig automatische Erzeugung von Experimentnummern aktiviert
haben. In diesem Fall ist das entsprechende Feld im Assistenten bereits vorbelegt. Bei einer grauen
Hinterlegung, handelt es sich um eine fest vergebene Nummer, die Sie nicht mehr &ndern kénnen.

Andernfalls ist es nur ein Vorschlag.

Bitte beachten Sie, dass eine einmal generierte Experimentnummer ,verbraucht” ist. Wenn Sie den
Assistenten also abbrechen und erneut 6ffnen, kann diese Nummer nicht mehr generiert werden. lhre
Verwendung ist dann nur noch durch manuelle Eingabe méglich (sofern dies nicht deaktiviert ist). Sie kénnen
dieses Problem dadurch umgehen, dass Sie das Experiment als leere Vorlage fiir die spatere Verwendung

abspeichern.

ensochemLab
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Das Feld ,Sichtbarkeit® ist nur verfligbar, wenn Ihr Administrator die integrierte ensochemLab
Benutzerverwaltung aktiviert hat. Mit ihm kénnen Sie festlegen, welche Benutzer Zugriff auf Ihr Experiment
erhalten sollen. Die Mdglichkeiten sind:

Sichtbarkeit Bedeutung

Jeder Jeder ensochemLab Benutzer kann das Experiment ohne
Einschrankungen anzeigen

Standort Alle Benutzer an lhrem Standort kénnen das Experiment anzeigen

Abteilung Alle Benutzer in lhrer Abteilung kdnnen das Experiment anzeigen

Labor Alle Benutzer in Ihnrem Labor kénnen das Experiment anzeigen

Kostenstelle Alle Benutzer mit der gleichen Kostenstelle wie Sie kénnen das

Experiment anzeigen

Privat Nur Sie kénnen das Experiment anzeigen

“

Diese Einschrankungen gelten auch fir ensochemLab Administratoren. Bitte beachten Sie, dass ,Abteilung
auch ,Labor® einschlieBt, da es sich auf einer hdheren organisatorischen Ebene befindet.

Als Beispiel geben Sie bitte die oben angezeigten Daten ein.

Wenn Sie mdéchten, kénnen Sie auch andere Werte angeben. Beim ersten Mal empfehlen wir jedoch die
oben Gezeigten zu verwenden, da wir sie spater noch bendétigen werden.

Klicken Sie danach auf ,Weiter”, um die nachste Seite im Assistenten anzuzeigen.

Anmerkung: Wenn Sie eine spezielle Seite anzeigen méchten, so missen Sie nicht
so lange auf ,Weiter” klicken, bis Sie die Seite erreichen. Sie kénnen
auch auf “Navigieren” (an der linken unteren Seite des Dialoges)
klicken und dann die gewlinschte Seite auswahlen.
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3.2. Reaktion
Die nachste Seite des Assistenten besteht hauptsachlich aus einem groBen, grauen Feld:

Eingabeassistent El

Reaktion des Experiments

Bitte geben Sie lhre Reaktion ein. Sie kionnen dieze enbweder zeichnen, aus der Zwischenablage einfligen oder aus einer RxN-Datei laden.
Um den Chemieeditor zu starten, konnen Sie entweder auf dieser Box doppelklicken oder das Kontextmenid venwenden.
I Eingtellungzdialog konnen Sie [hren bevorzugten Chemieeditor festlegen. Die Texte am Reaktionzpfeil kidnnen nur 2usammen mit einer gliltigen Reaktion gespeichert werden.

7} £ & -

Dias Experiment besitzt keine Reaktion.
Sie kinnen dber das Kontextmen( oder
einen Doppelklick in diese Box den
Chemie-Editor starten

abc
—

]

Text auf dem Reaktionspleil: Test unter dem R eaktionsplei:

u
=
o

’ Mavigieren ] [ Einstellungen ] ’ Laborwerkzeuge ] ’ < Zuriick, ” Weiter » ” Fertigstellen ” Abbrechen ]

Spéater werden Sie an dieser Stelle Ihre Reaktion sehen, die Sie nun natirlich erst eingeben muissen. Dies
geschieht in der Standardeinstellung mit dem ensochemEditor Web Edition. Natirlich kénnen Sie in lhren
personlichen Einstellungen auch einen anderen Chemieeditor auswahlen.

Sie kdnnen ihn mit einem Doppelklick auf die graue Fléache oder liber das Kontextmen( (rechte Maustaste)
starten:
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| Reaktion bearbeiten

Surmenformnel und molare Masse anzeigen
Maolekilpositionssymbol anzeigen
Texte am Reakkionspfeil anzeigen

Maolekilbeschriftungen anzeigzn

W asserskoffe anzeigen r
L_Iﬂ;: Akarm-Mapping anzeigen

Reaktionszentren b
Edukktvp »

Reakkion kopieren

c',"o Reakkion ausschneiden

[ RxN-Datei importieren.. .
E RxM-Datei expartieren, ..,

Natirlich kénnen Sie auch den entsprechenden Knopf in der Symbolleiste (@) verwenden.

Ein weiterer Dialog mit dem Editor erscheint:
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E Reaktion zeichnen |:|@E|

= = oo e 4 e & Oig w & i () Hite
AOOGORCOO [1 S A eh =)

C

N

(0]

s

F

cl

Br

P

gﬂgu:nememrnr.o. () enso Sofhuare GmbH
[ ok | [ Abbrechen |

Am oberen Rand des Fensters sehen Sie die Symbolleiste. Sie finden dort Knépfe, mit deren Hilfe Sie den zu
zeichnenden Bindungstyp festlegen, Vorlagen auswahlen und den aktuellen Bearbeitungsmodus wechseln
kénnen. Eine Beschreibung aller Funktionen des Editors kdnnen Sie Uber den Knopf ,Editor-Hilfe* (ganz
rechts oben) aufrufen.

Auf der linken Seite befinden sich die am haufigsten verwendeten Elemente, die in die Reaktion eingefugt

werden kénnen. Sollten Sie ein weiteres Atom suchen, klicken Sie bitte auf den Knopf fir ,Atomliste” (_=E_).
Dies ist der erste Knopf von unten gezahlt. Er 6ffnet ein Periodensystem, in dem Sie das gewlinschte
Element auswéhlen kénnen. Dieses kénnen Sie dann wie jedes andere Element in die Reaktionsgleichung
einflgen.

Die Bedienung des ensochemEditor Web Edition ist an die vieler géngiger Editoren angelehnt.
ensochemlab akzeptiert jede Reaktion, die aus mindestens einem Edukt oder einem Produkt sowie einem
Reaktionspfeil besteht. Damit kdnnen Sie Ihre Produkte auch spéater nachtragen, falls diese zum Zeitpunkt
der Eingabe noch nicht feststehen (z.B. erst durch Analytik ermittelt werden missen).

Da die Reaktion unseres Beispielexperimentes jedoch wohlbekannt ist, kbnnen wir sie bereits an dieser
Stelle vollstandig eingeben.
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E Reaktion zeichnen |:|@E|

= = oo e 4 e & Oig w y B i (2) Hire
AO00COGOOO0O0 [1 &S 4 u*y ch ==
c
N
)
5
F
cl
Br
P
= 0 i/EL
(e U JOE
+ )J\ J\ — 0 o + )J\
0 0]
£ o )
gﬂgucnememrnr.o. G705 * CaMoOs = CoHgOa + C2HaOz (€3 enso Software SmbH
[ ok | [ Abbrechen |

Sehen wir uns an, wie die obige Reaktion gezeichnet wurde:

Der Editor hilft uns mit Vorlagen (Sie finden sie in der Symbolleiste). Klicken Sie auf den Benzolring und dann
auf eine freie Position auf der Zeichenflache. Es wird dort eingefligt. Klicken Sie danach auf eine
Einfachbindung und flgen Sie es zum Benzol hinzu, indem Sie auf das C-Atom an der oberen rechten Ecke
klicken. Wahlen Sie nun das O-Atomsymbol aus der linken Werkzeugleiste aus und klicken Sie danach auf
das Ende der neuen Bindung. Es wird dort eingefigt.

Unsere Struktur sieht nun folgendermaBen aus:

o

Alle weiteren Teile der Reaktion werden analog erstellt. Ubrigens sollten Sie Wasserstoffatome nicht direkt in
die Reaktion einzeichnen. ensochemLab erkennt sie automatisch und zeigt sie, abhangig von lhren
Einstellungen, an. Wir werden uns das spéter noch genauer ansehen.

Klicken Sie auf ,OK”, um |Ihre Reaktion zu Gibernehmen.

Anmerkung: Neben ensochemEditor kénnen Sie auch einige andere
Chemieeditoren verwenden. Im Kapitel ,Einstellungen” werden wir
noch einmal darauf zurickkommen.

ensochemLab 11 Das erste Laborjournal



Im Eingabeassistenten wird nun die gezeichnete Reaktion angezeigt:

Eingabeassistent E]

Reaktion des Experiments

gy Bitte geben Sie kre Reaktion ein. Sie kinnen disse enbueder zeichnen, aus der Zwischenablage einfligen oder aus einer BxN-D ated laden.
2 Um den Chemigeditor zu starten, konnen Sie entweder auf dieser Box doppelklicken oder das Kontextmenu venwenden.
Im Einstellungzsdialog konnen Sie [hren bevarzugten Chemieeditor festlegen. Die Teste am Reaktionspleil kinnen nur zusammen mit einer gultigen R eaktion gespeichert werden.

& % B g = =

o A A B

& B o 5}
C7Hg03 C4HgO3 CgHgOq CzHaOz
138,121 102,089 180,157 60,052

ab

C
Text auf dem Reaktionzpleil =+ Text unter dem Reaktionspfeil e
[ Mavigieren ] [ Einzstellungen ] [ Labonwerkzeuge l [ < Zurlick. ” wieiter » H Fertigstellen ” Abbrechen ]

Sollten Sie bereits Uber eine Reaktionsdatei im RXN-Format verfligen, so kénnen Sie diese auch ohne den
Editor zu starten direkt im Assistenten importieren, indem Sie in der Strukturbox mit der rechten Maustaste
das Kontextmen 6ffnen und auf ,Rxn-Datei importieren klicken. Die gleiche Funktion steht lhnen auch tber
den ,Import“ Knopf (%) der Symbolleiste zur Verfiigung.

Es erscheint ein ,Datei Offnen” Dialog, wie Sie ihn von vielen anderen Windows-Programmen kennen.
Wiéhlen Sie dort die gewlinschte Datei aus und bestatigen Sie mit ,Offnen”. Bitte beachten Sie jedoch, dass
dabei die aktuelle Reaktion in der Anzeige Uberschrieben wird!

Eine andere Mdéglichkeit zum Import von RXN Dateien besteht darin, sie aus dem Windows Explorer heraus
auf die Reaktionsflache in ensochemLab zu ziehen.

Reaktionen kénnen auch Uber die Zwischenablage mit anderen Programmen ausgetauscht werden: Hierfiir
bietet ensochemLab die drei Funktionen ,,Ausschneiden” (clu%), .Kopieren* () und ,Einflgen*® (E\) in der
Symbolleiste und im Kontextmeni an. Bitte beachten Sie, dass die Daten hierfir in einem der unterstitzten
Chemieformate vorliegen missen.

Mit der Funktion ,Exportieren® (E) kénnen Sie Ihre Reaktion als RXN-Datei auf lhrer Festplatte abspeichern.

Falls Sie die Wasserstoffatome sehen moéchten, klicken Sie bitte mit der rechten Maustaste auf die Reaktion.
Wahlen Sie dann ,Wasserstoffe anzeigen* und dann gewiinschte Art der Anzeige:

ensochemLab 12 Das erste Laborjournal



@ Reaktion bearbeiten F12

surmenfarmel und molare Masse anzeigen b
Maolekilpositionssymbol anzeigen |
Texte am Reakkionspfeil anzeigen
Maolekilbeschriftungen anzeigzn

ffe anzeigen

@ Akarm-Mapping anzeigen Tf an Heteroatomen
Reakkionszentren b | "CHa An endstandigen Akormen

Eduktyp ) H;‘:'-I &n Hetero- und endstandigen Atomen

an allen Atomen

Reakkion kopieren

Feeakki hineid abe ) .
cl'% BARHON aussEineIcen ==+  Text unter dem Reaktionspfeil:

[ RxN-Datei importieren.. .

E RxM-Datei expartieren, ..,

Die hier gewahlte Einstellung wird fir das gesamte Programm verwendet und in lhren benutzerdefinierten
Einstellungen gespeichert. Sie kénnen lhre Auswahl jedoch bei allen weiteren Molekilen und Reaktionen
wieder andern. Dies werden wir uns im Kapitel ,Einstellungen® noch genauer ansehen.

Der Eingabeassistent sieht mit der Einstellung ,,An Hetero- und endstédndigen Atomen“ wie folgt aus:
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Eingabeassistent E]

Reaktion des Experiments

Bitte geben Sie lkhre Reaktion ein. Sie kinnen diese entweder zeichnen, aus der Zwizchenablage einfligen oder aus einer RxN-D atei laden.
Um den Chemigeditor zu starten, konnen Sie entweder auf dieser Box doppelklicken oder das Kontextmenu venwenden.
Im Einstellungzsdialog konnen Sie [hren bevarzugten Chemieeditor festlegen. Die Teste am Reaktionspleil kinnen nur zusammen mit einer gultigen R eaktion gespeichert werden.

& % B g = =

OH 5 : CH;
0 A T
’ )’L )L O o - )L
H-C (0] CH- HsC OH
(@] (@]

OH
H

& B € D
C7He03 CqHgOz CgHgOy4 CaHaOp
138,121 102,089 180,157 60,052

abec

Text auf dem Reaktionzpleil =+ Text unter dem Reaktionspfeil e
[ Mavigieren ] [ Einzstellungen ] [ Labonwerkzeuge l [ < Zurlick. ” wieiter » H Fertigstellen ” Abbrechen ]

Zusétzlich zur chemischen Reaktion kénnen Sie optional noch Texte angeben, die unter bzw. (iber dem
Reaktionspfeil angezeigt werden sollen. Fillen Sie hierzu bitte einfach die entsprechenden Felder im Dialog
aus. Um die Anzeige mit den neuen Daten zu aktualisieren, klicken Sie bitte auf einen der , Aktualisieren®
Knopfe (==).

3.3. Edukte

Wir kdnnen nun zur nachsten Seite weitergehen.

Dort kénnen Sie zuséatzliche Informationen zu den Edukten, die Sie auf der vorherigen Seite definiert haben,
angeben. Klicken Sie auf ein Edukt (auf der linken Seite auswahlen) und seine Detaildaten werden auf der
rechten Seite angezeigt. Die bereits angezeigten Daten wie Summenformel und Molare Masse wurden aus
der Reaktion extrahiert.

Als Beispiel geben wir die Bezeichnungen und Mengen an. Diese werden unter der Struktur angezeigt. Als
Herkunft geben wir einfach ,Verkdufer 1“ und ,Verkaufer 2“ an. In das ,Artikelnummer* Feld geben wir
,10023" und ,,100563" ein.

Das Herkunfts-Feld ist ein Auswahlfeld. Sie kénnen entweder eigene Eingaben machen (wie wir es eben
getan haben) oder einen vom Administrator vordefinierten Eintrag auswahlen. Ihre neu eingegebene Herkunft
steht Ihnen als Auswabhl bei allen Edukten dieses Experiments zur Verfugung, wird aber nicht fir weitere
Experimente angezeigt. Um eine Herkunft fir alle Experimente in die Liste aufzunehmen, wenden Sie sich
bitte an Ihren Administrator.
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Mit dem Feld , Typ“ kénnen Sie den Typ Ihres Edukts verandern. Die Standardauswahl ist ,Edukt”. Weitere
Mdglichkeiten sind: Reagenz, Katalysator, Lésungsmittel. Abhangig von der ensochemLab- Konfiguration
stehen lIhnen vordefinierte Auswabhllisten fir Katalysatoren und Lésungsmittel zur Verfigung.

Alternativ dazu besteht auch die Méglichkeit fir alle Edukttypen Daten aus einer Moleklldatenbank zu
Ubernehmen. Aus dieser Molekiildatenbank kénnen chemische Struktur, Molekulargewicht, Dichte, CAS-
Nummer, Herkunft etc. Gbernommen werden.

Das Feld ,St6c. Faktor” dient zur Angabe eines stéchiometrischen Faktors, der in die Berechnungen
einbezogen wird.

Die Seite sieht nun so aus:

Eingabeassistent E]
Edukte des Experiments
Geben Sie auf dieser Seite |hre Eduktdaten ein.
Fiir Berechnungen ist die Angabe der molaren Masse erforderlich. Wenn ein Edukt in Losung vorliegt, o konnen Sie dies im Feld "Gehalt” beriicksichtigen.
it einem Doppelklick auf der Struktur konnen Sie diese andern. Auberdem konnen Sie alphanumerische Daten wie Mame und Herkunft eingeben.
DBK + 9 & -
> Summenfarmel: C7THEOZ @
o> Essigsdureanhydrid O H
o konz. Schwefelsdure Molare Masse: 138121 o
Stoc. Fakkar: 1
CAS N
Typ: Edukt L o H
Molekiilbeschriftung: |5 alicylsaure C7Hg 05
[ auf Tragersubstanz 1.38’1?1
: Salicylsure
[ Metalverbindurg
Mame: Salicylzaure s
Herkunft: Chemiegrobhandel Altmann v e
Atikel Mr: 100003 Gehalt: 2 L
Ref-Experiment: EC-103-5 v | & Menge: | E3.050 q v |E
Infarmation S I
Charge: 1 [Lieferung vom 08.12.2004) Mal: 050 | il v |E
&
. Dichte:
Einstellungen
v
Berechnungen |\ Standarddaten S/ eitere Daten [
[ Mavigieren ] [ Einzstellungen ] [ Labonwerkzeuge l [ < Zurlick. ” wieiter » H Fertigstellen ” Abbrechen ]

Falls Sie das ausgewahlte Edukt schon einmal synthetisiert und als Produkt eines anderen Experiments in
die Datenbank eingegeben haben, kénnen Sie dessen Experimentnummer in das Feld ,Ref-Experiment*
eingeben oder mit einem Klick auf die Lupe an rechts neben dem Feld Uber die Struktur danach suchen.

Sie kdnnen Ihre Edukte verédndern, ohne zur Reaktionsseite zurlickkehren zu miissen. Doppelklicken Sie
einfach auf eine Struktur und das gewahlte Edukt lasst sich im bereits bekannten ensochemEditor (oder dem
von lhnen eingestellten Alternativeditor) bearbeiten. Die hier vorgenommenen Anderungen werden
automatisch in die Reaktion Gbernommen.
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Sie kdnnen die Reihenfolge lhrer Edukte mit Hilfe der griinen Pfeile in der Symbolleiste (4 #) andern. Wenn
Sie zur Seite ,Reaktion” zuriickkehren wirden, kdnnten Sie sehen, dass die Reaktion automatisch
entsprechend angepasst wurde.

Es ist auch mdglich, ein neues Edukt einzufligen, indem Sie auf den Knopf ,Neues Edukt” (DJ ) in der
Symbolleiste klicken. Dabei wird ein leeres Edukt ohne Daten in Ihr Experiment eingefiigt. Wenn Sie an
dieser Stelle zur Reaktionsseite zurlickblattern wiirden, kénnten Sie es dort jedoch noch nicht sehen, da es
noch keine Struktur hat. Mit dem bereits erwdhnten Doppelklick auf der Strukturbox kénnen Sie eine solche
einflgen.

Mit dem Knopf ,Edukt I6schen” (3() kénnen Sie ein bestehendes Edukt I6schen. Auch in diesem Fall &ndert
ensochemlLab automatisch die Reaktion.

Wenn Sie Uber keine Struktur verfligen, kdnnen Sie die Summenformel auch manuell angeben und danach
auf das Taschenrechnersymbol neben dem Eingabefeld klicken. ensochemLab berechnet nun automatisch
die zugehdrige Molare Masse.

Falls die ACD Schnittstelle auf dem Server aktiviert wurde (Nahere Informationen hierzu erteilt lhr
Administrator), kdbnnen Sie auch aus der Strukturformel einen chemischen Namen erzeugen lassen. Klicken

Sie hierzu einfach auf den Knopf ,Namen fir Edukt generieren® (E;E]c) rechts neben dem Namensfeld.

Nun wird es Zeit, einen Blick auf die in ensochemLab integrierten Rechenfunktionen zu werfen, wobei wir
unsere bereits eingegebene Beispielreaktion als Grundlage verwenden:

Aus einer Versuchsvorschrift ist uns bekannt:
Einwaage Salicyls&ure: 69,05 g
Einwaage Essigsaureanhydrid: 51,059

Daraus berechnen wir zunachst die Molzahl:

Gehalt: 4 W
Menge: |E3.050 g v o . . )
Geben Sie die Menge 69,05 ein und wahlen Sie aus dem Feld
b al: rmal w -Einheit“ das Element ,g" aus.
Dichte:

Klicken Sie nun auf das aktive Symbol neben dem Feld ,Mol“ und ensochemLab wird automatisch die
Molzahl berechnen. Die Anzahl der anzuzeigenden Dezimalstellen kénnen Sie in den Programmeinstellungen
verandern. Darauf wird ein spateres Kapitel naher eingehen.

Gehalt: x W
Menge: |B3.050 g v L
69,059 Salicylsdure entsprechen 0,5 mol
kal: 050 rnal L
Dichte:

Analog kdnnen Sie nun die Molzahl fir das zweite Edukt berechnen:
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ehalt: 4 w

.| 75210 L .
Menge: J b/ 75,219 Essigsédureanhydrid entsprechen 0,74 mol
Fal 0,74 mol "
Diichte:

Wenn ein Edukt in Lésung vorliegt, kommt das Feld ,Gehalt* ins Spiel. Sie kbnnen den Gehalt in [%], [mol/l]
oder [mmol/l] angeben. Fir den Fall, dass der Gehalt in [mol/I] angeben wird, die Menge in [g] berechnet
werden soll und im Feld ,Dichte’ kein Wert gefunden wird, rechnet ensochemLab mit der Dichte 1 [g/I].

Gehal 10000 o 2 Geben Sie als Gehalt 100 ein und wéhlen Sie daflr die Einheit ,%"
aus (Reinsubstanz). Behalten Sie die Menge und Molzahl aus dem
Menge: |75.210 Z vorherigen Beispiel bei, &ndern Sie die Dichte jedoch auf 1,09 und
klicken die dann auf den Taschenrechner neben dem Feld ,Menge*:
bl 0,74 il " Diese betragt nun nur noch 69 ml.
Auf der Berechnungsseite finden Sie das Feld Volumen. Dort kénnen
Diichte: 1.090 Sie das Volumen parallel zur Masse verwenden.
Anmerkung: Die angegebene Menge bezieht sich nicht auf die geldste Stoffmenge,

sondern auf die Gesamtmenge der Ldsung.

ensochemLab kann auBerdem mit Aquivalenten rechnen. Dazu miissen Sie ein Edukt als Bezugs-Edukt
festlegen. Markieren Sie es dazu in der Auswahlliste und klicken Sie auf den Knopf 8 in der Symbolleiste.
Dem Bezugs-Edukt wird automatisch ein Aquivalent von 1 zugeordnet. In unserem Beispiel empfiehlt es sich,
die Salicylsédure als Bezugs-Edukt zu verwenden.

Um mit Aquivalenten rechnen zu kénnen, muss die entsprechende Option in Ihren Benutzereinstellungen
aktiviert sein. Ist dies nicht der Fall, wird anstelle des Aquivalent-Felds ein Feld flir Mol Prozente angezeigt.
Mit diesem kdénnen Sie jedoch ganz analog rechnen.

Wenn Sie Ihre Einstellungen dndern méchten, missen Sie den Eingabeassistenten hierflr nicht verlassen.
Klicken Sie einfach auf den Knopf ,Einstellungen“ am unteren Rand des Fensters.

Wiéhlen Sie nun das Essigsaureanhydrid aus und leeren die Felder Menge und Mol. Geben Sie ,1,48" ein
und klicken Sie dann auf das Taschenrechnersymbol:

Aauiy. 1.48
Gehalk: 100,00 z w
Menge: | 75.534 rill w
Mal. 0.74 mil w
Dichte: 1.090

ensochemLab hat nun Menge und Molzahl entsprechend dem Aquivalent berechnet. Die Ausbeute der
Reaktion werden wir bei den Produkten berechnen.

Wir haben uns bisher nur auf der abgeteilten Seite ,Standarddaten” bewegt. Zusétzlich unterstiitzt

ensochemLab auch die Eingabe weiterer (zum Beispiel chemisch-physikalischer) Daten. Klicken Sie dazu auf
den Karteireiter ,Weitere Daten*:

ensochemLab 17 Das erste Laborjournal



Eingabeassistent &

Edukte des Experiments

Geben Sie auf dieser Seite [hre Eduktdaten ein.

Fiir Berechnungen ist die Angabe der molaren Mazze erforderlich. *wenn ein Edukt in Lozung vorliegt, 2o kinnen Sie dies im Feld "Gehalt” beriickzichtigen.
it eimem Doppelklick auf der Struktur kinnen Sie diese ndern. AuBerdem kionnen Sie alphanurmerizche Daten wie Mame und Herkunft eingeben.

DB K * "R E-

% Salicylsdure Brechungsindes
o Essigedureanhydrid

Diampfdruck

o konz. Schwefelssurs Flammpurkt

Refraktion
Schmelzpunkt 159 °C
Siedepunkt 211°C

Ziindpunkt

Irformation

A e

Eirztellungen
v
Berechnungen \Standarddaten )\weitere Daten /

’ Mavigieren ] [ Einstellungen ] ’ Laborwerkzeuge ] ’ < Zuriick, “ Weiter » ” Fertigstellen ” Abbrechen ]

Hier kénnen Sie fiir eine Reihe von Datenfeldern weitere Werte angeben. Um einen Eintrag in der Tabelle zu
bearbeiten, klicken Sie bitte mit der Maus auf die entsprechende Spalte oder navigieren Sie mit den
Pfeiltasten lhrer Tastatur dorthin. Klicken Sie danach hinein bzw. driicken Sie die Eingabetaste.

Die Eingabemdglichkeiten hangen vom jeweils gewahlten Feld ab. Mdglich sind folgende Feldtypen:

e Textfelder
Diese Felder kénnen jeden beliebigen Text enthalten. Auch Zahlen und Sonderzeichen sind méglich.
Sie kénnen die Daten mit einer normalen Textdatei vergleichen.

e exakte Zahlenfelder
Diese Felder kdnnen nur Zahlen oder FlieBkommawerte enthalten. Je nach Art der Daten kann in
einigen Féllen auBerdem eine Einheit und / oder eine Bedingung eingegeben werden (z.B. 12,5 °C
bei Raumtemperatur)

e Bereichsfelder
Diese Felder enthalten einen Zahlenbereich oder einen Bereich von FlieBkommawerten. Auch
Einheiten und Temperaturen sind entsprechend den exakten Zahlen mitunter mdéglich.

¢ Nachschlagefelder
Diese Felder erlauben dem Anwender aus einer Liste von vordefinierten Werten zu wahlen. Je nach
Definition ist die Eingabe von Freitext ebenfalls mdglich.

e Link
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Diese Felder erlauben dem Anwender Eingaben analog dem eines Textfeldes. Der Inhalt wird
allerdings als Hyperlink angesehen der durch Anklicken oder per Kontextmenu im Browser ge6ffnet
werden kann.

Bitte beachten Sie, dass die Datenfelder vom Administrator definiert werden. Er kann neue Felder
hinzufligen, den Namen oder den Typ von bestehenden Feldern verédndern und weitere Optionen festlegen.
Er kann auch sprachabhéngige Synonyme angeben, die anstelle der Standardwerte in der
Installationssprache der Datenbank verwendet werden.

Es ist an dieser Stelle nicht méglich, weitere Datenfelder zu definieren. Wenn Sie weitere Felder bendtigen,
wenden Sie sich bitte an lhren Administrator.

Wenn Sie Ubrigens ein neues Edukt anlegen mdchten, das sich nur in einigen Datenfeldern von einem
bestehenden Edukt unterscheidet, miissen Sie nicht alles erneut eingeben. Mit einem Klick auf ,Kopieren®

() kénnen Sie den aktuell ausgewahlten Datensatz duplizieren.
Bitte beachten Sie jedoch, dass hierbei keine Daten in die Zwischenablage kopiert werden und somit auch
das manuelle Einfligen an anderer Stelle nicht méglich ist.
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3.4. Produkte

Klicken Sie nun auf ,Weiter“, um zur Produktseite zu wechseln. Diese Seite befasst sich mit den Produkten
und ahnelt stark der Edukiseite:

X)

Eingabeassistent

Produkte des Experiments

Geben Sie hier Ihre Produktdaten ein. Sollken Sie noch keine Datenzatze in der Reaktion angelegt haben, zo klicken Sie bitte auf "Meu'.
it einem Doppelklick auf der Struktur kinnen Sie diese andern. Aulerdem konnen Sie alphanumerizche Daten wie Mame und Substanzcode eingeben.
Fro Reaktion kidnnen Sie maximal ein Produkt dber die Symbolleiste alz Zielmolekil markieren.

DBX * Db & -
| ~ R - Summenformel: CIHB04 @
o> Essigsaure z -
180.000 CHS

Malare Masse:

Stoc. Fakbor: | 1 |
CAS N '

Typ: | I-.I-auptprodLJEt |

Malekiilbeschriftung:

Ziehmolekiil: <nicht definierts : HO O
CaHg O
[ auf Tragersubstanz 88—

[ Metalverbindung 180,157
Mame: Acetylsalicylééure
Substanzcode: Gehalt: .'IUU,UU E4 |
Charge: Menge  |99.438 [g v
Irformation - = P
Mal: 050 | mol v
@ |
;199,39 |
Einztellungen Ausbeute
'
Berechnungen Ej\Standarddaten_,n{Weitere Diaten /
[ Mavigieren ] [ Einstellungen ] ’ Laborwerkzeuge ] ’ < Zuniick, “ Weiter » ” Fertigstellen ” Abbrechen

Die Auswahl eines Produkts wird auch hier auf der linken Seite vorgenommen und die Eingabe bzw.
Anderung der Daten erfolgt auf der rechten Fensterseite, die wie bereits gewohnt, in Standarddaten und

weitere Daten unterteilt ist.

Im Feld , Typ* kdnnen Sie zwischen Haupt- und Nebenprodukt wéhlen. In diesem Beispiel definieren wir die
Acetylsalicylsaure als Haupt- und die Essigsaure als Nebenprodukt.

Als nachstes definieren wir unser Hauptprodukt als Zielmolekiil. Klicken Sie dazu bitte in der Symbolleiste auf

die Schaltflache ,Als Zielmolekiil setzen® ('==).
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ensochemLab sucht nun automatisch nach der Produktstruktur. Wird Sie nicht gefunden, kdnnen Sie

entweder eine benutzerdefinierte Suche in der Liste der bestehenden Zielmolekiile durchflihren oder ein
neues Zielmolekl registrieren.

Falls Sie sich fur eine Suche entscheiden, wahlen Sie bitte, ob Sie nach einem Namen bzw. Synonym oder
nach einer Struktur suchen méchten. Geben Sie dann den Namen ein bzw. zeichnen Sie die gewlinschte
Suchstruktur (in den Editor gelangen Sie entweder mit einem Doppelklick auf dem Strukturfeld oder tber den
Knopf ,Struktur bearbeiten®) oder importieren Sie Uber das Kontextmeni eine Suchanfrage aus einer MOL
Datei auf lhrer lokalen Festplatte.

Klicken Sie anschlieBend auf ,Suchen*:

Zielmolekiil bearbeiten E|
Q Zielmolekul suchen

Sie konnen Zielmolekiile entweder Uber ihren Mamen oder uber ihre Struktur zuchen,
Bitte wahlen zie den gewiingchten Suchmodus fur ihre Anfrage, geben zie diese ein und klicken zie dann auf "Suchen”.

Suchmodus

() Fielmolekiiname
(%) Shiuktursuche

Struktur

[ Struktur bearbeiten

CH,

HO O

[] 5ubstruktursuche

Zur Reqgistrierung [ Suchen H.ﬁ.bbrechen

Dieses Handbuch geht davon aus, dass Sie noch nicht ber Zielmolekile verfigen. Klicken Sie daher bitte
auf den Knopf ,Zur Registrierung“. Bevor ensochemLab die aktuelle Struktur jedoch als Zielmolekiil
registrieren kann, missen Sie noch einen ersten Namen dafiir eingeben. Der Eingabe weiterer Synonyme
werden wir uns spater widmen.
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Fielmolekiil bearbeiten g|

{) Zielmolekul registrieren

Bitte zeichrnen zie daz zu reqgiztrierende Zielmolekil. Alternativ dazu konnen zie ez auch augz der Zwizchenablage einfligen oder aus einer
MOL-D atei impaortieren, Geben gie anzchlielend einen Mamen dafur ein.

Struktur

Keine Struktur fir Zielmolekil verflgbar,
Sie kiénnen auf dieser Box doppelklicken, das
Kaontextmend verwenden oder auf "Struktur
bearbeiten" klicken, um eine Struktur einzugeben.

[ Struktur bearbeiten ]

Zielmolekulname:

£ur Suche [ Reqistrieren l ’ Abbrechen ]

Sollten Sie doch lieber eine Suche durchfiihren wollen, kdnnen Sie mit einem Klick auf ,,Zur Suche” bequem
zur vorherigen Suchseite zuriickkehren.

Auch auf dieser Seite kénnen Sie die Struktur noch andern. Das Offnen des Chemieeditors erfolgt véllig
analog zur vorherigen Seite. Auch ein Import aus einer MOL Datei ist wieder mdglich.
Nach einem Klick auf ,Registrieren“ wird das Zielmolekll gespeichert und in Ihr Experiment Gbernommen.

Natdrlich ist die Registrierung bzw. Angabe eines Zielmolekils optional. Sie kénnen ein Experiment auch
ohne Zielmolekl speichern. Dies ist zum Beispiel dann sinnvoll, wenn es sich um eine Zwischenstufe fiir
eine Experimentreihe handelt.

Da ein Zielmolekil wie bereits angedeutet beliebig viele Namen (Synonyme) besitzen kann, kébnnen Sie eines
dafr als anzuzeigenden Text in Inrem Experiment auswéhlen. Um den aktuellen Namen zu &ndern, klicken

Sie bitte im Eingabeassistenten auf den Knopf ,Zielmolekil bearbeiten* (@) rechts neben dem aktuellen
Namen des Zielmolekdls.

Mit diesem Knopf kdnnen Sie auBerdem auch ein anderes Zielmolekdl fir lhre Reaktion auswéhlen. Das
folgende Fenster erscheint:

ensochemLab 22 Das erste Laborjournal



Fielmolekiil bearbeiten g|
{) Suchergebnizsze

Sie kionnen ein Zielmolekil auswahlen, indem zie zuerst eine Struktur auf der linken Seite anklicken und danach einen der zugehorigen
Mamen auswahlen.
Ui weitere Ziglmalekulmalekuilnamen [Synonyme] einzugeben, klicken sie bite auf "Meu™.

Zielmolekilstrukuren Zielmolekiilnamen

Mewu

Zuzatzliche Daten

Mame Wiert
Schmelzpunkt 134 -136°C
Siedepunkt 140°C
Zundpunkt h00°C
Flarmnmpukt 280°C

£ur Suche l [ Zur Registienng [ Ok, l ’ Abbrechen

Um ein neues Zielmolekil als Solches auszuwahlen, klicken Sie bitte auf den Knopf ,,Zur Suche®. Sie
gelangen damit zur bereits besprochenen Suchseite. Nachdem Sie die Suche ausgefiihrt haben, kehren Sie
zur aktuellen Seite zurlick. In der linken Liste werden die Strukturen aller gefundenen Zielmolekile
aufgelistet.

Wenn Sie keine Suche durchfiihren, enthalt die linke Liste nur Ihr aktuelles Zielmolekll. Nachdem Sie auf
einen Eintrag geklickt haben, sehen Sie in der rechten oberen Liste alle zurzeit definierten Bezeichnungen fr
das Zielmolekl. Die rechte untere Liste beinhaltet zuséatzliche Daten, die der Administrator fir das
Zielmolekil definiert hat. Bitte beachten Sie jedoch, dass diese zusatzlichen Daten nicht nur vom Zielmolekdl
selbst, sondern auch von seinem gerade ausgewé&hlten Namen abhéngen.

Zu jedem Zielmolekiilnamen sehen Sie auBerdem am rechten Rand der Liste noch ein Informationssymbol

(ﬁ). Wenn Sie die Maus Uber dieses Symbol bewegen, erscheint ein Hinweisfenster, aus dem Sie den
Besitzer sowie das Erstellungsdatum des Zielmolekilnamens entnehmen kénnen.

Um eine neue Bezeichnung einzugeben, klicken Sie bitte auf den Knopf ,Neu*:
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Heuer Zielmolekiilname

Zielmaolek Llnarne:

0Kk | | Abbrechen

Bitte geben Sie den gewlinschten Namen ein und klicken Sie dann auf ,OK". Er wird zur rechten Liste
hinzugefliigt. Sobald Sie den Auswabhldialog mit ,OK* verlassen, wird das gerade ausgewahlte Zielmolekdl mit
dem zu diesem Zeitpunkt selektierten Namen in das Experiment eingetragen.

Anmerkung: Aus Sicherheitsgrinden kénnen Zielmolekile und Synonyme nur im
gesonderten Administrationsdialog bearbeitet und geléscht werden.
Falls Sie einen Datensatz I6schen mdchten, wenden Sie sich bitte an
Ihren Administrator.

Sie kénnen auch nachtraglich ein anderes Zielmolekdil anlegen, indem Sie im Auswahldialog einfach auf ,Zur
Registrierung” klicken. Sie gelangen dabei zur bereits besprochenen Registrierungsseite.
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Wenn das von Ihnen ausgewahlte Zielmolekil zusatzliche Daten enthélt, kbnnen Sie diese bei der Rickkehr
in den Experimentassistenten in lhr Produkt Gbernehmen. Hierfir wird in einem solchen Fall automatisch der
folgende Dialog angezeigt:

Zusdtzliche Daten zum Zielmolekiil eingeben

Zuzatzliche Daten zum Zielmolekil auswahlen

Bitte wahlen sie, welche Daten zie auz dem Zielmalekul ubermehmen mochten.

M armne Wlert
v|  Schmelzpunkt 134-136°C
v| Siedepunlkt 140°C
v Flindpunkt R00°C
v|  Flarmpuinkt Z250°C

0k || abbrechen

In der Liste sehen Sie noch einmal die verfligbaren zusétzlichen Daten. Um einen Eintrag zur Ubernahme
auszuwaéhlen, kreuzen Sie ihn bitte an. Wenn Sie nicht mdchten, dass ein Datenfeld (ibernommen wird,
entfernen Sie bitte den entsprechenden Haken. Standardm&Big sind alle Eintrdge ausgewahlt.

Bitte beachten Sie, dass Sie an dieser Stelle keine Eintrage dndern kénnen. Anderungen an den Daten der
Zielmolekulle sind nur Administratoren in einem gesonderten Dialog mdglich, die Daten des Produkts kénnen
nach der Ubernahme im Experimentassistenten aktualisiert werden.

Mit einem Kilick auf ,OK* werden die Daten Ubertragen, bei einem Klick auf ,Abbrechen” wird lediglich das
Zielmolekil gesetzt, es findet aber keine Ubertragung der zusétzlichen Daten statt.
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Nach lhrer Rickkehr in den Eingabeassistenten fiir Experimente sieht dieser mit gesetztem Zielmolekil wie

folgt aus:
Eingabeassistent [‘5__<|
Produkte des Experiments
- Geben Sie hier lhre Praduktdaten ein. Sollken Sie nach keine Datensatze in der Reaktion angelegt haben, so klicken Sie bitte auf "Meu".
it einem Doppelklick auf der Struktur kinnen Sie diese andern. Aulerdem konnen Sie alphanumerizche Daten wie Mame und Substanzcode eingeben.
Fro Reaktion kidnnen Sie maximal ein Produkt dber die Symbolleiste alz Zielmolekil markieren.
DBaX *++ b & -
b secikalimln: Summenfarmel: |C9H and @
o Essigedure
Malare Masse: |'IBD,1 a7 | C H 3
Stoc. Fakbor: |'I |
CAS N | | 0 o)
Typ: | Hauptprodukt ~ |
Malekiilbeschriftung: | |
Ziemoleki: |spitin "o @)
CaHg O
[ auf Tragersubstanz 88—
[ Metalverbindung A Aisy
Narne: |Acetylsalicylséure |
Substanzcode: | Gehalt: | 100,00 X v |
Charge: | Menge: 83438 |5 v|
Irformation
Mol |0ED [mol v
(5]
;199,39
Einztellungen fiabctis | |
'
Berechnungen j-\Stanclan:lclaten_,n{t\-'\-feitena Daten
’ Mavigieren ] [ Einstellungen ] ’ Laborwerkzeuge ] ’ < Zuniick, “ Weiter » ” Fertigstellen ” Abbrechen ]

Wenn Sie die Referenz Ihres Experiments auf das Zielmolekdil wieder I6schen méchten, klicken Sie bitte

einfach auf ,Zielmolekll abwé&hlen® ("E:j). Das Zielmolekul selbst ist davon nicht betroffen.

ensochemLab
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An dieser Stelle kdnnen Sie auch die Ausbeute berechnen. Dies ist natirlich nur dann mdéglich, wenn ein
Edukt als BezugsgrdBe fungiert und dieses Edukt auch die benétigten Daten (Menge, etc.) bereitstellt.

Geben Sie flr das Beispiel den Wert ,87,8“ in das Feld ,Menge“ ein, wahlen Sie die Einheit ,g"“ aus und
klicken Sie danach auf den Taschenrechner neben dem Feld ,Ausbeute”.

Gehalt: 4 w
Menge:  |B7.800 g v L . L
0,5 Mol Salicylsaure reagiert zu 0,5 Mol Acetylsalicylsdure.
b al: 0.49 riol L
fwisheute: |97.48

Gleiches kdnnen Sie fir das zweite Produkt tun (erhaltene Menge: 60g).

Anmerkung: Wenn Sie mit Tragersubstanzen arbeiten, selektieren Sie einfach die
Auswahlflaéche ,Auf Tragersubstanz®. Weitere Felder zur Eingabe der
zugehorigen Daten werden erscheinen.

Klicken Sie nun auf ,Weiter“, um mit der ndchsten Seite fortzufahren.
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3.5. Beschreibung
3.5.1. Beschreibung (Rich Text)

Die folgende Seite wird zur Eingabe der Beschreibung eines Experiments verwendet. Auf der linken Seite
kénnen Sie den gewlinschten Typ der Beschreibung auswahlen.

Eingabeassistent EI

§ — Beschreibung der Yersuchsdurchfiihrung

Geben Sie die Beschreibung lhres Experiments an. Hierbei konnen Sie mit Hife der Funktionen in der Symbolleiste sowie im Kontextmenil enweiterte Formatierungzoptionen
Ey wemmenden.

£l 25 [ L D EE&S E|']I‘Arial v [[E |~ = e % A
<7 Beschreibung (RichT ext) . * i i i i i i i 1 1 i i i | | | | 1

Wersuchzaufbau |69,05 g Salicylsdure warden mit stwa 69 ml Essigsaureanhydrid in sinem Erlenmeyetkolben mit 15 Tropfen kanz.
@ Tabellarische Beschisibung |Hz304 versetzt und umgeschittalt.

@ Fiezklinns Peszmeter |Der Edenrmeyerkaolben wird im YWasserbad fir 15 Min. unter Rihren auf 60 °C erhitzt. Danach wird die Ternperatur fiir

weitere 5 Min. unter weiterem Rihren auf 80 - 20 °C erhdht.
Anschliefend nimmt man den Erlenmeyerkolben aus derm YWasserbad und stellt ihn in Eiswasser. Es fallt

Acetylsalicylsdure aus, die mit einer Mutsche abgesaugt wird. Der Rickstand wird mit Eiswasser gewaschen und in
100 rnl Ethanal / Wasser (Werhdltnis 1 8) umbkristallisien.

LRl

[ Mavigieren ] [ Einstellungen ] ’ Laborwerkzeuge ] ’ < Zuniick, “ Weiter » ” Fertigstellen ” Abbrechen

Wahlen Sie Beschreibung (RichText) um Texte eingeben zu kdnnen, wie Sie es von
Textverarbeitungsprogrammen (z.B. Microsoft WordPad, OpenOffice, etc.) gewohnt sind. Die Schalterleiste
bietet Ihnen dabei die jeweils méglichen Funktionen an. Fir die Textbeschreibung sind dies:

[ Neues Dokument Dies Léscht den Inhalt des Textfeldes
= Datei 6ffnen Mit dieser Funktion kénnen Sie eine RTF-Datei von Festplatte

einlesen. Bitte beachten Sie, dass manche Programme erweiterte
Informationen in RTF Dateien speichern, die ensochemLab beim
Einlesen nicht Gbernimmt (z.B. Bilder) oder anders darstellt.

= Datei speichern Dies speichert Ihre Versuchsbeschreibung als RTF-Datei auf
Festplatte

= Datei drucken Dies druckt die Versuchsbeschreibung. Hierbei wird grundsétzlich der
gerade eingestellte Standarddrucker verwendet.

hd Ausschneiden Diese Funktion ist nur aktiv, wenn ein Text markiert ist. Sie kopiert die

Markierung in die Zwischenablage und léscht sie aus dem Text
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Kopieren
Einfligen

Schriftart

SchriftgréBe

Fettdruck

Kursiv
Unterstrichen
Links ausrichten
Zentrieren

Rechts ausrichten
Aufzahlung
Hochstellung
Tiefstellung
Schriftfarbe

Diese Funktion ist nur aktiv, wenn ein Text markiert ist. Sie kopiert die
aktuelle Auswahl in die Zwischenablage.

Diese Funktion fligt den aktuellen Inhalt der Zwischenablage in lhre
Versuchsbeschreibung ein

In dieser Liste kdnnen Sie die verwendete Schriftart &ndern. Einzelne
Textabschnitte kdnnen verschiedene Schriftarten haben.

Falls das Experiment auf einem Computer angezeigt wird, der nicht
Uber diese Schriftart verfligt, wird stattdessen eine Standardschrift
verwendet.

Aus dieser Liste kdnnen Sie die SchriftgréBe flr einen Textabschnitt
aus der Liste auswahlen oder manuell eingeben. Diese wird genau
wie in Textverarbeitungsprogrammen immer in ,Punkt angegeben.

Der ausgewahlte Text wird in Fettschrift angezeigt

Der ausgewahlte Text wird kursiv angezeigt

Der ausgewahlte Text wird unterstrichen

Der aktuelle Absatz wird linksbiindig ausgerichtet

Der aktuelle Absatz wird zentriert ausgerichtet

Der aktuelle Absatz wird rechtsbiindig ausgerichtet

Diese Funktion fligt eine Aufzahlung in die Versuchsbeschreibung ein
Der ausgewahlte Text wird hochgestellt

Der ausgewahlte Text wird tiefgestellt

Anhand einer Farbauswahl kann der Text entsprechend verandert
werden. Sie kénnen sowohl die Standard Farbskala als auch eigene
Werte nutzen.

Uber das Kontextmenii kénnen Sie auch Edukt- und Produktdaten in lhre Versuchsbeschreibung einfligen.
Betrachten Sie dazu einfach die Untermenis ,Eduktdaten” und ,Produktidaten®, wo Sie die entsprechenden
Funktionen finden. Mit dem Menu ,Vordefinierte Werte* kénnen Sie aktuelle Werte wie Datum und Uhrzeit
einfugen. Bitte beachten Sie jedoch, dass alle diese Werte nur kopiert, nicht aber verknlpft werden. Andern
Sie also nachtraglich zum Beispiel die Menge eines Edukts, wird der Text der Versuchsbeschreibung nicht
angepasst.

ensochemLab
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Mit einem Klick auf ,Textbausteinfenster anzeigen® (% ) kénnen Sie ein Auswabhlfenster fir eigene und vom
Administrator vordefinierte Textbausteine 6ffnen. Ein Textbaustein erméglicht lhnen, haufig verwendete
Formulierungen und Textteile bequem einzufligen, ohne Sie jedes Mal neu eingeben zu missen. Das
Fenster sieht wie folgt aus:

Texthausteine

Berutzerdefinierte Textbauzteine

Standardverfabren zur Synthese

Yardefinerte Testhausteine

Sicherheitzhirweiz zum Umgang...
Yaordefinierte Werte

Aktuelle et

Aktuellez Datum

Benutzemanme

»D»D»

Im oberen Teil finden Sie Ihre persénlichen Textbausteine, unabhangig davon, ob diese als 6ffentlich oder
privat markiert wurden. Der nachste Bereich enthalt die vom Administrator vordefinierten Textbausteine.

Um einen Textbaustein an der aktuellen Cursorposition einzufuigen, doppelklicken Sie einfach auf dem
entsprechenden Eintrag in der Liste. Alternativ dazu kdnnen Sie ihn auch auswéhlen und danach auf

» 1 extbaustein einfligen® (-%) im Kontextmenu klicken. Auch ein Einflgen per Drag & Drop ist méglich.

Um die Reihenfolge der Textbausteinbereiche zu vertauschen, also z.B. dieqvordefinierten Texte nach oben
zu bewegen, kdnnen Sie die Funktion , Textbausteinblécke vertauschen” () des Kontextmen(s verwenden.

Mit dem Befehl ,Textbausteine bearbeiten” () 6ffnen Sie den Verwaltungsdialog flr lhre persénlichen
Textbausteine, wo automatisch die aktuelle Auswahl zur Bearbeitung selektiert wird. Diese Funktion steht nur
fur eigene Texte zur Verfligung.

Der Verwaltungsdialog wird im Kapitel ,Benutzerdefinierte Textbausteine” ausfihrlich erlautert.

Neben den reinen Textbausteinen finden Sie noch weitere Daten im Textbausteinfenster. Dazu z&hlen
allgemeine Werte wie das aktuelle Datum aber auch experimentbezogene Werte der einzelnen Edukte und
Produkte (Name, Menge usw.), die sich entsprechend gruppiert im unteren Bereich des Fensters befinden.
Sie kdnnen mit diesen Werten genau arbeiten wie mit einem Textbaustein.

Um direkt aus der aktuellen Versuchsbeschreibung heraus einen neuen Textbaustein zu erstellen, markieren
Sie bitte den gewlnschten Text und wahlen Sie dann im Kontextmen( die Funktion ,Auswahl als neuer

Textbaustein® (9') aus. Sie werden nun zur Eingabe eines Namens aufgefordert. Nach einem Kilick auf ,OK®
wird der neue Textbaustein gespeichert.
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Mit Knopf ,Binardatensatz anlegen® () kénnen Sie &hnlich wie bei einer E-Mail weitere Daten an lhre

Durchfuhrungsbeschreibung anhangen. Dieser Anhang kann ein Bild, ein PDF Dokument oder jede andere
Art von Datei sein. An eine Beschreibung kénnen beliebig viele dieser Anhénge angefugt werden.

Eingabeassistent EI

Beschreibung der Yersuchsdurchfiihrung

Hangen Sie Binardateien an die Textbeschreibung lhres Experiments an.

[l 25 fw E el

é Beschreibung [RichText) . Referenz; | Wersuchsaufbau
Yersuchsautbau

& Tabellanische Beschreibung

& Feaklions-Parameter

Kurzinfa: | Diese Darstellung zeigt den korrekten Versuchsaufbau inklusive der wichtigsten benatigten Gerate

Dateiname; |Demo_001_Bin_001.jpg =

st
|

o--0- °°

e

[ Mavigieren ] [ Einzstellungen ] [ Labonwerkzeuge l [ < Zurlick. “ wieiter > |[ Fertigstellen ” Abbrechen ]

Fir jeden Anhang (Binardatensatz) kébnnen Sie eine Referenz und eine Kurzbeschreibung eingeben. Eine
Datei muss immer ausgewahlt werden. Klicken Sie dazu auf den Knopf ,Datei 6ffnen* (). Es erscheint ein
,Offnen” Dialog, in dem Sie die Datei GUber Speicherort und Namen auswahlen kénnen.

Sollten die gewlinschten Dateien in der Auswahl nicht angezeigt werden, klicken Sie bitte im Feld
,Dateitypen® auf ,Alle Dateien®. Diese Dateien kdnnen unter Umsténden jedoch von ensochemLab nicht
direkt angezeigt werden und missen zur Betrachtung in ein externes Anzeigeprogramm geladen werden. Ob
eine interne Anzeige mdglich ist erkennen Sie auch daran, ob Sie hier im Eingabeassistenten ein
Vorschaubild oder nur einen kurzen Hinweistext erhalten.

Um eine importierte Binardatei wieder auf Festplatte abzuspeichern, klicken Sie bitte mit der rechten
Maustaste auf das Vorschaubild und dann auf ,Binardatei speichern®:

E Binardatei speichern...  Strg+5

Word Dokumente und Excel Arbeitsmappen kdnnen mit den jeweiligen Knopfen in der Symbolleiste (

bzw.%) direkt in ensochemLab erstellt werden. Diese Dateien kénnen auch in der Experimentanzeige als
Vorschau angezeigt werden. Beim Ausdruck werden sie wie Bilder in das Dokument eingebettet. Natirlich
kénnen Sie auch eine Word- oder Excel-Datei aus einer externen Quelle importieren.
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Mit einem Doppelklick auf der Vorschau im Experimentassistenten kénnen Sie direkt Anderungen an solchen
Office-Dokumenten vornehmen, ohne die Datei jedes Mal neu importieren zu missen.

Bitte beachten Sie, dass zur Nutzung dieser Funktionen die entsprechenden Microsoft Office Anwendungen
auf lhrem lokalen Computer installiert sein missen. Ist dies nicht der Fall, kénnen Sie Office Dokumente nur
als normale Bin&rdateien unbekannten Typs anhangen.

Falls keine Office-Dokumente angezeigt werden und auch die Funktionen zum Erstellen neuer Dokumente
nicht verflgbar sind, ist diese Funktion eventuell in Ihren persénlichen Einstellungen deaktiviert. Nahere
Informationen hierzu finden Sie im Kapitel ,Anpassen lhrer Einstellungen® in diesem Handbuch.

Wenn Sie ein PDF- oder Word-Dokument oder eine Excel-Arbeitsmappe auswahlen, kénnen Sie zwischen
den einzelnen Seiten |hrer Datei blattern. Hierzu blendet ensochemLab am oberen Rand des
Vorschaubereichs eine spezielle Symbolleiste flr die Navigation ein:

M 4 » M 2 43

Im Textfeld wird immer die Nummer der aktuell sichtbaren Seite angezeigt. Geben Sie hier eine Seitenzahl
ein und driicken Sie danach die Eingabetaste, um direkt zu dieser Seite zu springen. Im Beispiel ist gerade
Seite 2 von 3 sichtbar. Die Funktionen der Kndpfe sind:

[4 Zeigt die erste Seite lhres Dokuments an
4  Zeigt die vorherige Seite an

p  Zeigt die néchste Seite an

M Zeigt die letzte Seite Ihres Dokuments an

Mit dem Knopf ,Binardaten I6schen” (3@) kénnen Sie einen angehéngten Binardatensatz wieder I6schen. An
eine Durchflihrungsbeschreibung kénnen beliebig viele Dateien angehéngt werden. Fir die GroBe der
Binardateien besteht ebenfalls keine programmtechnische Beschrankung.
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3.5.2. Tabellarische Beschreibung

In der tabellarischen Beschreibung (né&chste Seite im Assistenten) wird im Allgemeinen der Verlauf der
Reaktion dokumentiert, einschlieBlich Temperaturen, Mengen und Kommentaren jeglicher Art. Sie kbénnen
allerdings auch jede andere stichpunktartige Dokumentation erstellen, die den zeitlichen Verlauf der Reaktion
angibt. In diesem Beispiel dokumentieren wir die Zugabe der Edukte sowie die wesentlichen Verdnderungen
der Temperatur.

Eingabeassistent @

§ — Beschreibung der Yersuchsdurchfiihrung
Geben Sie die tabellarizche Beschieibung lhres Expenments ein. B
&g Flicken Sie auf den Schalter "Einfiigen”, um eine neue Zeile einzufiigen. Zum Andem einer Eingabezeile driicken Sie <Strg> + <Enter> oder klicken Sie nach der Auswahl einer

Zelle in diese hinein,
Mit den Funktionen "Kopieren'' und 'Einfligen'' konnen Sie Daten zwizchen ensochembab und anderen Anwendungen wie 2.B. Excel uber die 2wischenablage austauschen.

BB 3 + @+ B B %

@ Bezchreibung [RichT ext) [ atum | Zeit | Zeit absalut | Temp. | tenge K.ommentar
Wersuchsaufbau 27.04.2007 10:00 0 Minuten 25°C | B9.05 g Salicylzaure 5 alicylzdure in Erlenmeyerkolben geben
&p Tabellarische Beschreibung 28.04.2007 07:30 0 Miruten 25°C B9 mlEssigsdureanhydid | Essigsdureanhydrid zur Salicylsdure geben
& Fesklions:Parameter 20042007 O7:30 | OMinuten 25°C | 15 Troplen Schwefelsiurs | Mit Schwefelsiune versetzen und umschilteln
28.04.2007 07:31 | 1 Minute EDC Fiir 15 Minuten auf 60 °C im Wasserbad unter
Riihren erhitzen
28.04.2007 07:46 16 Minuten 8E5°C Fiir weitere 5 Minuten auf 80 - 30 °C erhitzen
28.04.2007 0751 21 Minuten (I Im Eiswasser abkihlen
28.04.2007 0210 40 Minuten Ausgefallenss Produkt mit der Mutsche absaugen
und mit Eiswasser waschen
28.04.2007 0312 42 Minuten In Ethanol # ' azszer [1:8] umbkiiztallizieren
28.04.2007 0835 1 h 5 min 110°C Kristalle im Trockenofen fiir 1 Stunde trocknen
[ Mavigieren ] [ Einstellungen ] [ Laborwerkzeuge ] [ < Zuniick, “ Weiter > |[ Fertigstellen ” Abbrechen

Sie kdnnen direkt in der ersten Zeile mit lhrer Eingabe starten. Diese Zeile wird von ensochemLab

automatisch angelegt. Mit dem Knopf ,Zeile hinzufiigen* (Em) kénnen Sie eine neue Zeile in die Liste

einfugen. Diese wird nach der aktuellen Zeile eingefiigt. Dies ist ebenso mdglich, wenn Sie am Ende einer
bestehenden Zeile auf die Tabulatortaste driicken. Mit der Tabulatortaste gelangen Sie auch in das nachste

Eingabefeld. Mit dem Knopf ,Zeile einflgen*® (Et') kénnen Sie eine neue Zeile vor der aktuellen Zeile
einfugen. Der Knopf ,Zeile I6schen® (E:") I6scht die aktuell ausgewdhlte Zeile.

Pro Experiment sind beliebig viele Zeilen mit tabellarischer Beschreibung mdglich, an die jedoch keine
Bin&drdaten angehangt werden kénnen.

Um die Daten einer Zelle zu verandern, kénnen Sie diese entweder mit einem Klick oder den Pfeiltasten lhrer
Tastatur markieren und danach die Eingabetaste dricken. Sie kdnnen auch in eine markierte Zelle
hineinklicken, um den Bearbeitungsmodus zu éffnen.

Bitte beachten Sie, dass Zeilenumbriiche innerhalb einer Zelle nur im Kommentarfeld méglich sind. Bei
anderen Spalten empfehlen wir, eine neue Zeile anzulegen.
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Sollten Sie einen zu langen Text eingeben, wird er im Eingabeassistenten mit ... abgekurzt. Dabei werden
jedoch nicht die eigentlichen Daten abgeschnitten, sondern es wird lediglich die Anzeige verkirzt. In der
Experimentdarstellung im Hauptfenster und bei Ausdrucken fligt ensochemLab automatisch entsprechende
Umbriche ein, um alle Daten darstellen zu kdnnen.

Die erste Zeile belegt ensochemLab automatisch mit dem aktuellen Datum vor. Bei weiteren Zeilen wird das
Datum der jeweils direkt dariiber befindlichen Zeile tbernommen. So kénnen Sie zum Beispiel einen Versuch
von vergangener Woche nachtréglich dokumentieren, ohne jedes Mal das Datum &ndern zu missen.

Mit dem Knopf ,Nach oben*” (4) schieben Sie eine Zeile lhrer Beschreibung nach oben. Nach unten (¥)
bewegt die aktuelle Zeile nach unten.

ensochemLab unterstitzt auch den einfachen Datenaustausch mit anderen Programmen. So kénnen Sie
zum Beispiel Ihre tabellarische Beschreibung in Excel weiterverarbeiten und dann nach ensochemLab zurlick
Ubertragen.

Die Funktion ,,K%eren“ () kopiert dabei die gesamte Tabelle in die Zwischenablage.

Mit ,Einflgen” (&) flgen Sie die Tabelle in der Zwischenablage wieder in ensochemLab ein. Achtung: lhre
aktuelle Tabelle wird hierbei tiberschrieben. Hierflir wird eine Ersetzungswarnung angezeigt. Falls Sie diese
Warnung nicht mehr sehen méchten, kreuzen Sie bitte das Feld ,Diese Meldung nicht mehr anzeigen” an. Im
Einstellungsdialog kénnen Sie diese Entscheidung jederzeit riickgangig machen. Wenn Sie die Méglichkeit
des Abbruchs wéahlen, wird der Dialog beim nachsten Mal grundsatzlich noch einmal angezeigt.

Sollten Sie damit versehentlich Daten importieren, die Sie nicht beibehalten mdchten, kénnen Sie die letzte

Einfligeoperation mit dem Knopf ,Rickgangig" (%) rickgéangig machen.
Sollten die neuen, auBerhalb von ensochemLab bearbeiteten Daten mit dem benétigten Datenformat nicht
vereinbar sein (z.B. weil sie eine andere Spaltenzahl besitzen oder das Datumsfeld einen anderen Text

enthalt), erhalten Sie eine entsprechende Fehlermeldung und kénnen entscheiden, ob Sie den Vorgang
fortsetzen (dabei verlieren Sie unter Umsténden Daten) oder abbrechen méchten.

Sie kénnen die tabellarischen Daten in diesem Modul auch in eine CSV-Datei exportieren (%) bzw. von
einer solchen importieren (%). Nahere Informationen hierzu finden Sie im gesonderten Kapitel
,Datenaustausch mit CSV*.

Um Datum / Zeit Angaben, die z.B. aus einer als Kopie verwendeten Vorlage stammen, an die aktuellen

Werte anzupassen kénnen Sie einen Hilfsassistenten nutzen (@ﬂ'). Mit diesem wird anhand eines neu
festgelegten Referenzdatums, bzw. einer angegebenen Zeit der Verlauf neu berechnet.
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3.5.3. Reaktionsparameter

Die Sektion ,Reaktionsparameter” kann — nomen est omen - zur tabellarischen Auflistung der
Reaktionsbedingungen genutzt werden. (Wurde unter Druck gearbeitet? Raumtemperatur?)

Das Feld ,Name* ist ein Auswabhlfeld. Jeder Parametername, den Sie angeben, wird temporar fir dieses
Experiment in die Liste aufgenommen und kann in allen folgenden Zeilen ausgewahlt werden. Beim Anlegen
eines weiteren Experiments wird diese Liste jedoch nicht Gbernommen.

Das Feld ,Einheit” funktioniert &hnlich, hier werden aber zusatzlich noch die vom Administrator vordefinierten
MaBeinheiten angeboten.

Jeder Reaktionsparameter muss mindestens einen Namen haben. Sollten Sie einen Reaktionsparameter
ohne Daten eingeben, erhalten Sie beim Speichern des Experiments eine entsprechende Fehlermeldung.

Eingabeassistent El
Beschreibung der Yersuchsdurchfiihrung
Geben Sie die Reaktionsparameter [hres Experiments ein. .
Klicken Sie auf den Schalter "Meu”, um eine neue Zeile einzufiigen. Zum Andern einer Eingabezeile driicken Sie <Strgx + <Enter> oder klicken Sie nach der diuswahl einer Zelle in
digze hinein.
Mit den Funktionen "'Kopieren'" und 'Einfligen'' konnen Sie Daten zawizchen ensochembab und anderen Anwendungen wie 2.B. Excel uber die 2wischenablage austauschen.
B, B= & v B = g
Q Bezchreibung [RichT ext] | M ame |Welt | Einheit | Kaommertar
Wersuchsaufbau Temperatur E0 i 15 min

& Tabelarische Beschreibung Temperatur a5 o 5 tmin

<p Reaktions-Parsmeter | Temperatur 0 i Eisbad zum Urnkrigtallizisren

[ Mavigieren ] [ Einstellungen ] ’ Laborwerkzeuge ] ’ < Zuniick, “ Weiter » ” Fertigstellen ” Abbrechen ]

Die Bearbeitung der Zellen erfolgt analog zur tabellarischen Beschreibung. Auch hier sind beliebig viele
Datensatze ohne angehangte Binardateien moglich.

Klicken Sie auf ,Weiter”, um im Assistenten fortzufahren.
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3.6. Literatur

Eingabeassistent @

Literatur des Experiments
Geben Sie lhre Literaturdaten fiir daz Experiment ein.
Klicken Sie auf "Meu', um ein neues Literaturelement zu erstellen oder wahlen Sie einen existierenden Eintrag aus der Liste aus, um ihn zu bearbeiten,

DB X &% H Moy ol

Al Chemie 11 |
| Literaturquelle; | Buch v

Buch: | Chemie SII v

Atikel/Titel: Syntheze von Standardpraparaten der Pharmazie

Autoren; M. Tausch, M. v Wachtendonk

| Jdahr 1286

| Ausgabe:

| vonsete:  |290 | BisSeie [300

| Patent Hr:

Kommentar:

URL: http:/ Ao enzo-Software. cam %
[ Mavigieren ] [ Einzstellungen ] [ Labonwerkzeuge l [ < Zurlick, “ wieiter > ” Fertigstellen ” Abbrechen ]

Nun kdnnen Sie die von Ihnen verwendete Literatur angeben. Klicken Sie auf ,Neue Literatur* ([jl ), um eine
neue Literaturstelle anzulegen. Geben Sie danach auf der rechten Seite lhre Daten ein.

Die eingegebene URL kdénnen Sie bequem mit dem Knopf ,URL testen” (%) in Inrem Webbrowser aufrufen.

In der Navigationsleiste auf der linken Seite kénnen Sie die erstellten Literaturstellen auswahlen. Ein
bestehender Eintrag kann nach dem Auswahlen mit der Funktion ,Literatur I16schen® (3() wieder entfernt

werden. Mit der Funktion ,Literatur kopieren” (1&}') kénnen Sie eine Kopie eines bestehenden Datensatzes
anlegen, wenn Sie zum Beispiel nur die Ausgabe oder die relevanten Seiten eines Experiments &ndern
mussen.

Mit den griinen Pfeilen (% ®#) kdnnen Sie die Reihenfolge der Literaturdatensatze verandern.

Sie kénnen auBerdem Literaturhinweise aus einer Datei (@) oder anderen Experimenten (ﬁ'ﬁ) importieren.
ensochemLab bietet Ihnen zusatzlich die Méglichkeit, mit Hilfe eines internen Zwischenspeichers, Daten

einzufiigen ('ﬁ), die vorher in selbige kopiert wurden. Weiterhin ist es moglich Daten in eine Datei
exportieren (“i=l). Alle Dateien werden im RIS Format erwartet und geschrieben.
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Jeder dieser Datensatze kann ein oder mehrere Anhange (Binardatensatze) enthalten. Um einen

Bindrdatensatz anzulegen, klicken Sie bitte auf ,Neue Binardaten” ( ). Dies geschieht analog zu den
Anhéangen der Durchfiihrungsbeschreibung.

Klicken Sie auf den Knopf ,Binéardaten l6schen* (3@), um einen bestehenden Binardatensatz zu I6schen.
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3.7. Analytik
Klicken Sie auf ,Weiter”, um zur Analytikseite zu gelangen.

Eingabeassistent EI

= Analytik des Experiments
H Geben Sie Analptikdaten fur die E dukte, die Produkte oder fur das gesamte Experiment an.
6, Die Methode muzz dabei jeweils angegeben werden.

Auberdem konnen Sie beliebige Bindrdaten anfiigen.

DB XK EEW

B Edukte Prabenir: Bedingung:
B g Salicylssure [1024 | Bromthymolblau als Indikatar
EE PH-Test
e : Methode: Liosungsmittel:
B Essigsiureanhydrid : = )
PH-Test | |'Wasszer A

5 korz Schwefelsiure
B Produkte

=) % Acetylsalicylsaure [ Evgebiis s Text

B PH-Test Min: .Max.:l Einheit:
G ESigsaue |0.000 £.990 |pH
ﬁ PH-Test Werweis:
m Reaktion
Kommentar:
¢ 3|
[ Mavigieren ] [ Einstellungen ] ’ Laborwerkzeuge ] ’ < Zuniick, ” Weiter > ” Fertigstellen ” Abbrechen

Auf dieser Seite werden durchgefuhrte Analytikmethoden und deren Ergebnisse flr Ihr Experiment
angegeben.

Klicken Sie in der Liste auf der linken Seite auf einen Edukt, ein Produkt oder die gesamte Reaktion. Wahlen

Sie dann den ,Neu* (Efl') Knopf, um einen weiteren Analytikdatensatz zu erstellen oder markieren Sie einen
bestehenden Unterknoten, um einen bereits existierenden Analytikdatensatz zu bearbeiten. Die Daten
werden auf der rechten Seite des Fensters angezeigt und kdnnen auch dort bearbeitet werden.

Mit dem ,Léschen® Knopf (3() kénnen Sie einen Analytikdatensatz I6schen. Um einen bestehenden

Datensatz zu duplizieren, klicken Sie bitte auf ,Kopieren* (&),
Diese Funktionen sind nur fir Analytikdatensatze selbst verflgbar, nicht fir Kategorien oder Unterelemente.

For jeden Datensatz ist die Angabe einer Methode zwingend erforderlich. Sie kénnen diese entweder aus
einer vom Administrator definierten Liste auswahlen oder selbst eingeben. Wenn Sie einen Wert selbst
eingeben, steht er in den Auswabhllisten aller Analytikdatensétze dieses Experiments zur Verfligung, nicht
jedoch in denen neuer Experimente. Gleiches gilt fiir die Liste der Losungsmittel.

Das Analytikergebnis kann entweder numerisch oder als Text eingegeben werden. Die Art der Eingabe

kénnen Sie Uber die Auswahlbox ,Ergebnis als Text" festlegen. Dementsprechend veréndern sich die Felder
zur Dateneingabe. Der Kommentar ist unabhangig vom gewéhlten Format.
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Jeder dieser Datensatze kann ein oder mehrere Anhange (Binardatensatze) enthalten. Um einen

Bindrdatensatz anzulegen, klicken Sie bitte auf ,Neue Binardaten” ( ). An dieser Stelle miissen Sie im
Gegensatz zur Durchfiihrungsbeschreibung keine weiteren Daten mehr angeben, sondern nur die zu
importierende Datei auswahlen. Dies geschieht analog zu den Anhéngen der Durchflihrungsbeschreibung.

Klicken Sie auf den Knopf ,Binardaten I6schen* (3@), um einen bestehenden Binardatensatz zu I6schen.

3.8. Berechnungsseite

Mit dem ,Weiter* Knopf des Assistenten gelangen Sie zur Berechnungsseite:

Eingabeassistent E]
Berechnungen
Dieze Seite zeigt alle Edukte und Produkte in einer tabellarischen Ansicht.
Sie kinnen jedenWert fir alle Elemente verandem. Die zugehorigen Berechnungen werden von engochemlab automatisch aktualisiert, Bitte beachten Sie, dazs die
Einstellung fur automatizche Berechnung an dieser Stelle nicht verwendet wird. Unabhangig davon werden immer automatizche Berechnungen durchaefiht.
;
Infarmation - Feaktion
Edukt
® o .
. ol Menge | Dichte | Yaolumen Gehalt Stach. Faktoll Aquiv. | I olare b
Einstellungen |
) A% Salicylsaure 0.50 mol £9.050g 1 1.00 138
o B Essigsdureanhwdrid 0.74 mol 7h.hd6g 100,002 1 102
Berechhungen - = " |
konz. 5 chwefelzaure 1
< >
Produkte
al Menge |Ausbeute| Gehalt Stach. Faktor | Malare Mazse
C* Acetylsalicylsaure 0,50 mal 89,4389 93,20 100,00% i 180,157
[ Eszsigsaure il B0,000
[ Mavigieren ] [ Einzstellungen ] [ Labonwerkzeuge l [ Fertigstellen ” Abbrechen

Auf dieser Seite sehen Sie alle berechenbaren Daten der Edukt- und Produktseite noch einmal in je einer
Ubersichtstabelle zusammengefasst. Zusatzlich zu den Feldern, die lhnen auch auf der Edukiseite zur
Verfligung stehen, bietet Ihnen die Berechnungsseite das Feld Volumen. Dieses Feld steht Ihnen zur
Verfagung, wenn die Dichte eingetragen wurde und die Menge als Masse angegeben wird. Sie kdnnen dann
Volumen oder Masse parallel angeben.

Klicken Sie in eine der Zellen, um die entsprechenden Daten zu verandern. Als Beispiel verdoppeln wir
einfach die Gr6Be unseres Ansatzes. Klicken Sie dazu in das Feld ,Mol* in der Zeile fiir die Salicylsdure und
geben Sie 1,00 ein:

1,00 mol
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Sobald Sie das Bearbeitungsfeld verlassen, gleicht ensochemlLab automatisch alle anderen betroffenen
Werte an. Dass heiB3t, dass nun auch 1 mol Essigsaureanhydrid verwendet werden, da beide Edukte mit
einem Aquivalent von 1,48 angegeben wurden. Auch die Stoffmengen wurden jeweils verdoppelt.

Bei den Produkten sank die Ausbeute von 97,48% auf 48,74%, also die Halfte. Die resultierende Menge
wurde als Konstante beibehalten.

Unabhéngig davon, ob die automatische Neuberechnung der Edukte und Produkte in lhren persdnlichen
Einstellungen aktiviert ist, wird auf dieser Seite immer automatisch berechnet. Der Rechenablauf (welcher
Wert wird aus welcher Angabe berechnet?) entspricht jedoch lhren Einstellungen. Mit dem Thema
.Berechnungen® befasst sich ein gesondertes Kapitel in diesem Handbuch ausfuhrlicher.

Mit dem Pfeil in der Reaktionszeile ganz oben (™) kdnnen Sie die Reaktion einblenden. Sie wird aus
Platzgriinden standardmaBig nicht angezeigt. Durch einen erneuten Klick auf den Knopf Iasst sich die
Reaktion wieder ausblenden.

Eingabeassistent EI
Berechnungen
Dieze Seite zeigt alle Edukte und Produkte in einer tabellanschen Anzsicht.
Sie konnen jeden wiert fiir alle Elemente verandem. Die zugehdrigen Berechhungen werden von enzochemlab automatizch aktualisiert. Bitte beachten Sie. dass die
Einstellung fiir automatizche Berechnung an dieser Stelle nicht werwendet wird. Unabhangig davon werden immer automatizche B erechhungen durchgefiihit.
Infarmation e Reaktion L
@
Einstellungen
_ OH Eh
\-/ 0 0] @]
AR O e T §
H,C 0 CH, HyC OH
oH
HO 0]
& B i C
C7Hs 03 CqHg 03 CgHalq CzHa0z
138,121 102,089 180,157 60,052
Salicylsdure
Edukte
| ol Menge | Dichte | Yolumen Gehalt Stach. Faktor | Aquiv, | td olare
A% Salicylsaure 0.50 mal £9.0504g 1 1,00
B Essigzaureanhydrid 0,74 mal 755469 100,00 % 1
konz. Schwefelzaune 1
£ ?
Produkte
| Mal Menge |Ausbeute| Gehalt | Stach. Faktor| Molare Massel 7
T L L L L L 1
Mavigieren ] [ Einstellungen ] ’ Laborwerkzeuge ] [ Fertigstellen ” Abbrechen
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Zum Verlassen des Assistenten klicken Sie bitte auf ,Fertigstellen*.

3.9. Experimente speichern

Bevor ein Experiment tatsichlich gespeichert wird, fiihrt ensochemLab noch eine Reihe von Uberpriifungen
aus. So werden Sie zum Beispiel auf noch fehlende benétigte Daten hingewiesen.

AuBerdem werden die Werte Ihrer Edukte und Produkte nachgerechnet, um Inkonsistenzen festzustellen.
Dabei wird auch erkannt, ob fiir eine Berechnung nétige Angaben fehlen. Dies geschieht unabhangig davon,
ob die automatischen Berechnungen aktiviert wurden oder nicht. Etwaige Fehler werden nicht automatisch
korrigiert, sondern Ihnen Uber einen speziellen Dialog mitgeteilt:

Berechnungs-Warnung f'5_<|

Chemeberechnungen

enzochemnlab hat festgestelt, dazs seit der letzten Berechnung Werte geandert worde, Diese

Anderungen konnen entweder zu Berechnungsfehlem oder zu falzchen Werten fuhren.

Sie konnen den Speichervorgang abbrechen und die angezeigten Edukte und/oder Produkte
matiel Lberpriifen.

YWenn zie die Berechnungzwarnungen deaktivieren, konnen zie dieze im Einstellungzdialog bei
Bedarf wieder aktivieren.

€ Edukti

Bedeutung der Sembole;
0 Ez zind Fehler bei der Berechnung des Eduktz/Produktz aufaetreten.

I Dieses Edukt/Produkt wurde nicht von ensochemlab berechnet.

[ ] Berechhungzwarnungen deaktivieren [ Ahbbrechen ] ’ |grorieren

Sie kénnen nun die entsprechenden Fehler- (0) oder Informationsmeldungen (!) anzeigen, indem Sie Ihre
Maus Uber das zugehdrige Symbol in der Liste bewegen. Zu jedem Edukt oder Produkt kann es beliebig viele
Hinweise geben.

Mit einem Klick auf ,Abbrechen” kehren Sie zum Eingabeassistenten zurlick, wo Sie lhre Werte korrigieren
oder eine manuelle Neuberechnung starten kénnen. Um die Meldungen zu ignorieren und mit dem
Speichervorgang fortzufahren, klicken Sie bitte auf ,Ignorieren“. Mit dem Auswabhlfeld ,Berechnungs-
Warnungen deaktivieren* kdnnen Sie festlegen, dass Meldungen dieser Art zuk(inftig nicht mehr angezeigt
werden sollen. Bitte beachten Sie, dass dies eine globale Einstellung ist, die flr alle aktuellen und neuen
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Experimente gilt. Eine spatere Anderung ist jedoch lber den Einstellungsdialog (siehe Kapitel ,Anpassen
Ihrer Einstellungen®) jederzeit mdglich.

Eine zweite wichtige Uberpriifung besteht darin, die Zahlenwerte auf ihre GréBenordnung zu priifen. Da es
sich hierbei nicht um eine Berechnung handelt, findet auch die Berechnungseinstellung ,Bereiche der
Berechnungsergebnisse Uberprifen” keine Anwendung. Sollten Fehler oder Warnungen auftreten, erscheint

der folgende Dialog:

Bereichsiiberpriifungen Ps_q

enzochemlab hat festgestelt, dazs manche ‘Werte Uber die definierten Bereiche hinausgehen.
Ez wird empfohlen, diese Werte manuel zu uberprufen. Sollten Eintrage als Fehler markiert sein,
izt &z nicht moglich, das Experment in die Datenbarnk zu zpeichern.

Anzonzten haben sie die Moglichkeit, dieze “Warmung mit einem Flick auf "lgnoreren’’ zu
ignorieren und dadurch das Experiment dennoch zu speichert.

Edukk1

0 Drer Wwhert im Feld "Mal' izt 2u grof.

Bedeutung der Symbaole:
0 Eintrage mit diezem Symbal gsind Fehler
@ Eintrage mit diesem Symbaol zind W arnungen

Nach den jeweiligen Edukten und Produkten gruppiert sehen Sie hier eine Liste der aufgetretenen Fehler
(0) und Warnungen (@).

Bitte beachten Sie, dass ein Wert im Falle eines Fehlers grundséatzlich nicht gespeichert werden kann. Daher
kénnen, im Gegensatz zum weiter oben beschriebenen Berechnungsdialog, auch nur Warnungen und keine
Fehler ignoriert werden. Im gezeigten Dialog (siehe Bild) existiert deshalb auch nur ein ,SchlieBen* Knopf, mit
dem Sie zum Experimentassistenten zurlickkehren kénnen, um Ihre Werte zu verandern.

Sind Werte zu groB3, so muss die Anzahl der Stellen vor dem Komma reduziert werden. Dies geschieht am
einfachsten durch die Auswahl einer gréBeren Einheit. Sollten keine ausreichend groBen Einheiten zur
Verfligung stehen, wenden Sie sich bitte an Ihren Administrator.

Die folgenden Kriterien werden derzeit gepruft:

Typ Datenfeld Fehlerkriterium

Warnung Gehalt Wert gréBer als 100
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Warnung Ausbeute Wert gréBer als 100

Fehler Molprozente Mehr als 6 Stellen vor dem Komma

Fehler Aquivalente Mehr als 4 Stellen vor dem Komma

Fehler Dichte Mehr als 2 Stellen vor dem Komma

Fehler Gehalt Mehr als 3 Stellen vor dem Komma

Fehler Ausbeute Mehr als 3 Stellen vor dem Komma

Fehler alle Datenfelder Gesamtwert besitzt mit Vor- und Nachkommastellen eine

Lange von mehr als 18 Zeichen

Ihre Eingaben werden nun in die Datenbank geschrieben. Dies kann, insbesondere wenn Sie groBe
Binardatenséatze angefligt haben, etwas Zeit in Anspruch nehmen.
Wahrend der Speichervorgang ausgefihrt wird, zeigt ensochemLab ein kurzes Hinweisfenster an.

Falls der Vorgang aufgrund technischer Probleme im Netzwerk nicht ausgefuhrt werden kann, stellt
ensochemLab sicher, dass lhre Daten im Arbeitsspeicher zwischengespeichert werden und wartet solange,
bis der Netzwerkserver wieder verfligbar ist. Dabei versucht es automatisch alle 30 Sekunden, das
Experiment zu speichern. AuBerdem zeigt der Dialog Ihnen an, ob der Servercomputer nicht erreichbar ist,
oder ob es sich lediglich um ein Problem in Zusammenhang mit der ensochemLab Installation handelt. Diese
Informationen kdnnen Sie an lhren Systemadministrator weiterleiten:

Ensochemians

Machster Wersuch in 21 Sekunden...

Speichere Experiment

Keine Panik
enzochemlab kann daz Expenment im Moment nicht speichern

Der Webserver
http:/dintranet. enso.comMebdpplications/ensochembab 3/ ist
nicht verfligbar
Der Servercomputer INTRAMET EMS0.COM ist nicht ereichbar

Aber setzen sie sich und entzpannen sie sich.

enzochemlab verzucht weiter, daz Experiment zu speicherm.

Sie konnen ihren Serveradministrator informieren, um eine Losung
2u erhalten. YWenn daz Problem gelost wurde und der Server
wieder enreichbar ist, wird enzochemlab daz Experiment
automatizch zpeichern.

Sie konnen diese Wersuche abbrechen und zum Aszsistenten
zurlickkehren, indem sie auf “Abbrechen’ klicken.

Nach einem erfolgreichen Speicherversuch wird eine Erfolgsmeldung ausgegeben. Kann das Experiment
ohne Netzwerkprobleme auf Anhieb gespeichert werden, wird keine Meldung angezeigt.

| Zusammenfassung:

Mit dem Eingabeassistenten kénnen Sie neue Experimente anlegen. |
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Er fuhrt Sie Schritt fir Schritt durch den Vorgang. An seiner oberen
Seite werden jeweils kurze Hilfetexte angezeigt, die die jeweiligen

Schritte beschreiben.

3.10.

Experimente kopieren

Bevor wir uns dem néchsten ,groBen” Kapitel zuwenden, sollten wir noch eine weitere Funktion im
Zusammenhang mit der Erstellung neuer Experimente besprechen. Wenn Sie ein bestehendes Experiment
als Vorlage verwenden und in lnrem neuen Datensatz zum Beispiel lediglich die eingesetzten Mengen
verdndern méchten, kdnnen Sie eine Kopie erstellen, ohne von Hand alle Daten neu eingeben zu missen.
AuBerdem kdnnen Sie auf diese Art Abwandlungen von Experimenten anderer Benutzer erstellen. Sie

kénnen jedes Experiment kopieren, das Sie auch anzeigen kdnnen.

Die entsprechende Funktion finden Sie im Hauptmen( unter ,Experiment \ Experiment kopieren*:

Meuwes Experiment. .. Skrg+M

r Experiment kopieren... Skrg+o

Experiment bearbeiten. .. Strg+F2

Experiment l&schen Strg+Entf

Versuchsverlauf bearbeiten, ..

Wersuchsverlauf Gschen
it Zielmolekil vergleichen. ..

Fraktionen tabellarisch bearbeiten..,,  Strg+R

Frakkionen bearbeiten, ..
Folgeexperiment erstellen. ..

Stakus auf "sbgeschlossen" setzen

Sichtbarkeit dndern...

Experiment weitergeben, .
anbang erstellen. ..
Likeraturangaben expartieren. ..

Likeraturangabe kopieren

Snderungen der Yersion anzeigen.. .

Zusammensetzung berechnen. ..

ensochemLab
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Alternativ kénnen Sie auch den entsprechenden Knopf in der Symbolleiste ( ) verwenden

Es erscheint ein Fenster in dem Sie die zu kopierenden Elemente auswéhlen kénnen:

Experiment kopieren E|

Bitte wahlen sie die Bereiche, die sie in das neus
Ewpenment kopieren mochten.

Bitte beachten sie daz Ergebrizze wie beizpielsweize
Praduktrengen ader Auzheuten nicht Lbernammen
werden,

K.opieren won: TEST-001E

K.opfdaten
Reaktionsdaten

] &nalytikdaten
Eduktdaten

[] &nalytikdaten E dukt
Froduktdaten

[] &nalytikdaten Produkt
Frakhionzdaten
[] Beschreibungsdaten
] T abellarische Beschreibungsdaten
[] Daten der Reaktionsparameter
[] Daten des Wersuchswverlaufs

] Literaturdaten

0K | | Abbrechen

Markieren Sie bitte den entsprechenden Eintrag flr jeden zu kopierenden Datenblock und klicken Sie dann
auf ,OK*. Nun wird der Eingabeassistent mit einer Kopie des Ursprungsexperiments gedffnet, wo Sie im
Idealfall nur noch eine neue Experimentnummer eingeben muissen. Alle Datenbldcke, die Sie nicht kopiert
haben, bleiben hierbei leer.

Bitte beachten Sie, dass Ergebnisdaten wie zum Beispiel die Ausbeute eines Produkts nicht kopiert werden,
da diese als zu variabel angesehen werden und eine Neueingabe daher bei einer Wiederholung des
Versuchs ohnehin unumganglich ist.

Die Arbeit mit den Experimentassistenten entspricht exakt den Vorgangen beim Erstellen eines neuen
Experiments wie sie weiter oben in diesem Kapitel beschrieben wurden.

Zusammenfassung: Mit der Funktion ,Experiment kopieren® kénnen Sie eine (verénderte)
Kopie eines bestehenden Experiments erzeugen, ohne alle Daten von
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Hand neu eingeben zu missen.
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4. Automatische Berechnungen

Sie haben soeben Ihr erstes Experiment erstellt und dabei einige einfache, manuelle Berechnungen
verwendet. Dieses Kapitel soll nun néher auf die Méglichkeiten zur automatischen Berechnung von Werten
sowie die zugehdrigen Konfigurationsmdglichkeiten eingehen.

Da diese Einstellméglichkeiten die Funktion jedoch recht komplex werden lassen, haben wir an das Ende
dieses Kapitels eine Reihe von Praxisbeispielen angehangt, die lhnen das Versténdnis erleichtern sollen.
AuBerdem empfehlen wir lhnen, sich unbedingt vor dem Praxiseinsatz der Funktionen einen eigenen Einblick
durch Ausprobieren der gezeigten Mdglichkeiten zu verschaffen. Dies ist zum Beispiel an unserem soeben
angelegten Beispielexperiment mdglich.

4.1. Allgemeine Einstellungen

Die Berechnungen kdnnen sehr weit reichend an die Bediirfnisse des Anwenders angepasst werden. Sie
haben diese Einstellungen jederzeit im Blick. Auf jeder Seite, auf der Berechnungen durchgefiihrt werden
kénnen, gibt es folgende Hinweisbox:

Infarmation Einstellungen:
. @ Die automatische Berechnung ist aktiviert.

® Die automatischen Berechnungen sind normalerweise

Einstellungen deaktiviert, wurden aber temporar eingeschaltet.
() ® Die automatische Berechnung ist deaktiviert.
Berechnungen ® Die automatischen Berechnungen sind normalerweise

eingeschaltet, wurden aber temporéar deaktiviert.

Berechnung:
© Bei der Berechnung sind Fehler aufgetreten.

oA Die Berechnung konnte ohne Fehler durchgefuhrt werden.

& zu dieser Berechnung gibt es Hinweise.

I N .
+ Die Rechenwerte passen nicht zusammen

und sollten erneut berechnet werden.
Um weitere Hinweise zur Berechnung zu erhalten, bewegen Sie die Maus
Uber das jeweils angezeigte Symbol.

Wenn Sie die Maus auf das Symbol bewegen, werden die aktuellen Berechnungseinstellungen im
folgenden Hinweisfenster angezeigt:
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Berechnungseinstellungen

Allgemeine Einstellungen fOr Berechnungen
Automatizche Berechnung der Edukte und Produkte
O Automatizche Berechnung des Wertes nach einer dnderung der Einkeit

O warnungen behandeln wie Fehler
wWizrt und Einheit an Bereich 0,001 - 993 automatizch anpassen

Automatizche Berechnungen bei Edukten

Wiznn sich der Gehalt ndert,

wird die Menge angepasst.
Wienn zich die Dichte dndert,

wird das Volumen angepasst.

Avtomatische Berechnungen bei Referenz-Edukten

Wienn zich die Stoffmenge andert,
werden die Stoffmengen und Mengen der Edukte dber die Equivalente angepasst.
werden die Ausheuten der Produkte angepaszst.

Avtomatische Berechnungen bei Produkten

Wiann zich die Menge andert,

wird die Stoffmenge und die Ausheute angepasst.
Wiznn zich die Stoffmenge Sndert,

wird die Menge und die Ausheute angepasst.
Wienn sich der Gehalt andert,

wird die Stoffmenge und die Ausbeute angepasst.
Wienn sich die Ausheute dndert,

wird die Stoffmenge und die Menge angepasst.

Das Symbol @ signalisiert einen oder mehrere Fehler bei den durchgefiihrten Berechnungen. Wenn Sie die
Maus auf das Symbol bewegen, werden diese Fehler angezeigt. Wenn Sie z.B. die Menge als Volumen
angeben und keine Dichte vorhanden ist, erhalten Sie folgende Fehlermeldung, wenn Sie das Eingabefeld fur
die Menge verlassen:

Berechnungsfehler

s cigeaureanydrid
€) Keine Dichte angegeben, (Menge in Mol umrechnen)

Auf diese Weise werden dort auch Warnungen und Hinweise (s.0.) angezeigt.

Neben dem Aktivieren der automatischen Berechnungen kénnen Sie auch festlegen, dass ensochemLab bei
Anderungen an einer Einheit die zugehérige RechengréBe (Menge, Stoffmenge, Gehalt) auf die neue Einheit
umrechnen soll. D.h. 100 [ml] werden zu 0,1 [l], wenn die Einheit auf [I] umgestellt wird.

Bitte beachten Sie, dass auf der Berechnungsseite im Eingabeassistenten die automatische Berechnung
immer aktiv ist.

Daneben bietet ensochemLab auch die Méglichkeit, Werte automatisch an einen Bereich zwischen 0.001
und 999 anzupassen. Fallt ein Wert aus diesem Bereich heraus, wird er automatisch in die nachste
passende grdoBere Einheit umgerechnet. Entstehen bei der nédchsten Berechnung also zum Beispiel 1200
[ml], werden diese somit in 1,2 [I] umgewandelt. Bitte beachten Sie, dass nur Ergebnisse von Berechnungen
von dieser Einstellung betroffen sind.
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Die Option Warnungen als Fehler behandeln steuert das Verhalten beim SchlieBen des Assistenten. Wenn
Berechnungsfehler auftreten, werden diese angezeigt, bevor das Experiment gespeichert wird. Warnungen
werden standardmaBig nicht angezeigt. Wenn diese Option ausgewabhlt ist, wird auch bei Warnungen ein
Dialog angezeigt.

4.2. Einstellungen fiir automatische Berechnungen
Die automatischen Berechnungen kénnen im Hauptmeni Gber den Menupunkt ,,Optionen” / “Einstellungen®
auf der Seite ,Berechnung® eingestellt werden. Im Eingabeassistent kénnen Sie diese Einstellungen direkt

Uber den Knopf erreichen. Beim Bearbeiten eines Experiments in der Anzeige sind sie auBerdem Uber
die rechte Maustaste zuganglich.

Wenn die automatische Berechnung eingeschaltet ist, erfolgt beim Verlassen eines Eingabefelds eine
Neuberechnung aller abhangigen GrdBen.

Wie eine Neuberechnung erfolgen soll, hangt sehr stark von der jeweiligen Situation (Planung einer
Synthese, Korrektur eines Wertes, Neueingabe eines Wertes etc.) ab. Aus diesem Grund gibt es fir alle
denkbaren Szenarien spezielle Einstellméglichkeiten:

Automatische Berechnungen bei den Edukten

e Wenn sich der Gehalt andert,

. wird die Menge angepasst.

e wird die Stoffmenge angepasst.
e  Wenn sich die Dichte &ndert,

e wird das Volumen angepasst.

e  wird die Masse angepasst.

Automatische Berechnungen bei Referenz-Edukten

e Wenn sich die Stoffmenge &ndert,
e werden die Stoffmengen und Mengen der Edukte iber die Aquivalente angepasst.
e werden die Stoffmengen und Mengen aller Edukte lber den Faktor (,Alte Stoffmenge*/“Neue Stoffmenge*)
angepasst.
e Wenn sich die Stoffmenge &ndert,
e werden die Stoffmengen und Mengen der Produkte angepasst.
e  werden die Ausbeuten der Produkte angepasst.
e werden die Stoffmengen und Mengen aller Produkte Uber den Faktor (,Alte Stoffmenge“/“Neue
Stoffmenge”) angepasst.

Automatische Berechnungen bei Produkten

e  Wenn sich die Menge andert,

o  wird die Stoffmenge und die Ausbeute angepasst.

o  wird die Stoffmenge des Produkts und des Referenzedukts angepasst.
e  Wenn sich die Stoffmenge &ndert,

o  wird die Menge und die Ausbeute angepasst.

o  wird Stoffmenge des Referenzedukts angepasst.
e Wenn sich der Gehalt andert,

o  wird die Stoffmenge und die Ausbeute angepasst.
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o wird die Menge angepasst.

o  wird die Stoffmenge des Produkts und des Referenzedukts angepasst.

. Wenn sich die Ausbeute andert,

o  wird die Stoffmenge und die Menge angepasst.

o  wird Stoffmenge des Referenzedukts angepasst.

Die automatische Neuberechnung von abhangigen RechengrdBen kann fir die Edukt- und Produktseite des
Eingabeassistenten sowie fur das ,Bearbeiten von Experimenten in der Anzeige* aktiviert werden. Auf der

Seite “Berechnungen” im Eingabeassistenten (s.u.) wird immer automatisch berechnet.

Eingabeassistent 3

Berechnungen

ve-

@w Diese Seite zeigt alle Edukte und Produkte in einer tabellarischen dnsicht
Sie kisnnen jeden wier fir all Elemente verandem. Die zugehtrigen Berechnungen werden von ensachemLab aulomatisch aktualsert. Bite beachien sie, dass die
Einstelluna fir automatische Berechnung an dieser Stelle nicht verwendet witd. Uinabhéingia davon werden immer automatische Berechnungen durchgefi

Information -

“Fe

Mal

Fieaktion
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Menge | Dichte | Volumen Gehalt Stich, Foko | Aquiv._| Molae Mas

4~ Salieylsdure

v

B Essigsauearhydid

<
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D Essigsdure

050mol

90000g 9993 1 180,157
1 £0,062

Navigieren

[ czuiick ] [ Fetigstelen ][ Abbrechen |

Die automatische Berechnung zielt prinzipiell immer darauf ab, Menge (Masse bzw. Volumen) in Stoffmenge
umzurechnen (und umgekehrt). Da diese Umrechnung jedoch von anderen GréBen (Molare Masse, Gehalt,
Dichte etc.) abhangt, muss natirlich auch bei der Anderung dieser GréBen eine Neuberechnung erfolgen.

Anderungen folgender GréBen bewirken eine automatische Neuberechnung

1. Menge (Masse, Volumen)

e Wenn die Menge geandert wird, muss natlrlich die Stoffmenge angepasst werden. Die

Anpassung der Stoffmenge erfordert bei Edukten auch eine Anpassung der Aquivalente. Bei

Produkten, die als zusétzliche GrdBe noch Uber die Ausbeute verfligen, gibt es dartber

hinaus noch zwei weitere Berechnungsalternativen, die in den Einstellungen festgelegt
werden kénnen. Entweder wird die Ausbeute des Produkts oder die Stoffmenge des

Referenzedukts angepasst. Eine Anpassung der Stoffmenge des Referenzedukts hat

wiederum weit reichende Folgen fir alle Edukte und Produkte.
2. Stoffmenge

e Eine Anderung der Stoffmenge hat in jedem Fall Auswirkungen auf die Masse (bzw.

Volumen, falls eine Dichte angegeben wurde).

e Wenn die Stoffmenge des Referenzedukts gedndert wird, hat das Auswirkungen auf alle

Edukte und Produkte. Bei den Edukten werden die Stoffmengen entweder Uber die

Aquivalente oder, falls gewiinscht, liber das Verhéltnis ,alter Stoffmenge zu neuer
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3. Gehalt

4. Dichte

Stoffmenge” angepasst. Von diesen Anderungen sind dann natiirlich auch die Mengen der
jeweiligen Edukte betroffen.

Bei den Produkten kommt zu den Rechenoptionen der Edukte noch eine weitere Option:
Anstatt die Mengen und Stoffmengen anzupassen, kann auch die Ausbeute an die neue

Stoffmenge des Referenzedukts angepasst werden

Anderungen des Gehalts kdnnen sich einerseits auf die Stoffmenge und andererseits auf die
Menge auswirken. In welche Richtung gerechnet wird — Stoffmenge oder Menge — kann in

den Einstellungen festgelegt werden.

Wenn sich die Dichte andert, kann entweder die Masse oder das Volumen neu berechnet
werden. Dies kann in den Einstellungen festgelegt werden.

Die Dichte steht nur fiir die Edukte zur Verfligung

Das Volumen kann nur auf der Seite ,Berechnungen® im Eingabeassistent oder beim
.Bearbeiten von Experimenten in der Anzeige*“ explizit eingegeben werden, wenn eine Dichte

vorhanden ist.

5. Molare Masse

Die Anderung der Molaren Masse wird wie eine Anderung des Gehalts behandelt

6. Ausbeute

Anpassungen nach Anderungen der Ausbeute haben entweder Auswirkungen auf die Menge
und Stoffmenge des jeweiligen Produkts oder auf die Stoffmenge des Referenzedukts. Dies

hat natirlich seinerseits evtl. Auswirkungen auf alle Edukte und Produkte.

7. Aquivalent / Molprozent

Wenn Aquivalente gedndert werden, werden die Stoffmenge und die Menge des Edukts
angepasst.

Bei einer Anderung der Stoffmenge des Referenzedukts werden die Stoffmengen der Edukte
Uber die Aquivalente angepasst. Umgekehrt werden die Aquivalente bei einer Anderung der

Stoffmenge eines Edukts angepasst.

8. Beladung

ensochemLab

Die Beladung [mmol/g] kann unabh&ngig vom Gehalt verwendet werden.

Die Berechnung entspricht der des Gehalts mit der Einheit [Mol/Masse].

Im Unterschied zur Verwendung des Gehalts mit der Einheit [Mol/Masse] gibt es bei der
Beladung die Méglichkeit, eine Tragersubstanz anzugeben.

Die Einheit [mmol/g] ist fest vorgegeben und lasst sich nicht &ndern.

Das Verhalten bei Anderungen der Beladung entspricht der dem Verhalten bei der Anderung
des Gehalts.
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4.3. Beispiele zur Auswirkungen von Einstellungen der automatischen

Berechnung

4.3.1 Allgemein

Die komplexen Auswirkungen verschiedener Einstellungen sind anhand der folgenden Beispiele zu sehen.

Ausgangssituation

Dichte Volumen Gehalt Aquivalent M
Referenzedukt 0,08 mol 16,660 g 1,100 15,146 ml 1,00 208,254
Edukt 2 0,46 mol 67,000 g 98,5 % 5,81 141,940

Gehalt Ausbeute
Produkt 17,35 mmol | 3,3 g 21,68 190,238

Es wird jeweils ein Wert gedndert. Dieser manuell geédnderte Wert wird blau dargestellt, die neu berechneten
Werte rot.

Die gravierendsten Auswirkungen haben Anderungen am Referenzedukt und an den Produkten, wenn die
Berechnungsoptionen entsprechend gesetzt sind.

4.3.2 Anderung der Stoffmenge des Referenzedukts

Einstellung ,,Stoffmengen und Mengen aller Edukte anpassen” und ,,Ausbeuten der Produkte
anpassen*

Es wurde geplant 16,6 g des Referenzedukts einzusetzen. Tats&chlich wurden 17 g eingewogen.

Mol Menge Dichte Volumen [CENEL Aquivalent M
Referenzedukt 0,08 mol 17,000 g 1,100 15,455 ml 1,00 208,254
Edukt 2 0,47 mol 68,366 g 98,5 % 5,81 141,940

Mol Menge [CENEL Ausbeute M
Produkt 17,35 mmol | 3,3g 21,25 190,238

Einstellung ,,Stoffmengen und Mengen der Produkte anpassen®

Welche Produktmengen erhélt man, wenn man statt 16,6 g des Referenzedukts 17 g einsetzt?

Dichte Volumen Gehalt Aquivalent M
Referenzedukt 0,08 mol 15,455 ml 208,254

Edukt 2 0,47 mol 141,940
Gehalt Ausbeute
3,367 g 21,68 190,238

Produkt 17,76 mol

4.3.3 Anderung der Menge des Produkts
Die Stoffmenge des Produkts wird von 3,3 g auf 4 g korrigiert.
Einstellung ,,Stoffmenge und Ausbeute anpassen*

Wenn die Auswage des Produkts korrigiert werden soll, ist diese Einstellung die richtige.

Mol Menge Dichte Volumen [CENEL Aquivalent M
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Referenzedukt 0,08 mol 16,660 g 1,000

15,146 ml

1,00

208,254

Edukt 2 0,46 mol 67,000 g 98,5 % 5,81 141,940
Mol Menge [CENEL Ausbeute M
Produkt 21,08 mmol | 4g 21,68 190,238

Einstellung ,,Stoffmenge des Produkts und des Referenzedukts anpassen*

Es wird geplant 4 g des Produkts herzustellen. Mit dieser Einstellung werden die Einsatzmengen der Edukte

berechnet.

Dichte

Referenzedukt 0,10 mol 20,194 g

Volumen

18,358 ml

Aquivalent

1,00

M
208,254

Edukt 2 0,58 mol 83,579 ¢
Mol Menge
21,03 mmol 49

Produkt

5,81
Ausbeute
21,68

141,940
M
190,238

4.3.4 Anderung der Ausbeute

Die Ausbeute des Produkts wird von 21,68% auf 30,00% geandert.

Einstellung ,,Stoffmenge des Referenzedukts anpassen*

Mol Menge Dichte Volumen Aquivalent M
Referenzedukt 0,06 mol 12,042 g 1,100 10,947 ml 1,00 208,254
Edukt 2 0,34 mol 48,995 g 5,81 141,940

Mol Menge Ausbeute M
Produkt 17,35 mmol | 3,3¢g 30,00 190,238

4.3.5 Anderung des Gehalts

Der Gehalt des zweiten Edukts wird von 98,5% auf 88,5% gesenkt.

Einstellung ,,Menge anpassen*

Volumen

Aquivalent

Dichte
Edukt 2 0,46 mol 74,571 g

5,81

141,940

Einstellung ,,Stoffmenge anpassen®

Volumen

Aquivalent

Edukt 2 0,42 mol 67,000 g

5,22

141,940

ensochemLab

53

Berechnungen



4.4. Spezielle Einheiten des Gehalts

4.4.1 Molprozent
Molprozent werden nur in den Fraktionen verwendet, um die Stoffmengenverteilung auf verschiedene

Produkte zu berechnen. Die berechneten Werte konnen von dort aus in die Produkte Gbernommen werden.
Mit Molprozent kann nach der Ubernahme aus den Fraktionen nicht mehr gerechnet werden.

4.4.2 Volumen /Volumen
Berechnungen tber Volumen/Volumen-Einheiten sind eigentlich nicht méglich, da die Dichte der

Reinsubstanz nicht bekannt ist. Die Berechnung erfolgt mit einem entsprechenden Hinweis naherungsweise
Uber die Einheit Masse/Volumen.

4.4.3 Flachenprozent

Flachenprozent werden naherungsweise als Massen bzw. Volumen-Prozentangaben (abhangig von der
Einheit der Menge) betrachtet. Die Angabe von Flachenprozent hat rein informativen Charakter.

4.4.4 Fraktionen

Ab der Version 3 kénnen neben Massenprozenten und Flachenprozent auch Molprozente verwendet werden.
Auch eine Datenlbernahme dieser Einheit in die Produkte ist mdglich. Mit Molprozenten wird nur innerhalb
der Fraktionen gerechnet.

ensochemLab 54 Berechnungen



4.5. Berechnungsvorlagen

Sie kdnnen einen Satz von Berechnungseinstellungen zu einer Vorlage zusammenfassen. Dies ermdglicht
Ihnen, schnell zwischen verschiedenen Berechnungsarten zu wechseln, ohne alles neu einstellen zu
missen.

Um eine Berechnungsvorlage zu erstellen, klicken Sie bitte im Hauptmeni unter ,Optionen” auf
.Berechnungsvorlagen bearbeiten“. Der folgende Dialog erscheint:

I Be rechnungsvorlagen E]@

B erechnungszeinstell fur Yorl bearbeiten

Machdem zie eine neue Yorlage angelegt haben, konnen sie die entsprechenden Eingtellungen andern. Sie konnen auch eine Kopie der aktuellen Yorlage erstellen und diese
bearbeiten.

“wWenn eine Worlage nur die automatische Berechnung betrifft, sind die allgemeinen Berechnungseinstellungen deaktiviert,

Allgemeine Einstellungen fur Berechnungen

Automatizche Berechnung der Edukte und Produkte
&utomatizche Berechinung des Wertes nach einer Anderung der Einheit

] “amungen behandeln wie Fehler
whert und Einheit an Bereich 0,007 - 939 automatisch anpaszen

Automnal Berechhungen bei Edukben

“Whenn sich der Gehalt andert,
wird die Menge angepasst,

Wenh gich die Dichte Sndert,
wird das Wolumen angepasst

“Wenn sich die Stoffmenge andert,
werden die Staffrmengen und Mengen der Edukte Liber die Equivalente angepasst.

werden die Ausbeuten der Produkte angepasst,

Wenh gsich die Menge dndert,
wird die Stoffmenge und die Ausbeute angepazst.

Wenn sich die Stoffmenge andert,
wird die Menge und die Ausbeute angepasst.

“Wenn sich der Gehalt andert,

Al Berachi tandard i .
HENCE HEIEE NG RaNEAIEs o wird die Stoffmenge und die Ausbeute angepazst,

Wenh sich die Ausbeute Shdert,
wird die Stoffmenge und die Menge angepasst.

ﬁ Vaorlageninfarmationen

. Vorlage izt Sffentlich

’ Zuriicksetzen

| ok || Abbrechen |

In der oberen linken Liste sehen Sie (soweit bereits vorhanden) Ihre eigenen Berechnungsvorlagen. Links
unten steht lhnen eine Liste der vom Administrator vordefinierten Berechnungsvorlagen zur Verfligung.

Ein Globussymbol zeigt jeweils an, dass die Vorlage &ffentlich ist. Wenn Sie die Maus Uber das
Informationssymbol eines Eintrags halten, werden der Besitzer der jeweiligen Vorlage und der von ihm
eingegebene Kommentar angezeigt. Ist kein Kommentar vorhanden, sehen Sie einen entsprechenden
Hinweis.

Um eine private Vorlage anzulegen, klicken Sie bitte auf den ,Neu® Knopf in der Symbolleiste (E“i). Es
erscheint ein Dialog, in dem Sie einen Namen und einen Kommentar fur lhre neue Vorlage angeben kdnnen:
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Neue Yorlage E|

Yorlagenbasisdaten bearbeiten

I eine Vorlage identifizisren zu kohnen, muss sie
einen eindeutigen Mamen.

Aulerdem konnen sie den Typ der Yorlage angeben.
Eine Yorlage fur die automatizche Berechnung
iiberzchreibt bei ihrer Anwendung nur die Einstellungen
der automatizchen Berechnung.

Yorlagenname:

Yorlagenbeszchreibung:

[ ] orlage betift nur automatische Berechnung

Mit dem Ankreuzfeld ,Vorlage betrifft nur automatische Berechnung® kénnen Sie festlegen, dass alle nicht die
automatische Berechnung betreffenden Optionen aus dieser Vorlage ausgeblendet werden sollen.

Nachdem Sie Ihre Daten eingegeben haben, klicken Sie bitte auf ,OK". Der Dialog wird geschlossen und Sie
sehen Ihre neue Vorlage nun in der oberen linken Liste.
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Wenn lhr Administrator die Funktion, auch normalen Benutzern die Erstellung 6ffentlicher
Berechnungsvorlagen zu erlauben, aktiviert hat, erscheint statt diesem einfachen ein erweiterter Dialog. Die
bereits besprochenen Felder fir Name und Kommentar entsprechen zundchst denen der linken,
sprachunabhangigen Seite.

Dort kdnnen Sie auch angeben, ob Sie Ihre Vorlage als 6ffentlich markieren méchten, um sie allen
ensochemLab Benutzern zur Verfligung zu stellen.

Neue Yorlage [‘S_<|

Yorlagenbaszizdaten bearbeiten

m eine Vorlage identifizieren zu konnen, muzs sie einen eindeutigen Mamen in der Standardzprache bezsitzen. Fur
offentliche Yorlagen konnen sie weitere Mamen in den anderen Sprachen angeben. Existiert fur eine Sprache keine
|Jbersetzung, wird der Standardname vensendet.

‘whenn sie die Vorlage alz offentlich markieren, kann sie von allen Anwendem benutzt werden.

Aulerdem konnen sie den Typ der Yorlage angeben. Eine Yorlage fur die automatizche Berechnung uberschreibt bei
ikirer Arwwendung nur die Einstellungen der automatizchen Berechnung.

Allgemeine Einzstelungen Sprachabhangige Einztellungen
g Standardzprache ‘ 5 Deutzch w
Standardname der Yorlage: Yorlagenname:
Standardbezchreibung der Vorlage: Yorlagenbeschreibung:
Yarlage betrifft nur autamatizche Berechnung ‘Wia Standard ]

Yarlage izt affentlich

Wenn Sie Ihre Berechnungsvorlage verdéffentlichen, kénnen Sie auf der rechten Seite optional weitere
Beschreibungsdaten fir Anwender, die ensochemLab in einer anderen Sprache benutzen, angeben. Wahlen
Sie dazu bitte zuerst die gewlinschte Sprache aus der Auswahlliste aus und geben Sie dann in die
Datenfelder darunter Ihre Beschreibungsdaten ein. Nach der Eingabe kdnnen Sie die Sprache wechseln und
Daten fUr eine andere Sprache eingeben. Um Daten zur vorherigen Sprache noch einmal zu veréndern,
wechseln Sie einfach zu dieser zurtck.

Mit einem Klick auf den Knopf ,wie Standard” kopieren Sie den sprachunabhéangigen Titel und die zugehdrige
Beschreibung in die aktuelle Sprache. Dabei handelt es sich jedoch nur eine Kopie, d.h. wenn Sie die
sprachunabhéangigen Daten nachtréglich verandern beeinflusst dies die kopierten sprachspezifischen
Beschreibungen nicht.
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Mit dem Knopf bearbeiten Sie die Beschreibungsdaten der aktuell ausgewahlten Vorlage im oben

dargestellten Dialog. Ein Klick auf <4 I6scht die aktuelle Vorlage. Bitte beachten Sie, dass diese Funktionen
nur fir eigene Vorlagen, nicht aber fiir vom Administrator vordefinierte Vorlagen verfligbar sind.

Sollte Ihr Administrator Ihnen erlaubt haben, éffentliche Vorlagen zu erstellen, erscheint nach einem Klick auf
das ,Neu“ oder ,Bearbeiten“ Symbol ein anderer, erweiterter Dialog, wie er auch im Administrationshandbuch
ausfuhrlich beschrieben wird. Er enthélt nicht nur die Option, die Vorlage als 6ffentlich zu markieren, sondern
erm@glicht lhnen auBerdem auf der rechten Seite, zusatzlich einen ibersetzten Namen und Kommentar fiir
die anderen von ensochemLab unterstutzen Sprachen einzugeben. Wahlen Sie hierflr einfach nacheinander
die gewtiinschten Sprachen aus der Liste rechts aus und geben Sie dann Ihre Beschreibungsdaten ein.

Die Konfiguration der in einer Berechnungsvorlage enthaltenen Recheneinstellungen erfolgt im Hauptdialog
auf der rechten Seite (siehe Bildschirmfoto vorherige Seite). Nach der Auswahl einer Berechnungsvorlage
erhalten Sie dort ein Konfigurationsbereich, wie er weiter oben in diesem Kapitel bereits beschrieben ist.
Nehmen Sie einfach lhre Einstellungen an beliebig vielen Berechnungsvorlagen vor und schlieBen Sie den
Dialog danach mit einem Kilick auf “OK*“. Mit ,,Abbrechen” werden alle Einstellungen auf lhre vorherigen
Werte zuriickgesetzt.

Wenn Sie eine Vorlage nur geringfligig modifiziert unter einem anderen Namen neu abspeichern mdchten,

wahlen Sie bitte zuerst die Originalvorlage aus und klicken Sie dann in der Symbolleiste auf ,Kopieren* ().
Es wird der gleiche Dialog wie oben gedffnet, in dem Sie nun einen Titel und eine Beschreibung fiir die Kopie
eingeben kdnnen. Nach einem Kilick auf ,OK" steht diese als normaler Datensatz in der Liste.

ensochemLab 58 Berechnungen



4.6. Berechnungsfunktionen

An den Stellen im Programm, an denen Berechnungen ausgefiihrt werden, kdnnen Sie lber verschiedene
Kndpfe Einfluss darauf nehmen. Diese sind im Folgenden naher erlautert. Bitte beachten Sie jedoch, dass
nicht an allen Stellen zwangslaufig alle Funktionen zur Verfligung stehen.

Der Knopf ,Berechnungseinstellungen® () ermd@glicht lhnen, Ihre persénlichen Berechnungseinstellungen
zu &ndern.

Wenn Sie die automatische Berechnung normalerweise aktiviert haben, kénnen Sie die Funktionen temporéar
nur far die aktuelle Bearbeitung deaktivieren. Klicken Sie hierflr bitte einfach auf den entsprechenden Knopf

(). Ist der Knopf eingedriickt, sind die automatischen Berechnungen derzeit ausgeschaltet. Ein erneuter
Klick auf den Knopf schaltet sie wieder ein.

Dieser Vorgang funktioniert natiirlich auch umgekehrt: Haben Sie die Automatik in lhren persénlichen

Einstellungen deaktiviert, sieht der Knopf lediglich etwas anders aus () und ein Klick darauf aktiviert die
Funktionen dann entsprechend.

Bitte beachten Sie, dass diese Optionen fiir das gesamte aktuelle Fenster bzw. die gesamte aktuelle Seite
gelten. Eine Unterscheidung z.B. innerhalb einer Seite des Experimentassistenten ist dabei nicht méglich.

Nach dem Verlassen der aktuellen Bearbeitungsmdglichkeit verlieren die temporaren Einstellungen Ihre
Gultigkeit und werden zuriickgesetzt.

Sie kdnnen auch bequem eine andere Vorlage (dauerhaft!) fir lhre persdnlichen Berechnungseinstellungen
Ubernehmen, indem Sie das Ausklappmeni des Knopfes flir Berechnungsvorlagen () nutzen.
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4.7. Edukte von der Berechnung ausschlieBen

Unter bestimmten Umstanden ist es hilfreich, bzw. erforderlich einzelne Edukte gezielt aus der
automatischen Berechnung heraus zu nehmen. Die Markierung wird mit den Daten des Eduktes gespeichert,
geht also auch fiir nachfolgende Arbeitsschritte nicht verloren, bzw. wird dauerhaft dokumentiert.

Eingabeassistent b__<|

Edukte des Experiments

Geben Sie auf dieser Seite [hre Eduktdaten ein.

Fiir Berechnungen ist die Angabe der molaren Mazze erforderlich. *Wenn ein Edukt in Lozung vorliegt, 2o kinnen Sie dies im Feld "Gehalt” beriickzichtigen.
it eimem Doppelklick auf der Struktur kinnen Sie diese ndern. AuBerdem kionnen Sie alphanurmerizche Daten wie Mame und Herkunft eingeben.

urn den Chemieeditor zu starten.

DBX «+ 9 vea-
e Surnmenformel: |H3F‘D4 | @
o Essigedureanhydrid
5+ Phospharsdure Malare Magse: | |
Stoc. Faktor: |1 | Das ausgewahlte Edukt besitzt
keine Struktur. Sie kdnnen aof
CAS N | | dieser Box doppelklicken oder
das Kontextmeni verwenden,
Typ: | K. atalyzatar w |

Malekiilbezchriftung: |

[ auf Trégersubstanz
[ Metalverbindung

Mame: | Phosphorsaure = |
Herkunit: | b | Aguiv.: | |
Autikel Ni | | Gehak [e500 % v
Ref-Experiment: | % | L0 Menge: |1U1 e ” a v |
Infarmation
Charge: | | Mal: | ” mol b |
_ ® Dichte: 2,030 |
Einztellungen
o Berechnungsfehler

Berechnungen

’ < Zuniick, “ Weiter » ” Fertigstellen ” Abbrechen ]

Sie kdnnen dies wahlweise mit der entsprechenden Schaltflache () oder dem Kontextmen( kontrollieren.

[ Hinzufiigen

4 Einfiigen

Fopieren Skrg+D
9( Laschen Skrg+EntF
4 mMach oben Strg+Hoch

B Aus der aukamatischen Berechnung susschlisfen
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Eingabeassistent

Edukte des Experiments
@ Geben Sie auf dieser Seite |hre Eduktdaten ein.

Fiir Berechnungen ist die Angabe der molaren Masse erforderlich. Wenn ein Edukt in Losung vorliegt, o konnen Sie dies im Feld "Gehalt” beriicksichtigen.
it einem Doppelklick auf der Struktur konnen Sie diese andern. Auberdem konnen Sie alphanumerische Daten wie Mame und Herkunft eingeben.

X

Maolekilbezchiiftung: |

[ auf Tragersubstanz
[ Metalverbindurg

urn den Chemieeditor zu starten.

DBX + mEREeE-
L Summenformel: iH3F‘D4 | @
o> Essigsaureanhydrid
%> Phosphorsiure Malare Masse: | |
Stic. Fakbor: |1 | Das ausgewshlte Edukt besitzt
keine Struktur. Sie kénnen auf
LSl | | dieser Box doppelklicken oder
das Kontextmenil verwenden,
Typ: | K. atalyzator L |

M ame: ! Phosphorsaure w |
Herkunit: | v | i | |
Artikel Nr: | | Gehalt: !SE,DD | % » |
Ref-Experiment: | v | Menge: |1EI1 500 || i ~ |
Infarmation
Charge: | | Mal: | ” ol w |
. @ Dichte: | 2.030 |
Einstellungen L
4
Berechnungen |\ Standarddaten S/ eitere Daten [
[ Mavigieren ] [ Einzstellungen ] [ Labonwerkzeuge l [ < Zurlick. “ wieiter > |[ Fertigstellen “ Abbrechen

Ein bisher ausgeschlossenes Edukt kdnnen Sie umgekehrt, entsprechend wieder zur automatischen
Berechnung hinzufiigen. Nutzen auch hierzu wahlweise die Schaltflache () oder das Kontextmen(

[ Hinzufiigen

4 Einfiigen

k.opieren Skrg+D
9( Laschen Skrg+Entf
4+ Mach oben Skrg+Hoch

"@ In die automatische Berechnung aufnehmen,

entspricht.

Zusammenfassung: Automatische Berechnungen sind niitzlich, um bei Anderungen an den
Stoffmengen, Aquivalenten usw. einzelner Molekule schnell die
Auswirkungen auf alle anderen Reaktionsteilnehmer zu errechnen.
Wichtig ist hierbei jedoch eine auf die jeweiligen Bedirfnisse
zugeschnittene Konfiguration, die dem gewlnschten Arbeitsablauf
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5. Das Hauptfenster

Nachdem wir nun ein Experiment in unserer Datenbank haben, ist es ein guter Zeitpunkt, einen genaueren
Blick auf das Hauptfenster zu werfen. Im Hauptfenster werden Experimente verwaltet und angezeigt.

Dorthin kommen Sie, nachdem Sie sich angemeldet haben oder aus dem Eingabeassistenten zurlickkehren.
Nach dem Speichern eines Experiments wird es automatisch in die Anzeige geladen:

Meniileiste Symbolleiste Navigationsleiste

5 ensocbzmlLab - Elektronische Laborjournalfithrusg

Datei Fxperiment Liste Bericht Suchen  Ansicht  Opfionen  Administration  Hilfe
- Y- 0B L-XE & wEREDSE B-
%1 Eigene Experimente

El: D Aktuellin Bearbeitung
- [B1 < TEST-001D

-
enWre GmbH Experiment TEST-O001D -

“ersion 5

7t

Cl &D pHlemel b tisarschisne &’_‘ “erantwortlich Martin Mustermann Abteilung Pharmaforschung Il
. g g l::_jgﬂﬁm &’_‘ Frojekt Synthese von Standardpraparaten der Pharmazie Stufe (]
] = Labor Labor I1I-2
- [B1 4 FTH_2007102 &r‘
B € FTH_2007103 &’__ Datum 29.05.2007 Abschlussdatum
R & FTH_2007104 &’—. Dweck Synthese von Acetylsalicylsaure Status in Arbeit
k’—- “ersuchsreihe Beurteilung noch nicht klassifiziert
¢ Reaktion -
T o
&’_‘ o o] 8] /g 8]
T M — o+ A,
@ Berichte H‘v o] 0
Historie &’_‘ a B c D
"¢ suchergebnisse CyHg03 CyqHg03 CoHg04 CzH40z
: k[" 138,121 102,089 180,157 60,052
K.apitel v k’-‘ Salicylsaure
erimentkopf H"
Fieaktion krv
FS
Edukte k’-. Eipite _
Pradukte &’_' Mame Menge il Gehalt “olumen Arjuiv. CAS M. Bt Suminenfo... |Ref. Exp.
[#] Eeschreibung n\’_‘ 1 & ®|Salicylséur 69050 | 0,50 mal 1,00 138,121 CTHEOZ  |EC-103-5
K.ommentar k’_' < /
Reaktions-Parameter Bl weitere Daten /
T abellarische Beschreibung &r' Schmelzpunkt 159 °C /
Literaturdaten &r' Siedepunkt 211 °C
[ Analticdaten H“ 2B |Essigséure 75,545 g 0,74 mol| / 100,00 % 102,089 C4HEO3
Fraktionen H" anhydrid
Fraktionsdetailz H‘v 7
[¥]Wersuchsverlauf H—- Produkte =
Prot?kolhnformatio i H‘v ‘Name / |Menge |MOI |Gehan |Ausbeute |CAS M. |n.1W |Summenf0r...
ARG % [ c @lecetvisaliovisaue. | essstal osomol tooooselssss T lieoooo  lesngos 1%
G| @ & TEST-OPID Akkuell in Bearbeitung = Martin Mustermann
Layoutfunktionen Experimentdaten Statusleiste

ensochemLab 63 Das Hauptfenster



5.1.

Der Navigator

Das gerade erstellte Experiment finden Sie in der Navigationsleiste auf der linken Fensterseite unter dem

Eintrag ,Historie“. Es gibt vier verschiedene Kategorien fur Experimente:

Eigene Experimente Dies ist ein Bereich in dem Sie eine frei definierbare, hierarchische Liste
von Experimenten pflegen kénnen — |hr ,persdnlicher Ordner®
Berichte Diese Kategorie kénnen Sie verwenden, um |hre Bericht gesondert von den

Experimenten zu gliedern und zu verwalten.

Historie Die Historie enthalt alle in dieser Sitzung neu erstellten oder bearbeiten

Experimente, daher auch unser Testexperiment
Hier werden alle Ergebnisse von Suchen nach dem jeweiligen Suchvorgang

Suchergebnisse
gespeichert

Alle Kategorien lassen sich mit einem Klick auf den entsprechenden Streifen in der Ordnerleiste auf der
linken Seite des Hauptfensters &ffnen.

Die Ordner ,Eigene Experimente®, ,Berichte” und ,Historie” werden beim Verlassen von ensochemLab
gespeichert und stehen Ihnen nach einer erneuten Anmeldung wieder zur Verfigung. Der Ordner

»Suchergebnisse” wird beim Abmelden geldscht.

Um ein Experiment aus einem der beiden anderen Ordner in das Verzeichnis ,Eigene Experimente” zu
verschieben, gibt es mehrere Mdglichkeiten. Klicken Sie es fiir die erste Option bitte mit der rechten

Maustaste an und wahlen Sie dann die Option ,,Ausschneiden:

€

i

LN

B0 B

-

Experiment

Bericht

Meuer Ordner

Anderungen der Yersion anzeigen.. .

Ausschneiden

K.opieren Skrg+C
Eintrag umbenennen Fz
Eintrage IGschen Entf
Knoten aufsteigend sorkieren  Strg+-{Zahlenblock)
Knoten absteigend sortieren  Strg++{Zahlenblock)

Crdrer imporkigren

Statusanzeige akbualisieren

Mach unken +(Zahlenblock)

ensochemLab

64

Das Hauptfenster



Wenn Sie den Experimentverweis nur kopieren méchten, ohne es dabei aus der Historie zu 16schen, klicken
Sie bitte stattdessen auf ,Kopieren®.

Wechseln Sie dann in den Ordner ,Eigene Experimente”. Hier steht Ihnen das gleiche Kontextmena zur
Verfugung. Verwenden Sie nun die Funktion einfigen und Ihr Verweis auf das Experiment befindet sich in
Ihrem persoénlichen Ordner.

Natirlich geht es auch noch schneller: Ziehen Sie den Experimentverweis einfach per Drag & Drop in das
gewinschte Zielverzeichnis! Um einen Experimentverweis in eine andere Kategorie zu verschieben,
pausieren Sie einfach mit der Maus kurz Giber dem entsprechenden Navigatoreintrag und schon wird er
geoffnet.

Wie bereits erwéhnt kann dieses Verzeichnis beliebig hierarchisch aufgebaut sein. Dabei unterstitzt Sie die
Funktion ,Neuer Ordner*, die sich ebenfalls im Kontextmen( befindet:

0 Experiment k

@ Bericht r

Heuer Qrdner

= . i
'?E Anderungen der Yersion anzeigen. ..

c',""o Ausschneiden Skrg+¥
K.opieren Skrg+C
A Eintrag umbenennen Fz
&7 Eintrage loschen Entf
%l Knoten aufsteigend sorkieren  Strg+-{Zahlenblock)
El Knoten absteigend sortieren  Strg++{Zahlenblock)

Crdrer imporkigren

] Statusanzeige aktualisieren

¥ Mach unten +(Zahlenblock)

Dabei legt ensochemLab einen neuen Ordner an, fiir den Sie zuerst einen Namen eingeben sollten. Danach
kénnen Sie Uber die bereits vorgestellten Funktionen den Verweis auf lhr Experiment hinein verschieben.

Anmerkung: Ordner werden immer als Unterelemente des gerade ausgewdhlten
Ordners angelegt.

Sollten Sie zu einem spateren Zeitpunkt mehr als ein Experiment in einem Ordner gespeichert haben,
kénnen Sie die Funktionen ,Nach oben® und ,Nach unten“ verwenden, um die Reihenfolge Ihrer Experimente
zu verandern. Mit ,Umbenennen” kénnen Sie bestehenden Ordnern einen neuen Namen zuweisen.

| Anmerkung: In Ordnern werden nicht die Experimente, sondern lediglich Verweise |
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auf diese gespeichert. Die Funktion ,Umbenennen® kann also nicht
den Namen eines Experiments andern, sondern nur den Ordnereintrag

auf ein anderes Experiment umlenken.

Genauso kann ,Neu“ kein Experiment erstellen — auch hier wird nur
mit Verweisen gearbeitet und der Name muss die Experimentnummer

eines glltigen Experiments sein.

5.2.

Die Experimentanzeige

Auf der rechten Seite des Hauptfensters finden Sie Ihre Experimentdaten. Sie kdnnen Kapitel aus- und
einblenden. Klicken Sie auf der unteren linken Seite auf den Haken neben ,Reaktion” und sehen Sie was

geschieht:

IE§ ensochemlLab - Elektronische Laborjournalfiihrung

8- -

Datei Experiment Liste Bericht Suchen  Ansicht

DB & L-¥K

a Eigene Experimente

El: B Aktuellin Bearbeitung

L [ ¢p TESTOMD

E- B exteme Analptikvorschlsge
- [ € FTH_2007100

- [B1 % FTH_2007101

- [B1 4 FTH_2007102

- [B1 % FTH_2007103

- [B € FTH_2007104

@ Berichte

=y
£ Historie

"¢ suchergebnisse

K.apitel a4
Experimentk.opf
i F an
Edukte
Produkte
Beschreibung
Kommentar
Reaktions-Parameter
Tabellarische Beschrebung
Literaturdaten
Analytik.daten
Fraktionen
Fraktionsdetailz
Wersuchsverlauf
Pratokolinfarmationen
Wersionen

G| @ & TEST-001D

N

R RRRRARRRRSRRRRARRRRRRRRRRRRRRRRR

Optionen  Administration  Hilfe

& m ERE-

DE -

EBX

enso Software GmbH

Experiment

TEST001D «

“ersion 6

“erantwortlich Martin Mustermann Abteilung Pharmaforschung Il
Projekt Synthese von Standardpraparaten der Pharmazie Stufe c1
Labar Lahor 1112
Datum 29.05.2007 Abschlussdatum
Fweck Synthese von Acetylsalicylsaure Status in Arbeit
“ersuchsreihe Beurteilung noch nicht klassifiziert
Edukte -
Mame Menge Mol Gehalt “olumen Auiv CAS My Bl Suminenfo... |Ref. Exp
1 A & |Salicylsdur 69,050 g 0,50 mol 1,00 138121 CTHEOS EC-103-5
-]
Bl wigitere Daten
Schmelzpunkt 159 °C
Siedepunkt 21 °C
2B |Essigsdure Ta546 g 0,74 mol 100,00 % 102,089 CAHBOS
anhyarid
Produkte -
Mame Menge ol Gehalt Auzheute CAS Mr. A Summenfar...
1 C @|Acetylsslicylsure 89,451 g 0,50 mal 100,00 % (99,39 180,000 CAHEO
] wigitere Daten
Schmelzpunkt 136 °C
2D ‘Esswgséure 60,000 C2H402
Beschreibung -

Hz504 versetzt und umgeschiitt

elt.

69,05 g Salicylsaure werden mit etwa 69 ml Essigsdureanhydrid in einem Erlenmeyerkalben mit 15 Tropfen kanz.

Der Erlenmeyerkolben wird irm Wasserbad fir 15 Min. unter Rihren auf 80 °C erhitzt. Danach wird die Termperatur fir
weitere & Min. unter weiterem Rihren auf 80 - 20 °C erhaht.

Anschlieend nimmt man den Erlenmeyerkolben aus dem Wasserbad und stellt ihn in Eiswasser. Es fallt
Acetylsalicylsaure aus, die mit einer Mutsche abgesaugt wird. Der Rickstand wird mit Eiswasser gewaschen und in 100 v

Aktuell in Bearbeitung

= Martin Mustermann

Die Reaktion wurde aus der Anzeige des Experiments entfernt. Sie kénnen sie wieder einfigen, indem Sie
den Haken neben dem Eintrag ,Reaktion” wieder setzen.

Anmerkung: Beim Ausblenden von Kapiteln in der Experimentansicht werden lhre
Daten selbstverstandlich nicht geldscht, sondern nur nicht angezeigt,
auch wenn Sie das Programm zwischenzeitlich beenden
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Die Liste der Kapitel kann bei Ihnen anders aussehen, da Ihr Administrator fiir einige Kapitel angeben kann
ob sie zur Verfligung stehen.

Sie kénnen die einzelnen Kapitel auch verschieben: Andern Sie mithilfe der beiden kleinen schwarzen Pfeile
(“ ™) einfach die Reihenfolge ihrer Titel in der Liste:

K.apitel ~ v K. apitel .
E xperimentkopf E xperimentlopf
Reaktion E dukte
Edukte Freaktion
Produkte Produkte
Beschreibung Beschreibung
K.armmettar K.ommettar
Reaktions-Fararmeter Reaktions-Parameter
T abellarische Beschreibung T abellarizche Beschreibung
Literaturdaten Literaturdaten
Analytikdaten Analytil.daten
Fraktionen Fraktionen
Fraktionzdetails Fraktionsdetails
Yersuchsverlauf Werzsuchaverlauf
Fraotakollinfarmationen Pratakalinfarmationen
Wersianen Yersionen

Fur dieses Beispiel kehren wir zur urspriinglichen Anzeige zurlick und betrachten eine weitere Méglichkeit,
Kapitel ein- und auszublenden. Klicken Sie dazu auf den Pfeil in der Kopfzeile des jeweiligen Kapitels:

Reaktion @

Wie Sie gesehen haben, dndert der Pfeil dabei seine Richtung: Ist der Datenblock aufgeklappt, zeigt der Pfeil
nach oben und klappt das Kapitel beim Anklicken zu. Ist es bereits zugeklappt, zeigt der Pfeil nach unten, um
es bei Bedarf wieder 6ffnen zu kénnen.

Bei einem auf diese Art ausgeblendeten Kapitel ist die Kopfzeile allerdings grundséatzlich weiterhin sichtbar,
wenn auch ohne die zugehdrigen Daten. Bitte beachten Sie, dass dies fir alle Anzeigemodi gilt (somit auch
beim Drucken). Auf diese Funktionen werden wir jedoch spéater noch zu sprechen kommen.

Das Hauptfenster mit zugeklapptem Reaktionsblock:

ensochemLab 67 Das Hauptfenster



E ensochemlab - Elektronische Laborjournalfiihrung Q@@

Datei Experiment Liste Bericht 3Suchen  Ansicht  Optionen  Administration  Hilfe
- Y- npdL-¥ & WmERE-bBE B
%1 Eigene Experimente k‘ry N G
= enso Software GmbH Experiment TEST-O001D -
=5 Aktuellin Bearbeitung k"' .
- [ < TEST00ID k"- Wersion 6
i i 3 erantwortlich Martin Mustermann teilun armaforschun
E- B exteme Analptikvorschlsge ¢ v lich M M Abteilung Ph fi hung 11l
i - rojekt nthese von Standardpraparaten der Pharmazie tuie
g z I:: EEEEET Q’_‘ Projek Synth Standardprap der Ph Stuf c1
B e FTH_2DD?1D2 &’_' Labor Labor 1112
¥ atum .03 schlussdatum
B € FTH_2007103 D 29.05.2007 Abschlussd
B e FTH:2DD?1D4 &’—. Dweck Synthese von Acetylsalicylsaure Status in Arbeit
k’—- “ersuchsreihe Beurteilung noch nicht klassifiziert
¢ | Reaktion 7
'L[" Edukte -
kr‘ Mame Menge Mol Gehalt “olumen Ay CAS M. iy Summenfa... [Ref. Exp.
¢ 1 & @|Salicylzéur 69,050 | 0,50 mal 1,00 138121 CTHECSE EC-103-5
e
E CEAET &’_‘ B weitere Daten
€ Historie H" Schmelzpunkt 1589 °C
"¢ suchergebnisse &r' Siedepunkt 211 %
k[" 2B |Essigsiure 75546 g 074 mal| 100,00 % 102,089 CAHEOS
K.apitel - H‘v antrydrid
Experimentk.opf H"
ktion k’—. Produkte A
dukte H‘v Mame Menge Mal Gehalt Ausheute  |CAS Nr. MY Summenfar ...
[] Produkte k’—- 1 ¢ ®@|scetylsalicylsiure 89451 g|  050mal| 100,00 %0939 150,000 CaHEO4
Beschreibung &’_‘ =
B weitere Daten
Kommfentar k’_‘ Schmelzpunkt 136 °C
Fieaktions-Parameter —
T abellarische Beschreibung &r' 20 ‘Esswgsaure ke Satiio2
Literaturdaten &r' %
A
e &’_‘ Beschreibung
[¥] Fraktionen H—- 69,05 g Salicylsaure werden mit etwa 69 ml Essigsdureanhydrid in einem Erlenmeyerkolben mit 15 Tropfen konz
Erak bt &’__ Hz504 versetzt und umgeschittelt.
V] hverlauf
SEUETEVEraU . k’_' Der Erlenmeyerkolben wird im YWasserbad far 15 Min. unter Ruhren auf B0 *C erhitzt. Danach wird die Temperatur fir
i P
Protokollinformationen : - 3 i i ..
] Varsi iy weitere 5 Min. unter weiterem Rihren auf 80 - 90 °C erhdht.
ersionen v
G| @ @ TEST-001C I Aktuel.l in Bearbéitung = Martin Mustermann

Die Reaktion wird abh&ngig von Ihren Einstellungen anders dargestellt. So kénnen Zielmolekiile,
Lésungsmittel und Katalysatoren auf Wunsch farblich hervorgehoben werden. Sie kénnen auch die Art der
Hervorhebung bestimmen. N&here Informationen hiertuber finden Sie im Kapitel ,Anpassen Ihrer
Einstellungen®.

In der ,normalen” Experimentanzeige (d.h. nicht in der Druckvorschau) kénnen Sie mit einem Doppelklick auf
ein Datenfeld den Experimentassistenten starten. Dieser wird dabei direkt auf der entsprechenden Seite mit
dem Eingabefokus im gewahlten Feld gedffnet, damit Sie Ihren Datenwert sofort A&ndern kénnen.
Selbstverstandlich kénnen Sie aber auch beliebige andere Funktionen des Assistenten nutzen.

Die Anzeige der Edukte und Produkte Iasst sich auf zwei Arten einstellen: Untereinander und nebeneinander.
Verwenden Sie hierzu das Kontextmen( der Experimentanzeige. Sie erreichen es, indem Sie mit der rechten
Maustaste an eine beliebige Stelle des Experiments klicken. Da das Kontextmeni sich jedoch nach
angeklicktem Kapitel verandert wird und somit nur die darin fir das aktuelle Kapitel mdglichen Befehle
anzeigt, klicken Sie bitte direkt auf die Edukt- oder Produktanzeige:
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Minirnieren

Aushlenden

Edukte und Produkte nebeneinander anzeigen
i# zur Baumansicht wechseln

@ Layout bearbeiten. .

Eduktdaten bearbeiten...

Der Eintrag ,Edukte und Produkte untereinander anzeigen® stellt Edukte und Produkte untereinander und in
getrennten Listen dar. Ist dies bereits der Fall, enthalt das Kontextmeni stattdessen den Eintrag ,Edukte und
Produkte nebeneinander anzeigen®, der die beiden Kapitel wieder zusammenfasst und nebeneinander
anordnet. Diese Funktion steht nur in diesem Kapitel zur Verfligung, die anderen beschriebenen
Mdoglichkeiten existieren jedoch analog fiir alle Kapitel.

Auch die bereits genannten Funktionen zum Ein- und Ausblenden von Kapiteln finden sich im Kontextmenu
wieder.

Mit der Funktion ,Ansichtstyp andern” kénnen Sie festlegen, ob die gerade ausgewahlte Tabelle als Tabelle
oder als Baumstruktur dargestellt werden soll. Das folgende Bild zeigt ein Edukt als Tabelle:

Name Menge Mol Gehalt “olumen Mol % CAS Nr. h Summenformel

1 & @ |Salicylsdure £9,050 g 0,50 mol 138,121 CTHEO3
Im Vergleich zur Baumstruktur:
E Edukt 1 L

Menge 59,050 g

il 0,49 mal

Ry 135,120

Summentarmel CYHEDS

CAS M. B9-72-7

At Mr. 100035

Mame Salicylzaure

Stdc. 1

Mit den zahlreichen Druckvorschauen von ensochemLab wird sich ein gesondertes Kapitel befassen, daher
werden wir an dieser Stelle nicht ndher auf dieses Thema eingehen.

Wie Sie eventuell bereits festgestellt haben, befindet sich bei einem der Edukte eine spezielle Markierung. In
der Tabellenansicht ist sie in der ersten Spalte angesiedelt, bei der Baumstruktur ganz rechts in der
Titelzeile: Der schwarze Punkt (siehe Bilder oben) kennzeichnet das Edukt als Referenzedukt.

Zielmolekile werden im Produktkapitel &hnlich markiert: Mit einem Punkt in einem Kreis. Wenn Sie die Maus
Uber dieses Symbol bewegen, erscheint ein Informationsfenster, das die Struktur und die Namen des
Zielmolekdils enthalt.
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Weitere Mdglichkeiten zur Verdnderung des Layouts stehen Ihnen mit der Funktion ,Layout bearbeiten® zur
Verfigung. Nach einem Klick auf den Eintrag im Kontextment 6ffnet sich das folgende Fenster:

Layout bearbeiten

R A I I I Y e A I A A £

T abellenlayout

[ ] &ktuelle Anzicht

Sichtbare Spalten
Spale

kenge

kol

Gehalt

Wolumen

b olek.ulargewicht
Summenformel
CAS M.
Referenzexperiment
Atk elnurmmer
Eduktname
Herlunft

Dichte

Bquiv.

Charge

Leere Spalten automatizch verbergen

B aurn-Layout

X]

ok | [ Abbrechen

Hier kbnnen Sie erneut zwischen Tabellenansicht und Baumstruktur wechseln. Die aktive Darstellung wird
mit dem Kastchen ,Aktuelle Ansicht” ausgewahlt. In jedem Ansichtstyp kénnen Sie die Reihenfolge der
Spalten verandern, indem Sie die griinen Pfeile am rechten Rand des Fensters verwenden (¢ ).

Wenn Sie eine Spalte in der Auflistung deaktivieren, wird sie nicht mehr in der Experimentanzeige dargestellt.

Bei Verwendung des Tabellenlayouts kdnnen Sie zusétzlich noch die Breite jeder Spalte modifizieren, indem
Sie zuerst die gewiinschte Spalte anklicken und dann den Schiebregler am unteren Rand des Fensters

verschieben.
AuBerdem kénnen Sie zwischen drei Arten der Textausrichtung wéhlen: Linksbiindig (£), zentriert (=) und

rechtsblindig (=). Klicken Sie einfach auf den entsprechenden Knopf.
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%)

Layout bearbeiten

Tabellenlavout | B aum-Layout
Aktuelle Angicht
Sichtbare Spalten [von links nach rechtz):
Spalte Prozentangaben
0,00 sl
£ &) Foszition in Reaklion 0,00
E & Referenzedukt 0,00
vl = &) Eduktiyp 0.00
= Eduktname 10,00
— Menge 10,00
vl = kol 10.00
vl = Gehalt 10,00 o
Spaltenbreite: 0,00 %
Sie kanhen die Breite von Hauptzpalten, statizchen Spalten oder unzsichtbaren Spalken nicht
wEranderm.
S paltenausnichtung
Links  Zentrieren Rechts
0k | | sbbrechen
Anmerkung: Die Breiten von Hauptspalten und statischen Spalten kénnen nicht

verandert werden. So wird zum Beispiel die Kommentarspalte bei der
Anzeige von Analytik verwendet, um den von den anderen Spalten
noch verbleibenden Platz aufzufiillen.

AuBerdem kann die Breite von unsichtbaren (d.h. deaktivierten)
Spalten nicht gedndert werden.

Daneben gibt es noch einen einfacheren Weg, um die Breite einer Tabellenspalte zu &ndern: Ziehen Sie die
betreffende rechte Begrenzungslinie in der Anzeige einfach etwas nach rechts oder nach links.

Eine weitere Funktion des Kontextmen(s ist das Bearbeiten des ausgewahlten Blocks. Sie 6ffnet den
Assistenten direkt auf der zur Bearbeitung der entsprechenden Daten verwendeten Seite. AuBer mit dem
Kontextmeni kdnnen Sie der Bearbeitung auch noch tber einen Doppelklick in einen beliebigen Datensatz in
der Anzeige beginnen. Die eigentlichen Anderungen an den Daten werden im bereits ausfuhrlich
besprochenen Eingabeassistenten durchgefiihrt (siehe Kapitel ,Erstellen Sie lhr erstes Experiment®).

Nun sollten wir zu einem anderen Szenario Ubergehen: Sie haben vor einigen Wochen ein Experiment erstellt
und benétigen es nicht regelmaBig. Daher méchten Sie es aus lhrer Historie I6schen. Um dies zu
demonstrieren, klicken Sie mit der rechten Maustaste auf das Experiment ,Test_001“ und dann auf
.Loschen”. Bitte beachten Sie, dass dabei nicht Ihr Experiment geléscht, sondern lediglich der Verweis auf
das Experiment aus der Liste entfernt wird.
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Bei verschiedenen Aktionen, zum Beispiel der Ubernahme eines Experiments durch einen anderen Benutzer,
legt ensochemLab Protokolleintrage an. Wenn Sie ein Administrator sind oder lhr Administrator die
entsprechende Funktion auch flr Benutzer freigegeben hat, kdbnnen Sie diese Informationen anzeigen, indem
Sie die Maus Uber das Protokollsymbol (@) in der Statusleiste bewegen.

Wenn dieses Symbol normalerweise angezeigt wird, bei einem Experiment aber fehlt, bedeutet dies, dass
dieses Experiment keine Protokollinformationen besitzt.
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5.3. Binardaten anzeigen und verwalten

Normalerweise zeigt ensochemLab die in ein Experiment eingebetteten Bindrdaten wie z.B. Bilder oder PDF
Dokumente automatisch an. Je nach Ihrer aktuellen Einstellung kann in der Experimentanzeige anstatt eines
Vorschaubildes flr einen Binardatensatz allerdings auch nur ein Platzhalter angezeigt werden:

BMP

In diesem Fall kann es sein, dass die GroBe der entsprechenden Binardatei die MaximalgrdBe fir den
automatischen Download Ubersteigt. Klicken Sie daher bitte mit der rechten Maustaste auf den Platzhalter
und wahlen Sie dann ,Binardatei vom Server laden”, um den Anhang manuell herunter zu laden:

Minirnieren

Aushlenden

Beschreibung kopieren

Beschreibung speichern. ..

Bingrdatei vom Server laden

B & Of|CR| A &F

Bindrdatei dffnen
Binardatei &ffnen mit, .,

Binardateien speichern. ..

Beschreibung bearbeiten. ..

Bindrdateien bearbeiten. ..

Der Datensatz wird, falls es sich um eine Bilddatei in einem der unterstitzten Bildformate handelt, nun als
Vorschau angezeigt. Diese Funktion ermdglicht Ihnen, nur die Binardateien vom Server zu laden, die sie
wirklich benétigen. Dies kann speziell bei langsameren Anbindungen an den ensochemLab Server méglich
sein.

Sie kénnen die aktuellen Einstellungen, bis zu welcher Grenze Binardateien automatisch herunter geladen
werden, in lhren persdnlichen Einstellungen einsehen. Falls Ihr Administrator die entsprechende Funktion
aktiviert hat kénnen Sie auch einen eigenen Wert angeben oder entscheiden, dass immer bzw. niemals ein
automatischer Download erfolgen soll.

Bitte beachten Sie, dass bei nicht unterstitzen Bild- oder anderen Dateiformaten selbstverstandlich auch mit
dem manuellen Download keine Anzeige moglich ist.
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Um eine angehéngte Binardatei zu bearbeiten, kénnten Sie diese theoretisch unter Verwendung des
Experimentassistenten exportieren, bearbeiten und danach zurick in Ihr Experiment importieren. Doch es

geht auch einfacher: Verwenden Sie einfach den Eintrag ,Binérdaten bearbeiten® (@) aus dem Kontextmenu
des Vorschaubilds oder Platzhalters.

Es wird ein spezieller Dialog gestartet, in dem Sie die Bearbeitung steuern kénnen:

Bindrdateien bearbeiten E|

Binardateien mit externem Programm bearbeiten

Sie konnen die ausgewahlte Binardatei mit einem geeigneten externen Programm bearbeiten.
Wenn ein zugeordnetes Programm exiztiert, bietet ensochemlab an, den Editierprozess direkt zu starten. Sollte das automatisch ausgewahlte
Programm nicht gesignet sein, konnen sie ein anderes wahlen,

Mach dem Beenden des Editierprozesszes konnen sie mit dem Mweiter” Knopf den lokalen Impartvargang nach ensochemlab beginnen und
weitere Informationen uber die geanderten Daten anzeigen baw. sie speichern.

Um den “organg abzubrechen, klicken sie bitte auf “Abbrechen”.

[ & Benutze PHOTOED.EXE ... ] l Anwendung auswahlen...

Dateiname: Demo_001_Bin_007.jpg

Aktuells wWerte: Meue Werte:
Groke: 12 KB Groke: <noch nicht verflgbar:
Datum: 18:30:36 Datum: <noch nicht verfugbar:

In der linken Spalte sehen Sie unter der Uberschrift ,Aktuelle Werte“ die aktuellen Eigenschaften Ihrer Datei.
Dabei werden die GréBe sowie das Datum der letzten der letzten Anderung angezeigt. Falls mdglich, sehen
Sie unterhalb dieser Daten ein Vorschaubild.

ensochemLab ermittelt automatisch das Programm, das auf dem lokalen Computer mit dem Dateityp der zu
bearbeitenden Datei verknipft ist. Mit einem Klick auf ,Benutze ...", kbnnen Sie diese Standardauswahl
verwenden. Wenn Sie ein anderes Programm benutzen mdchten, klicken Sie bitte auf ,Anwendung
auswahlen®.

Danach wird das gewahlte Programm gestartet und Sie kbnnen es wie gewdhnlich nutzen.
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Nachdem Sie die Bearbeitung der Datei abgeschlossen haben, schlieBen Sie bitte Ihr Programm und
bestatigen Sie bitte etwaige Riickfragen, ob die Anderungen gespeichert werden sollen, mit ,Ja“. Bitte
beachten Sie jedoch, dass Ihre Anderungen nicht Gbernommen werden, wenn Sie Ihre Datei unter einem
anderen Namen oder an einem anderen Ort speichern.

Klicken Sie in ensochemlLab auf ,Weiter“, um fortzufahren.

Das Programm Gbernimmt nun die neuen Daten in die Tabelle auf der rechten Seite des Fensters. So
konnen Sie |hre Datei vor und nach der Anderung direkt vergleichen. Mit einem Kilick auf ,OK* speichern Sie
den Binardatensatz, mit ,Abbrechen” gelangen Sie zum Hauptfenster zurtick, ohne Ihre Anderungen zu
Ubernehmen.

Wenn Sie Ihre Binardatei nur auf die Festplatte speichern méchten, bendétigen Sie diesen Dialog nicht. Das
Kontextmen( der Experimentanzeige bietet Ihnen hierfir die Funktion ,Binardateien speichern® (E).

Um die Binardatei mit dem lokalen Standardprogramm fir diesen Dateityp zu 6ffnen, kdnnen Sie entweder
auf dem Vorschaubild doppelklicken oder den Eintrag ,Binardatei éffnen” (=) aus dem Kontextmeni
verwenden. Wenn Sie anstelle des Standardprogramms eine andere Anwendung benutzen méchten, klicken
Sie bitte auf ,Binardatei 6ffnen mit* (). Es erscheint ein Dialog, in dem Sie das gewiinschte Programm
auswahlen kdnnen.

Bitte beachten Sie jedoch, dass diese Funktionen nur zum Betrachten der Datei geeignet sind und etwaige
Anderungen nicht ibernommen werden.
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5.4. Die Ordnerubersicht

Einen vollstandig anderen Anzeigemodus finden Sie, wenn in der Liste auf der linken Seite des Hauptfensters
statt einem Experiment ein Ordner ausgewabhlt ist. ensochemLab zeigt in diesem Fall eine Ubersicht Gber die
Experimente in diesem Ordner an:

IS ensochemlab - Elektronische Laborjournalfiihrung

Datei Experiment Liste Bericht Suchen Ansicht Optionen  Administration  Hilfe

&-%- 0D EIEEE=RE k-

TEST-001D
dj N E:LD,QD i
2 o a
o]

& B [
CaHg03 C4Hg03 CgHg04 CoHa0
138,121 102,089 150,157 £0,052

Salicylsaure

'-“a 'Eigene Experimente
=} &} Aktuellin Bearbeitung
. [ € TEST-01D
E| 3 esterme Analptikvorschlige
- B € FTH_2007100
[ € FTH_z007101
[ € FTH_2007102
- [B) € FTH_2007103
. B € FTH_2007104

Projekt Synthese von Standardpréparaten der Pharrazie
Eigentiimer Martin Mustermann

Datum 29.05.2007

Status in Arbeit

ﬁ Berichte
¢ Historie

"% suchergebnisse

K.apitel - v
E xperimentkopf
tioh
Edukte
Produkte
Beschreibung
Kommentar
Fieaktions-Parameter
Tabellarische Beschreibung
Literaturdaten
Analptikdaten
Fraktionen
Fraktionsdetails
Wersuchsverlauf
Protokalinformationen
Wersionen

R R RRRRRRRRRRRRRRRERRRRRRR AR RRE

Akkuell in Bearbeitung - Experimente: 1 = Martin Mustermann

Um zu einem der angezeigten Experimente zu wechseln, kdnnen Sie entweder auf der entsprechenden
Reaktion doppelklicken oder den Befehl ,Experiment in Navigator auswahlen® (%) aus dem Kontextmendi.

Unter Umstanden verfigt Ihr Unternehmen auch Uber eine speziell fir Sie angepasste Ordnerlbersicht, die
dann nicht dem hier gezeigten Beispiel der Standardversion entspricht.
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5.5. Die Versionsverwaltung

Die in diesem Unterkapitel beschriebenen Funktionen stehen nur zur Verfliigung, wenn das optionale Modul
fur die Versionsverwaltung auf lhrem ensochemLab Server installiert ist. Ausklnfte erteilt im Zweifelsfall Ihr
Administrator oder Betreuer.

Je nach Einstellung erstellt ensochemLab zu verschiedenen Zeitpunkten automatisch eine neue
Experimentversion. Eine Version ist hierbei ein Schnappschuss eines Experiments mit allen seinen Daten zu
einem bestimmten Zeitpunkt. Dieser Schnappschuss ist ,eingefroren, d.h. es kénnen keine Anderungen
mehr an ihm vorgenommen werden. Anderungen sind immer nur an der jeweils aktuellen Version méglich.
Es ist daher auch nicht mdglich, eine oder alle vorherigen Versionen eines Experiments zu léschen.

Ihr Administrator hat hierbei eine der folgenden Einstellungen fir den Archivierungszeitpunkt aktiviert. Bitte
beachten Sie, dass einige der Werte auch kombiniert werden kdnnen.

Niemals Es werden niemals neue Versionen eines Experiments erstellt — die
Versionsverwaltung ist ausgeschaltet.

Beim AbschlieBen Eine neue Version wird bei jeder Anderung am Experiment erstellt, sofern das
Experiment bereits mindestens einmal im Status ,abgeschlossen” war.

Beim Besitzerwechsel Eine neue Version wird immer dann erstellt, wenn das Experiment den Besitzer
wechselt.

Immer Eine neue Version wird bei jeder Anderung am Experiment sowie beim jedem

Besitzerwechsel erstellt.

Uber das Hauptfenster von ensochemLab kénnen Sie auf friihere, gespeicherte Experimentversionen
zugreifen.

Wenn Sie die entsprechende Option in lhren persdnlichen Einstellungen aktiviert haben, kénnen Sie diese
als untergeordnete Knoten zum entsprechenden Experimenteintrag in der Navigationsleiste finden.

Unabhangig von der Konfiguration zeigt ensochemLab wenn Versionen existieren aber auch ein Symbol in

der Statusleiste (@) an, auf das Sie klicken kdénnen, um die anzuzeigende Version auf einem aufklappenden
Meni auszuwahlen.

Hier sehen Sie aber nur die zehn neuesten Versionen. Wenn Sie eine altere Version anzeigen mdchten,
klicken Sie bitte auf den Eintrag ,Altere Versionen®. Es erscheint ein Dialog, in dem Sie fir samtliche
existierenden Versionen des Experiments jeweils die Versionsnummer, den Benutzer, der die Erstellung der
Version ausgeldst hat, sowie das zugehdérige Erstellungsdatum finden. Um eine Version anzuzeigen, wéhlen
Sie diese bitte aus der Liste aus und klicken Sie anschlieBend auf ,OK".

Um zur aktuellen Arbeitsversion zurlickzukehren enthalt das Kontextmen( des Versionssymbols den Eintrag
~Aktuelle Version*.
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Sie kdnnen &ltere Versionen auch wiederherstellen. Dies bedeutet, dass die alte Version zur aktuellen
Arbeitsversion wird. Die bisherige Arbeitsversion wird dann als zweitneueste Version archiviert.
Waéhlen Sie dazu einfach die entsprechende Version aus und klicken Sie im Hauptmeni unter ,Experiment®

auf ,Version wiederherstellen® (&). Dabei wird das folgende Fenster angezeigt:

Yersion wiederherstellen &|

a Yersion wiederherstellen

Kit dizzer Furkhion konnen sig eine frihere Yerzsion des ausgewahlten Esperiments
wiederhierstellen. 0abei konnen zie optional eine Beagrindung angeben. Die \Wiederherstellung
wird in der D'atenbank protokolhert.

Experimentnr.:  TEST-001D
Bktuele Yersion: 20
Sieherzion: 17

Begrindung fur die Wiederherstelung:

ok | | abbrechen

ensochemLab erstellt bei der Wiederherstellung einer alten Version grundséatzlich einen Eintrag im
Experimentprotokoll. Wenn Sie in diesem Dialog eine optionale Begriindung eingeben, wird diese in den
Protokolleintrag aufgenommen.

Zusatzlich sehen Sie noch einmal die aktuelle Experimentnummer, die Version, die Sie wiederherstellen
mochten, sowie die Nummer der Version, die gerade verwendet wird.
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Ein spezielles Kapitel in der Experimentanzeige listet alle archivierten Versionen des Experiments auf,
zusammen mit dem Archivierungsdatum und dem Namen des Benutzers, der die Archivierung ausgeldst hat.
Auch von hier aus kénnen Sie per Kontextmen( auf vorherige Versionen zugreifen.

Diese Liste kdnnen Sie auch in die Zwischenablage kopieren oder als CSV-Datei exportieren.

Mit dem Befehl ,Anderungen der Version anzeigen® ('35), den Sie im Hauptmen( unter ,Experiment” sowie
im Kontextmen( des Versionsblocks finden, kénnen Sie eine Version eines Experiments systematisch mit
seiner Folgeversion vergleichen. Ein Vergleich zwischen nicht aufeinander folgenden Versionen ist leider
nicht méglich.

Der Beschreibungsdialog sieht wie folgt aus:

/% fnderungen in der Experimentversion anzeigen

Anderungen in Experimentversionen anzeigen

Die Anderungen werden als Yergleich jeder Version mit der Machfolgeversion des Experiments angezeigh.
Die jeweils verglichenen Yersionen sind am oberen Fand des Dialogs zu erkennen.
Yenwenden sie die Knopfe "orherige' und "M achste”, um awizchen den Yersionen zu blattern. Mit "Schiiefen’ kehren sie zu ensochemlab zuriick.

% & > @ B

TEST-00D
Andemngen von Yersion 5 [30.05.2007] zu Yersion & [31.05.2007)

Bezchreibung verandert

Beszchreibungstest
verandert

Lizte der Binardaten zur Beschreibung

Binardatenzatz zur Beschreibung 1 hinzugefugt

Schliefen

In der ersten Zeile sehen Sie die Experimentnummer. Die zweite Zeile beschreibt die verglichenen Versionen
mit ihrer jeweiligen Versionsnummer und dem zugehdrigen Erstellungsdatum. Im folgenden Text werden
dann hierarchisch sortiert die jeweiligen Anderungen aufgelistet.

Mit den Kndpfen in der Symbolleiste kdnnen Sie zwischen den zu vergleichenden Experimentversionen
blattern. Wird also wie im Beispiel gerade Version 5 mit Version 6 verglichen, so kénnen Sie mit einem Klick
auf ,Vorherige Anderungen anzeigen“ (48) zum Vergleich von Version 4 mit Version 5 blattern. Mit einem Klick
auf ,Nachste Anderungen anzeigen“ (%) gelangen Sie anschlieBend zuriick zu Version 5/ 6.

Mit dem Knopf ,Erste Anderungen anzeigen* (4#) vergleichen Sie die ersten beiden, mit ,Letzte Anderungen
anzeigen“ (=), die letzten beiden Versionen des Experiments.
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Um den Text mit der Anderungsbeschreibung in die Zwischenablage zu kopieren, klicken Sie bitte auf
~Anderungen in die Zwischenablage kopieren® (). Mit ,Anderungen in Datei exportieren* (E), kénnen Sie
den Anderungstext in eine Textdatei speichern.
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5.6. Weitere Funktionen

Vom Hauptfenster aus kénnen Sie eine Reihe weiterer Funktionen starten. Eine vollstdndige Referenz der
Symbolleiste und des Menus bieten zwei der folgenden Kapitel. In diesem Kapitel soll nun naher auf einige
dieser Méglichkeiten eingegangen werden.

5.6.1. Produktdaten mit Zielmolekiil vergleichen

Wie Sie bereits gesehen haben, kénnen Sie, wenn Sie ein Produkt als Zielmolekiil markieren, zuséatzliche,
vom Administrator definierte Zielmolekdldaten in Inr Produkt kopieren. Dabei handelt es sich jedoch nur um
eine Kopie. Spéatere Anderungen an den Daten des Zielmolekiils &ndern in keinem Fall Ihr Produkt, wodurch
zum Beispiel zwischen theoretischen Soll-Werten (Zielmolekll) und gemessenen Ist-Werten (Produkt)
unterschieden werden kann.

Wenn Sie nun die Daten Ihres Produkts mit denen des Zielmolekils vergleichen méchten, wahlen Sie bitte
das entsprechende Experiment im Navigator aus und klicken Sie dann im Hauptmen( unter ,Experiment* auf

»Mit Zielmolekul vergleichen® ( : ?). Es erscheint ein Dialog mit einer tabellarischen Ubersicht tiber alle
Unterschiede:

Lusdtzliche Daten vergleichen gl

Zusatzliche Zielmolekiildaten vergleichen

Hier konnen Sie die zusatzlichen Daten des Zielmolekuls Thres Espenments mit den zuzatzlichen D aten des wvorn Administrator
vorgegebenen Zielmolekiils wergleichen.

D atenname Produktdaten Zielmolekiildaten
Flarnmpuinkt 280°C
Schmelzpunkt 136°C 134-136°C
Siedepunkt 140°C
Zundpurikt A00°C

BES

Dies ist lediglich eine Ansicht, direkte Anderungen an den Daten sind hier nicht méglich. Hierfiir steht Ihnen
der bereits in einem friiheren Kapitel beschriebene Eingabeassistent zur Verfigung.
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Um die Tabelle nach einer Spalte zu sortieren, klicken Sie bitte einfach auf die entsprechende Uberschrift.
Mit einem erneuten Klick kénnen Sie die Sortierrichtung (Aufsteigend / Absteigend) andern. Unter Windows
2000 zeigt ein kleiner Pfeil die aktuelle Richtung an.

Mit dem Knopf ,In die Zwischenablage kopieren® () kénnen Sie die angezeigten Daten zur weiteren
Verarbeitung in einem externen Programm in die Zwischenablage kopieren. Mit der Funktion ,Exportieren®

(@) kénnen Sie die Daten in eine CSV-Datei speichern.

Fir den Fall dass Sie das aktuelle Experiment verédndern dirfen, kédnnen Sie bei Unterschieden zwischen

Produkt- und Zielmolekildaten mit dem Knopf ,Die weiteren Daten bernehmen” (@) einen Dialog starten.
Dieser erlaubt es Ihnen gezielt, fir das Zielmolekdil definierte Werte, dem ausgewahlten Produkt zuzuweisen.
Anderungen werden direkt in die Datenbank geschrieben.

Klicken Sie auf ,SchlieBen* um zum Hauptfenster zuriickzukehren.
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5.7. Befehlslibersicht Symbolleiste

Die folgende Liste gibt eine Ubersicht iiber die Funktionen in der Symbolleiste:

&h  Aktuelle Anzeige drucken

é’

Experimente suchen

Neues Experiment

Experiment kopieren

R

Experiment bearbeiten
Fraktionen bearbeiten

Experiment I6schen

setzen

Navigator anzeigen /
verbergen

m = @ X =

Normalansicht

Normalansicht auf
Seitenbreite

O kb

Druckvorschau

5

Versuchsverlauf bearbeiten
Status auf ,abgeschlossen

Druckt die aktuelle Anzeigeseite.

Die Ausklappliste ermdglicht Ihnen, manuell auszuwéhlen, ob Sie das
Experiment oder die Liste drucken méchten, in dem es enthalten ist.
Siehe Kapitel ,,Ausdrucke”

Sucht nach allen eigenen Experimenten.
Die Ausklappliste ermdglicht lhnen, einen anderen Suchmodus zu
wahlen.

Erstellt ein neues Experiment
Siehe Kapitel ,Erstellen Sie |hr erstes Experiment”

Offnet einen Dialog zum Kopieren des aktuellen Experiments

Offnet den Eingabeassistenten zum Bearbeiten eines bestehenden
Experiments, Funktionen analog zu einem neuen Experiment

Offnet den Fraktionsdialog zum Bearbeiten der Experimentfraktionen
Siehe Kapitel ,,Arbeiten mit Fraktionen®

Léscht das aktuell angezeigte Experiment aus der Datenbank

Erstellt oder bearbeitet einen Versuchsverlauf zum aktuellen Experiment

Setzt den Status des aktuellen Experiments auf ,abgeschlossen” und
verhindert weitere Bearbeitungen

Blendet den Navigator ein oder aus

Setzt die Normalansicht (keine Druckvorschau)
Siehe Kapitel ,,Ausdrucke*”

Setzt die Normalansicht auf Seitenbreite als Anzeigemodus
Siehe Kapitel ,,Ausdrucke”

Wahlt einen Modus fiir die Druckvorschau aus
Siehe Kapitel ,,Ausdrucke*”

|Z| Auf Seitenbreite skalieren  Skaliert die Druckvorschau des aktuellen Experiments auf die Breite

El Auf Fensterbreite
skalieren

L1 Als gesamte Seitenbreite
100°%

skalieren

3 Neues Experimentim
Anzeigemodus

Experiment im

Anzeigemodus bearbeiten

Iy

& Anzeigelayout auswahlen

Anzeigelayout auswéhlen

des Anzeigebereichs.

Skaliert die Druckvorschau des aktuellen Experiments, so dass eine
Seite auf dem Papier einer Bildschirmseite entspricht.

Skaliert die Druckvorschau des aktuellen Experiments so, dass die
originale Seitenbreite verwendet wird.

Erstellt ein neues, leeres Experiment und 6ffnet es zur Bearbeitung im
Anzeigemodus

Offnet das aktuelle Experiment zur Bearbeitung im Anzeigemodus

Offnet einen Dialog, in dem Sie ein Anzeigelayout auswéahlen kénnen.
Siehe Kapitel ,,Anzeigelayouts verwalten”

Offnet einen Dialog, in dem Sie ein Anzeigelayout auswahlen kénnen.

Anzeigelayouts bearbeiten Bearbeitet die Eigenschaften der bereits definierten Anzeigelayouts.

Aktuelles Layout
; speichern

ensochemLab

Speichert das aktuelle Anzeigelayout unter einem neuen Namen
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£ Aktuelles Layout als Setzt das gerade aktive Layout als Standardlayout
Standard setzen

5.8. Befehlslibersicht Hauptmenu

Auch das Hauptmenu stellt noch einige weitere Funktionen zur Verfligung. Einige von ihnen fihren Aktionen
durch, die in dieser Anleitung bereits angesprochen wurden, andere wiederum werden in den folgenden
Kapiteln noch erlautert.

Bitte beachten Sie, dass alle Funktionen der Symbolleiste unter demselben Symbol auch im Hauptmend zu
finden sind.

Meni Datei
Befehle zum Drucken und Beenden des Programmes.

Siehe Kapitel ,Berichte".

& Anmeldung Beendet Ihre Sitzung und zeigt den Anmeldedialog erneut an, damit sich
ein anderer Benutzer anmelden kann
% Einrichten der Seite Offnet einen Dialog zum Einrichten der Seite
Siehe Kapitel ,,Ausdrucke*”
['é Experiment drucken Druckt das aktuelle Experiment aus
Siehe Kapitel ,,Ausdrucke*”
% Ubersicht der Druckt eine Ubersicht (ein Deckblatt) fiir die Experimente im aktuellen
Experimentliste drucken Ordner aus
Siehe Kapitel ,,Ausdrucke”
% Liste von Experimenten Druckt alle Experimente im aktuellen Ordner aus
drucken Siehe Kapitel ,,Ausdrucke”
% Bericht drucken Druckt den aktuell ausgewahlten Bericht.

Beenden Beendet das Programm

Menii Experiment
Befehle zum Bearbeiten von Experimenten und Listen

[  Neues Experiment Erstellt ein neues Experiment.
Siehe Kapitel ,Erstellen Sie |hr erstes Experiment*
Experiment kopieren Offnet einen Dialog zum Kopieren des aktuellen Experiments.
Experiment bearbeiten Offnet den Eingabeassistenten zum Bearbeiten eines bestehenden
Experiments, Funktionen analog zu einem neuen Experiment
3-( Experiment I6schen Léscht das aktuell angezeigte Experiment aus der Datenbank
Versuchsverlauf bearbeiten  Bearbeitet den Versuchsverlauf im aktuellen Experiment
Versuchsverlauf ldschen Léscht den Versuchsverlauf im aktuellen Experiment
*%  Mit Zielmolekill vergleichen  Vergleicht die zusatzlichen Daten eines Produkts mit denen des
’ zugewiesenen Zielmolekdils.
Siehe Kapitel ,Produktdaten mit Zielmolekil vergleichen®
Il Fraktionen tabellarisch Offnet den tabellarischen Fraktionsdialog zum Bearbeiten der
bearbeiten Experimentfraktionen
Siehe Kapitel ,,Arbeiten mit Fraktionen®
Jl Fraktionen bearbeiten Offnet den Fraktionsdialog zum Bearbeiten der Experimentfraktionen

Siehe Kapitel ,,Arbeiten mit Fraktionen®
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=== Folgeexperiment erstellen

G
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B 2 2

Status auf ,abgeschlossen”

setzen

Status zurlicksetzen auf ,,in

Arbeit”

Sichtbarkeit andern

Besitz Gbernehmen

Experiment weitergeben
Anhang erstellen
Literaturangaben
exportieren

Literaturangabe kopieren

Version wiederherstellen

78 Anderungen der Version
anzeigen
Menii Liste

Erstellt ein Folgeexperiment auf Basis des aktuellen Experiments. Dabei
wird eines der aktuellen Produkte als Edukt des neuen Experiments
verwendet.

Setzt den Status des aktuellen Experiments auf ,abgeschlossen” und
verhindert weitere Bearbeitungen

Setzt den Status eines abgeschlossenen Experiments wieder auf ,in
Arbeit” zurGick und erméglicht weitere Bearbeitungen. Hierflr miissen
Sie eine Begrliindung eingeben. Diese Funktion ist nur verfligbar, wenn
sie vom Administrator aktiviert wurde.

Andert die Sichtbarkeit des aktuellen Experiments und legt fest, welche
Benutzer es anzeigen dirfen.

Tragt Sie als Besitzer des aktuellen Experiments ein. Diese Funktion ist
nur verflgbar, wenn ein fremdes Experiment angezeigt wird und die
Operation vom Administrator nicht deaktiviert wurde. Auch hier miissen
Sie eine Begriindung angeben.

Ubergibt den Besitz an einem Ihrer Experimente an einen anderen
Benutzer.

Fagt einen Anhang mit Titel, Kommentar und einer optionalen Binardatei
an ein Experiment an. Diese Funktionalitat besteht unabhangig davon
vom Eigentimer oder Status des Experiments. Sie muss dazu jedoch
explizit vom Administrator freigegeben werden.

Literaturangaben des Experimentes im RIS Format in eine Datei
exportieren.

Alle Literaturangaben des aktuellen Experimentes werden in den
Anwendungsinternen Datenpuffer kopiert.

Stellt die gerade ausgewahlte Experimentversion wieder her (Ubernimmt
sie als aktuelle Version).

Zeigt die Unterschiede zwischen zwei Versionen eines Experiments an.

Befehle zum Verarbeiten von Experimentlisten. Siehe Kapitel ,Listenoperationen®, ,Arbeiten mit
Experimentlisten®.

i

® 2 PP

H™.
P

Experimentliste
abschlieBen

Sichtbarkeit einer
Experimentliste &ndern

Experimentliste
Ubernehmen

Experimentliste
weitergeben

Experimente exportieren

Experimente importieren

ensochemLab

SchlieBt alle Experimente im aktuellen Ordner ab.
Siehe Kapitel ,,Arbeiten mit Experimentlisten®.

Andert die Sichtbarkeit aller Experimente im aktuellen Ordner.
Siehe Kapitel ,,Arbeiten mit Experimentlisten®.

Ubernimmt Besitz an allen Experimenten im aktuellen Ordner.
Siehe Kapitel ,,Arbeiten mit Experimentlisten®.

Ubergibt den Besitz an allen Ihren Experimenten im aktuellen Ordner an
einen anderen Besitzer.
Siehe Kapitel ,Arbeiten mit Experimentlisten®.

Exportiert die Edukt- oder Produktdaten aller Experimente im aktuellen
Ordner in eine CSV-Datei.
Siehe Kapitel ,Datenaustausch mit CSV*.

Importiert Edukt- oder Produktdaten aus einer CSV-Datei in die
entsprechenden Experimente.
Siehe Kapitel ,Datenaustausch mit CSV*.
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(g Listenoperationen Offnet einen Dialog zum Verarbeiten von Experimentlisten
Siehe Kapitel ,Listenoperationen”

Menii Bericht
Befehle zum Erstellen und Bearbeiten von Berichten. Siehe Kapitel ,Berichte*.

@ﬁ‘ Neuer Bericht Offnet den Berichtsassistenten zum Erstellen eines neuen Berichts.
[ Bericht kopieren Offnet den Berichtsassistenten mit einer Kopie der Daten des aktuellen
Berichts.
g Bericht bearbeiten Offnet den Berichtsassistenten zum Bearbeiten des aktuellen Berichts.
@ Berichtsinformationen Offnet einen Dialog zum Bearbeiten der Beschreibungsdaten des
bearbeiten aktuellen Berichts.
gy Bericht Idschen Léscht den aktuellen Bericht bzw. die aktuelle Berichtsreferenz. Weitere

Informationen siehe Kapitel ,Berichte®.

@ Bericht anzeigen Zeigt die Daten des aktuellen Berichts an. Dabei wird die
Berichtsabfrage neu ausgefihrt, um die aktuellen Ergebnisdaten
abzurufen.

m Berichtsinformationen Zeigt die Beschreibungsdaten des aktuellen Berichts an.

anzeigen

3 Bericht neu laden Ladt den aktuellen Bericht neu aus der Datenbank und aktualisiert die
enthaltenen Ergebnisdaten.

Berichte verwalten Offnet den Dialog zur Verwaltung von Berichten und Berichtsverweisen.

l@ List & Label Berichte Offnet den Dialog zur Verwaltung der mit dem ensochemLab Bericht

verwalten verknipften List & Label Berichte.

List & Label Bericht Offnet einen Dialog zum Ausdruck eines mit diesem ensochemLab

drucken Bericht verknipften List & Label Berichts.

Meni Suchen
Befehle zum Suchen von Experimenten. Siehe Kapitel ,Suchfunktionen®.

[z Reaktionen oder Molekiile  Fuhrt eine Struktur / Substruktursuche nach Molekilen und Reaktionen

durch
Experimente Sucht nach Experimentnummern
Versuchsreihen Sucht nach Versuchsreihen
Zielmolekdile suchen Sucht nach Experimenten, die ein bestimmtes Zielmolekiil enthalten
Eigene Experimente Sucht nach allen eigenen Experimenten
Eigene Experimente mit Sucht nach allen eigenen Experimenten, die sich im Status ,in Arbeit*
Status ,,in Arbeit* befinden
Suchanfrage Komplexe Suchanfrage Uber mehrere logisch verkniipfte Datenfelder

Meniu ACD
Befehle zum Verwenden der ACD Schnittstelle
Dieses Menli ist nur verfiigbar, falls die ACD Schnittstelle installiert wurde

?LA Struktur suchen Sucht anhand einer Edukt- oder Produktstruktur aus dem aktuellen
Experiment nach Spektren in ACD
ﬁ Spektrum anzeigen Zeigt ein Spektrum zum aktuellen Experiment in ACD an.
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Meni Ansicht

Befehle zum variablen Anzeigen des aktuellen Experiments

Normalansicht
[& Seitenansicht

1 Druckvorschau
100%

Menii Erweiterungen

Stellt das Experiment in der Normalansicht dar

Zeigt die Normalansicht in der Seitenbreite des Druckers an.
Siehe Kapitel ,,Ausdrucke”

Wahlt einen Modus fiir die Druckvorschau aus.
Siehe Kapitel ,,Ausdrucke”

Kundenspezifische Erweiterungsmodule
Falls Ihr Unternehmen kundenspezifische Erweiterungen fir ensochemLab einsetzt, kdnnen die
entsprechenden Module Uber dieses Meni gestartet werden. Das Mend ist nur verfigbar, wenn mindestens

eine Erweiterung installiert wurde.

Far weitere Informationen zu den Funktionen der Erweiterungen lesen Sie bitte die beiliegende
Dokumentation oder konsultieren Sie Ihren Administrator oder Betreuer.

Meni Optionen

Befehle zum Verandern der Einstellungen und fiir Sonderfunktionen

? Einstellungen
] Versionsinformationen
@  Sprache

B9 Deutsch

Bl Englisch

Il Franzésisch
Zwischenspeicher leeren

Experiment neu laden

e#  Laborwerkzeuge

Einheitenrechner
= Mischungskreuz
w) Zusammensetzung

[l

Textbausteine bearbeiten

Vorlagen fir
Versuchsverlaufe

[

Anzeigelayouts

ensochemLab

Veréndert Ihre persdnlichen Einstellungen fir ensochemLab
Siehe Kapitel ,Anpassen lhrer Einstellungen®.

Zeigt Informationen und Versionsdaten zu den Module von
ensochemLab an

Offnet ein Untermend, in dem Sie die Sprache fiir ensochemLab andern
kénnen.

Andert die Programmsprache auf Deutsch.
Andert die Programmsprache auf Englisch
Andert die Programmsprache auf Franzésisch

Leert den in ensochemLab integrierten Zwischenspeicher fir
Experimente. Bitte beachten Sie, dass diese Funktion nichts mit der
Windows Zwischenablage zu tun hat.

L&adt das aktuelle Experiment neu aus der Datenbank, um die
aktuellsten Anderungen anzuzeigen.

Offnet ein Untermenti, aus dem Sie die Laborwerkzeuge starten kénnen
Offnet ein Werkzeug zur Umrechnung von Einheiten.
Offnet ein Werkzeug zur Berechnung von Mischungsverhaltnissen.

Offnet ein Werkzeug zur Berechnung der Zusammensetzung von
Summenformeln.

Bearbeitet private und 6ffentliche Textbausteine.
Siehe Kapitel ,Benutzerdefinierte Textbausteine”

Bearbeitet private und dffentliche Vorlagen fiir Versuchsverlaufe
Siehe Kapitel ,,Arbeiten mit Versuchsverlaufen®

Offnet ein Untermenii zum Verwalten von Anzeigelayouts.
Siehe Kapitel ,Anzeigelayouts verwalten®
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Anzeigelayout auswéhlen

Anzeigelayouts bearbeiten
Aktuelles Layout speichern

Aktuelles Layout als
Standard setzen

Berechnungsvorlagen
bearbeiten

Menii Administration
Befehle zum Verandern der globalen ensochemLab Einstellungen fir alle Benutzer.
Dieses Men ist nur fir Administratoren verfligbar.

Seine Funktionen werden im gesonderten Administrationshandbuch erlautert.

&N

<3

1 EE g R g

Administration

Benutzerverwaltung

Reagenzien bearbeiten

Definition fir weitere Daten
bearbeiten

Zielmolekdile verwalten

Vordefinierte Textbausteine
bearbeiten

Berechnungsvorlagen
bearbeiten

Vorlagen fir
Versuchsverlauf bearbeiten

Berichte bearbeiten

Anzeigelayouts

Anzeigelayout auswahlen

Anzeigelayouts bearbeiten

Aktuelles Layout speichern

(& Sichtbarkeit andern

¢ Besitzer &ndern

@4 Benutzerobjekte verwalten

ensochemLab

Offnet einen Dialog, in dem Sie ein Anzeigelayout auswahlen
kénnen.

Bearbeitet die Eigenschaften der bereits definierten Anzeigelayouts.
Speichert das aktuelle Anzeigelayout unter einem neuen Namen

Setzt das gerade aktive Layout als Standardlayout

Bearbeitet lhre persdnlichen Vorlagen fur die Einstellungen der

automatischen und manuellen Berechnungen.

Offnet den Administrationsdialog zum Veréndern von
benutzeribergreifenden Einstellungen. Diese Funktion ist nur verfigbar,
wenn Sie als Benutzer mit Administratorrechten angemeldet sind.

Offnet den Dialog zur Benutzerverwaltung, in dem Sie Benutzer, Labore,
Abteilungen und Standorte verwalten kénnen. Diese Funktion ist nur
verfligbar, wenn Sie als Benutzer mit Administratorrechten angemeldet
sind und das Modul fir die Standardbenutzerverwaltung aktiviert ist.
Nicht verfligbar in ensochemLab Personal Edition

Bearbeitet den Inhalt des in ensochemLab integrierten
Reagenzienkatalogs.

Bearbeitet die Felddefinitionen fir zusatzliche (physikalische) Daten zu
Molekdlen. Hier kdnnen Sie zum Beispiel neue Eigenschaften anlegen.

Bearbeitet die Liste aller in ensochemLab registrierten Zielmolekdile
sowie deren Synonyme.

Bearbeitet die fir alle Benutzer vorgegebenen Textbausteine

Bearbeitet die allgemeinen (administrativen) Vorlagen far die
Einstellungen der automatischen und manuellen Berechnungen.

Bearbeitet die allgemeinen (administrativen) Vorlagen fr
Versuchsverlaufe.

Bearbeitet die allgemeinen, vordefinierten Berichte.
Offnet ein Untermenii zum Verwalten von vordefinierten Anzeigelayouts.

Offnet einen Dialog, in dem Sie ein Anzeigelayout auswahlen
kénnen.

Bearbeitet die Eigenschaften der bereits existierenden
vordefinierten Anzeigelayouts.

Speichert das aktuelle Anzeigelayout als vordefiniertes Layout unter
einem neuen Namen.

Andert die Sichtbarkeit der Experimente eines bestimmten Benutzers.
Andert den Besitzer der Experimente eines bestimmten Benutzers.

Offnet den Dialog zur Verwaltung der von Benutzern erzeugten Objekte.
Diese kénnen im Dialog geléscht, Gbernommen oder weitergegeben
werden.
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Menii Hilfe

Befehle zum Anzeigen von Informationen / zum Versenden von Supportanfragen

] E-Mail an den

Sendet eine Unterstiitzungsanfrage an das ensochemLab Serviceteam

ensochemLab Service Ihres Unternehmens. Diese Funktion ist nur verfligbar, wenn Sie vom

senden

Benutzerhandbuch

Lizenzvereinbarung

®@eD ©

Release Notes

Qe

Info

Administrator aktiviert wurde.

Administrationshandbuch Offnet das Administrationshandbuch, das eine Beschreibung der

administrativen Funktionen von ensochemLab enthalt. Diese Funktion
steht nur bei Administratoren zur Verfigung.

Offnet dieses Benutzerhandbuch
Zeigt die Lizenzvereinbarung zu ensochemLab an.

Zeigt die Release Notes (Hinweise zu und Neuigkeiten in der zur
aktuellen Version) an.

enso Webseite besuchen Offnet Ihren Webbrowser auf der Homepage der enso Software GmbH.

Zeigt die Copyright-Hinweise zu ensochemLab an.

Die am gebrauchlichsten Funktionen sind auBerdem Uber die Symbolleiste verfligbar. Die Symbole
entsprechen denen im Mend.

Zusammenfassung:

Das Hauptfenster zeigt Experimente an und verwaltet sie. Die
Suchfunktionen werden ebenfalls von hier aus aufgerufen. Der
Navigator bietet eine Ubersicht Gber Ihre Experimente. Die dort
durchgefiihrten Aktionen &ndern niemals das Experiment selbst
sondern nur Verweise auf das Experiment.

ensochemLab

89 Das Hauptfenster



6. Die Direkteingabe

In einem der vorherigen Kapitel haben Sie gesehen, wie Experimente bequem mit Hilfe des
Eingabeassistenten angelegt werden mdchten. In bestimmten Féllen wird diese Funktionsvielfalt aber gar
nicht bendtigt — wenn Sie zum Beispiel fir zehn Experimente jeweils nur die Ausbeute nachtragen mdéchten,
empfiehlt sich ein anderer Modus, der schnelleren Zugriff auf die wichtigsten Kerndaten ermdglicht.

Dieser Modus ist die Direkteingabe. Alle Daten werden auf einer einzigen Seite innerhalb des ensochemLab
Hauptfensters angezeigt und kénnen auch direkt dort bearbeitet werden. Um ein neues Experiment in der

Direkteingabe zu erstellen, klicken Sie bitte auf den Knopf ,Neues Experiment in Anzeige* ([5) in der
Symbolleiste des Hauptfensters. Wenn Sie das aktuell im Navigator ausgewahlte Experiment auf diese Art

bearbeiten mdchten, klicken Sie bitte auf ,Experiment in Anzeige bearbeiten* ().

In jedem Fall wird die gerade eingestellte Ansicht (Experiment, Bericht, Druckvorschau usw.) auf der rechten
Seite des Fensters gegen den Eingabemodus ausgetauscht:

E ensochemlab, - Elektronische Laborjournalfiihrung

Datei Experiment Liste Bericht Suchen  Ansicht  Optionen  Administration  Hilfe

S - b @ ERE- bE -
lﬁﬁgene Experimente Experimentnummer: WYersuchsdatun: ~ Projekt: = &

= B aktuellin Bearbeitung ~ _TEST-DD1D | :E:GB.QDD? w | |Sunthese von St.an.dardpréparat.en.der Phar v
- B B €p TESTOOD -
B esterne Analytik varschliage

CH;

- () € FTH_2007100 OH . o 5
[ € FTH_2007101 0 /&
B @ FTH_2007102 * J\D)J\ S 0" o * )J\
- B CH, He o
oH

[ € FTH_2007103

- [ & FTH 2007104 v HO o

‘Berichte A B © D
¢ tiistorie Erilsts C4Hg03 CgHz0y CoHa0p

138,121 102,089 180,157 60,052
e Suchergebnisse Salicylsaure
K.apitel - i
§ T &

E sperimentkopf [5 x @ I
Reaklion Eduktname |MOI Menge Gehalt Dichte Wolu
Edukte 14 @ |Salicylsdue 0,50 mol £9,050 g
V] Pradukt
B'° L; '?b 2B |Essigsaureanhydid 0.74 mol 75,545 g 100,00 %

eschreibung
K ornmertar 3 kaonz. Schwefelzaure
Reaktions-Parameter
T abellarizche Eeschreibung < >
Literaturdaken

o5 .
[¥] Analytik daten ] X @’ b
Elatt?one‘: : Produktnamne |MOI Menge Gehalt Ausheute Moz
| Frakhonsdetals
—— %

[l versuchsverlaut 1C @ |acetlzalicplzaure 0,50 mol 29451 g 100,00 93,39 180,
Abgabe 2D E zzigzaure GO0
Frotokolinformationen @ S
[¥]"ersionen - o
[¥] Anhangs Einstellungen  Eerechhungen ’ Speichermn l [ Zuriicksetzen ]

Experiment im Anzeigemodus bearbeiten

Wie Sie sehen, stehen nur die wichtigsten Datenfelder zur Verfligung. Die Bearbeitung der Reaktion erfolgt
genau wie im Eingabeassistenten.
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Der erste wirkliche Unterschied findet sich bei den Edukten: Diese werden als Tabelle ohne Struktur
angezeigt. Um einen Wert auszutauschen, &ndern Sie bitte einfach den Inhalt der entsprechenden Zelle. Um
nun aber die Struktur anzuzeigen oder zu verandern, wahlen Sie bitte die gewunschte Zeile aus und klicken

Sie dann auf den Knopf ,Struktur bearbeiten” (@) in der Symbolleiste. Der von lhnen eingestellte
Chemieeditor wird mit der Eduktstruktur gebffnet.

Mit dem Knopf ,Edukt hinzufigen* ([5) kdénnen Sie ein neues Edukt in der Liste erstellen. Die Funktion

»Edukt I6schen” (9() entfernt das aktuelle Edukt. Bitte beachten Sie jedoch, dass wahrend der eigentlichen
Dateneingabe (also wéhrend Sie sich in einem Feld befinden) diese Kndpfe der Symbolleiste aus
Sicherheitsgriinden deaktiviert sind.

Um ein Edukt als Referenzedukt festzulegen, wéhlen Sie es bitte aus und klicken anschlieBend auf den
Knopf ,Als Referenzedukt markieren® ().

Die (automatischen) Berechnungsfunktionen stehen Ihnen in der Direkteingabe genauso wie im
Eingabeassistenten zur Verfigung und héangen von lhren aktuellen Benutzereinstellungen ab. Nahere Details
hierzu werden in einem gesonderten Kapitel behandelt.

Die Produkttabelle ist vollkommen analog zur Edukttabelle aufgebaut. Zusatzlich finden Sie hier in der
Symbolleiste noch die Funktionen, um Zielmolekile zu registrieren (*=) bzw. die Zuordnungen wieder zu

entfernen (tﬁ). Bei einem Kilick auf einen dieser Kndpfe werden die gleichen Funktionen ausgefihrt wie im
Eingabeassistenten, es wird auch der gleiche Registrierungsassistent verwendet.

Im unteren Bereich der Direkteingabe finden Sie das Feld fir die Beschreibung. Sie kénnen hier jedoch keine
Binardaten anhangen, austauschen oder I6schen. Die Funktionen zur Textbearbeitung sind im Kapitel Gber
den Eingabeassistenten naher erlautert.

Wenn Sie einen grdBeren Bereich lhres Texts sehen mdchten ohne zu scrollen, kénnen Sie das Textfeld
nach unten hin vergréBern, indem Sie auf , Textfeld vergréBern® klicken. Ein Klick auf ,Textfeld verkleinern*
macht dies wieder riickgangig. Insgesamt ist eine achtmalige VergréBerung moglich.

Wenn Sie einen Textbaustein in Ihre Beschreibung einfiigen méchten, klicken Sie bitte auf , Textbausteine*.
Es erscheint das bereits bekannte Fenster fir Textbausteine, aus dem Sie auch hier den Baustein entweder

per Doppelklick oder tiber den Knopf ,Einfligen® () in lhren Text einflgen kénnen.

Unabhéngig von lhrer aktuellen Scrollposition ist ganz unten immer eine Leiste mit zwei Symbolen und zwei
Kndpfen sichtbar.

Das Symbol ganz links zeigt, wenn Sie die Maus dariiber bewegen, ein Hinweisfenster mit einer Aufstellung
Ihrer aktuellen Berechnungseinstellungen an. Rechts neben dem stilisierten Taschenrechner sehen Sie ein
Symbol, das den Status der automatischen Berechnung angibt, wie es im Kapitel Uber die Berechnungen
néher erlautert ist.

Das rechte Symbol gibt an, ob die letzte Berechnung im gesamten ,Dokument” erfolgreich durchgefihrt
werden konnte. Weitere Informationen zu Fehlern, Warnungen oder Hinweisen erhalten Sie, wenn Sie die
Maus darlber bewegen.

Mit den beiden Kndpfen kénnen Sie Ihre Anderungen entweder abspeichern oder verwerfen. Sie verbleiben
danach immer im Bearbeitungsmodus, nach einem Klick auf ,Wiederherstellen* werden jedoch wieder die
urspriinglichen Daten angezeigt.

Zusammenfassung: Die Direkteingabe stellt eine Erweiterung zum Eingabeassistenten dar,
mit der Sie bequem Versuchsergebnisse oder Anmerkungen in
gréBerer Anzahl nachtragen kénnen. Auch eine Erstellung neuer
Experimente mit verschiedenen Rumpfdaten ist méglich.

ensochemLab 91 Die Direkteingabe



7. Arbeiten mit Versuchsverlaufen

Nun haben Sie ein Beispielexperiment in der Datenbank gespeichert und kennen die Funktionen des
Hauptmendis. Es ist nun an der Zeit, noch einen letzten Teil des Experiments nachzutragen, den wir noch
nicht eingegeben haben: den Versuchsverlauf.

Im Gegensatz zur tabellarischen Beschreibung bietet der Versuchsverlauf flexible Spalten, d.h. die kénnen
beliebig viele Spalten mit verschiedenen Spaltentypen und Namen anlegen. Diese Flexibilitdt hat den Preis,
dass nach den Daten des Versuchverlaufs nicht gesucht werden kann.

ensochemLab bietet die Mdglichkeit, Vorlagen fur Versuchsverlaufe anzulegen, damit Sie die Bezeichnungen
und Typen Ihrer Datenfelder nicht jedes Mal neu eingeben muissen. Dieses Kapitel wird demnach mit der
Erstellung einer Vorlage beginnen. Klicken Sie dazu im Hauptfenster bitte auf den Meniieintrag ,Optionen*®
und danach auf ,Vorlagen fir Versuchsverlaufe®. Das folgende Fenster erscheint:

I3 Yorlagen fiir Yersuchsverldufe E|@|E|
Yorlagen
In diezem Dialog konnen sie Yorlagen definieren.
Worlagen konnen entweder vollztandig neu erstellk oder durch Kopieren einer bereitz bestehenden Warlage angeleqt
werden,
Wenn zie eine Yorlage alz offentliche Yorlage speichern, steht es auch anderen Benutzerm fur ihre Wersuchsverlaufe zur
Werfligung.
I}
Eigene Yaorlagen Mame der “orlage:
|Descriptiu:un standard pour archiver |
Besitzer: EMSO
Spalten
M arne: Typ
Offertiche Yorlagen Zait = Zeait
(i tandard pour archiver Chemiker = Test
Test Publicity Protokolleintrag = Test
Spaltenname Top:
| [ atum
Auznchiung
0k || Abbrechen

Klicken Sie auf den Knopf ,Neu“ ( G ), um eine neue Vorlage zu erstellen. Geben Sie dann in das Feld
,Name der Vorlage“ einen, wenn méglich eindeutigen, Namen ein. Falls Ihr Administrator die entsprechende
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Funktion aktiviert hat, kénnen Sie lhre Vorlage auch als éffentlich markieren, damit sie allen ensochemLab
Benutzern zur Verfigung steht. In diesem Fall muss der Name zwingend eindeutig sein.

Um Spalten in lhre Vorlage aufzunehmen, klicken Sie bitte auf den Knopf ,Neue Spalte” (¥). Sie kénnen
dann im Feld ,Spaltenname*” einen Bezeichner fiir das Feld angeben. Die Auswahlbox Typ ermdglicht es
Ihnen, den Datentyp lhres Feldes zu &ndern. Mégliche Typen sind:

Datentyp Erklarung

Text Ein Textfeld kann jeden beliebigen Wert annehmen. Buchstaben, Zahlen
und Sonderzeichen sind méglich.

Ganzzahliger Wert Dieser Feldtyp unterstiitzt nur ganze Zahlen. Es kénnen keine anderen
Zeichen eingegeben werden.

FlieBkommawert Dieser Feldtyp unterstitzt nur Dezimalzahlen. Es kdnnen keine anderen
Zeichen eingegeben werden.

Datum Dieser Feldtyp ermdglicht die Eingabe eines Datums

Zeit Dieser Feldtyp ermdéglicht die Eingabe eines Zeitpunkts oder einer
Zeitspanne.

Logischer Wert Dieser Feldtyp entspricht einem logischen ,Ja / Nein“ Feld.

Mehrzeiliger Text Dieser Feldtyp entspricht einem beliebig langen Text, der sich im
Gegensatz zum normalen Textfeld auch Uber mehrere Zeilen erstrecken
kann.

Formatierter Text Dieser Feldtyp entspricht einem mehrzeiligem Text, der zuétzlich

Formatierungen wie Schriftart, SchriftgréBe, Fett, Kursiv, Unterstrichen
und Farbe erlaubt.

Das Definieren eigener Datentypen ist leider nicht mdglich.

AuBerdem kdnnen Sie bestimmen, in welche Richtung die Daten in der Anzeige ausgerichtet werden sollen.
Maéglich ist linksbiindig (£), zentriert (=) und rechtsbiindig (=).

Der Datentyp und die Ausrichtung gelten immer fir die gesamte Spalte. Es ist nicht mdglich, fir einzelne
Zeilen andere Einstellungen zu verwenden. Eine Zeile kann lediglich durchgéngig als Kommentarzeile
markiert werden (siehe weiter unten).

Die Reihenfolge der Spalten verandern Sie dadurch, dass Sie eine Spalte auswéhlen und sie dann mit Hilfe
der Pfeiltasten entweder nach oben(4) oder nach unten (#) schieben.

Mit dem ,L&schen” Knopf (=) kénnen Sie eine bestehende Spalte aus der Vorlage I6schen.

Wenn Ihr Administrator die entsprechende Funktion aktiviert hat, kdnnen Sie entscheiden, ob Sie lhre
Vorlage als 6ffentlich markieren und sie somit anderen Benutzern zur Verfligung stellen méchten. Kreuzen
Sie in diesem Fall einfach das Auswabhlfeld ,Offentlich* an. Andere Benutzer kénnen lhre Vorlage jedoch nur
verwenden, nicht aber I6schen oder bearbeiten.

Bereits bestehende Vorlagen sehen Sie in den beiden Listen auf der linken Seite des Dialogs. Die obere Liste
enthalt lhre eigenen Vorlagen (gleichermaBen Offentliche und Private). Die untere Liste enthalt alle
offentlichen Vorlagen anderer Benutzer.

Sie kdnnen Ihre Vorlage auch damit beginnen, dass Sie eine bestehende Vorlage kopieren. Wéhlen Sie

diese dazu einfach aus einer der Listen aus und klicken Sie auf ,Kopieren® ().

Wie bereits weiter oben angesprochen, steht lhnen der ,L6schen” Kopf (9() zum Entfernen einer Vorlage
nur fir eigene Vorlagen zur Verfligung. Diese Einschrankung betrifft auch Administratoren.
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Generell kann eine Vorlage beliebig viele Spalten enthalten. ensochemLab enthalt hierbei keine

Beschrankungen.

Wahlen Sie als Name der Vorlage ,Versuchsverlauf gemaB 13 A" und definieren Sie folgende Spalten:

Name Typ
Datum Datum
Uhrzeit Zeit
Chemiker Text
Protokolleintrag Text

Nachdem Sie nun Uber eine Vorlage flr einen Versuchsverlauf verfligen, kénnen wir uns nun dem
Versuchsverlauf selbst zuwenden. SchlieBen Sie dazu bitte zuerst den Dialog mit ,OK*, um lhre Daten zu
speichern. Wahlen Sie nun im Hauptmen( das Experiment aus, zu dem Sie einen Versuchsverlauf eingeben

mochten und klicken Sie dann auf den Knopf ,Versuchsverlauf bearbeiten” () in der Symbolleiste. Der
folgende Assistent erscheint:

E Yersuchsverlauf

Layout

Eigene Vorlagen

Hier kionnen sie daz Lapout fur die Wersuchswveraufe bearbeiten. 'w/ahlen sie dazu enbweder eine Worlage aus der Liste aus oder erstellen zie sine neue WVorlage.
Sie kinnen fur jede Yorlage Felder hinzufligen, werandem oder lozchen.

Mame der Yorlage:

{ffentiche Yorlagen

|Versuchwerlauf gemalt 134 |

Besitzer: Martin Mustermatin

Spalten + = ¥
M ame Tvp
Zeit Zeit
Cherniker Tent
Protok.olleintrag Test
Spaltenname Tvp:
I:Zl.aturr | | [1atum w

Auvsrichtung

Abbrechen |

Dieser Dialog dient zur Auswahl einer Vorlage fir den Versuchsverlauf. Wenn Sie einen bereits bestehenden
Versuchsverlauf bearbeiten, finden Sie in der linken oberen Liste zusatzlich den Eintrag <Bestehende
Vorlage>, der lhren aktuellen Daten entspricht, unabhangig davon, ob die Vorlage in der Zwischenzeit

verandert wurde.

ensochemLab

94 Versuchsverlaufe



An dieser Stelle besteht erneut die Moglichkeit, weitere Vorlagen zu erstellen. Um eine vollstédndig neue
Vorlage anzulegen, wahlen Sie auf der linken Seite in der oberen Liste bitte den Eintrag <leere Vorlage> aus.
Geben Sie dann wie weiter oben beschrieben die Detaildaten zur Ihrer neuen Vorlage ein und klicken Sie auf
den ,Speichern* Knopf (E).

Bestehende Vorlagen kénnen in diesem Assistenten nicht verandert werden. Verwenden Sie hierfliir den
gerade besprochenen gesonderten Verwaltungsdialog. Sie kdnnen jedoch einen bestehenden Datensatz als
Ausgangsbasis flir neue, abweichende Vorlagen verwenden, indem Sie eine bestehende Vorlage auswéhlen,
die gewlinschten Anderungen vornehmen, und dann ebenfalls auf ,Speichern* klicken.

Der folgende Dialog erscheint:

Yorlage speichern E|

Yorlage speichern unter. ..

Bitte geben zie einen Mamen fur thre neue Yorlage ein.
Zuzatzlich kannen zie die Yorlage als affentlich markieren. Sie
steht dann auch anderen Benutzern fur ihre Versuchsverlaufe zur
Werfligunag.

Hame der Yorlage:
[ ] Grfentlich

| ok || Abbrechen

Geben Sie hier bitte den Namen fur die neue Vorlage ein und entscheiden Sie, ob Sie die Vorlage als
offentlich markieren mdéchten. Dabei gelten die gleichen Anmerkungen wie beim Erstellen von Vorlagen Uber
den gesonderten Administrationsdialog. Klicken Sie danach auf ,OK®. Klicken Sie auf ,Abbrechen®, um die
Vorlage nicht zu speichern und zum Assistenten zurtickzukehren.

Sie kénnen auch eine temporare Vorlage nur fir diese Versuchsbeschreibung verwenden, indem Sie lhre
Auswahl einfach nicht speichern.

Da wir in diesem Beispiel bereits eine Vorlage erstellt haben, wéhlen Sie diese bitte aus und klicken Sie auf
~Weiter” im Assistenten.

Sie gelangen nun zur eigentlichen Eingabeseite, auf der Sie sowohl allgemeine Daten wie Titel und
Kommentar, als auch die Daten lhrer soeben definierten Felder eintragen kénnen. Die Kommentardaten
kénnen analog der Mdglichkeiten fir formatierten Text mit zusatzlichen Textattributen versehen werden.
Dabei kénnen Sie beliebig viele Datenzeilen anlegen. Beim Speichern werden jedoch nur die Zeilen
Ubernommen, bei denen mindestens ein Datenfeld Eintrédge enthélt. Alle vollsténdig leeren Datenzeilen
werden verworfen.

Das folgende Beispiel verwendet die in einem der voran gegangenen Bildschirmfotos erstellte Struktur aus
den folgenden Feldern:

Datenfeld Datentyp

Datum Datum

Uhrzeit Zeit

Chemiker Text
Protokolleintrag Mehrzeiliger Text
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K3 Versuchsverlauf

Daten

-

At dieger Seite konnen Sie einen Yersuchswerlauf eingeben.
[rabei konnen Sie bestehende Edukte und Produkte mit Hilfe der Symbolleiste oder des Kontestmentis nachzchlagen.

Titel
|&blauf der Syrithese gemal §134
Kommentar

Dieses Dokument beschreibt den Ablauf der Synthese gemal der internen Arbeitsvorschrift §134

B 5= @ 0 & * el

D atum |Zeit | Chemiker | Fratokolleintrag

22 052006 13:00:.00 M. Mustermann Salicylzaure 90% in Reaktionsgemizch
22.058.2008 130800 G. Meumann Bndeming der Termperatur +5 °C

22,08, 2008 131000 M. Mustermann S alicylzaure B2,3% in Reaktionsgemisch
22 05,2006 131200 M. Mustermann Andeming des Umgebungsdrucks +1 bar

[ Optionen zur Textformatierung l

< Zurlick,

Abbrechen |

StandardméBig enthalt die Tabelle bereits einen leeren Eintrag fir die erste Zeile. Dieser Eintrag kann auch
nicht vollstandig gel6scht werden, er wird in diesem Fall sofort wieder als Leereintrag angelegt.

Um Daten in ein Datenfeld einzugeben, klicken Sie bitte mit der Maus hinein oder selektieren das Feld und
dricken dann <Eingabe>. ensochemLab erlaubt jeweils nur die Eingabe von dem Datentyp entsprechenden
Zeichen. Sie sind daher an die im vorherigen Schritt festgelegte Definition gebunden.

Bei der Eingabe kénnen Sie die wichtigsten Edukt- und Produktdaten des Experiments nachschlagen und
automatisch in ein Datenfeld eintragen lassen. Wahlen Sie dazu bitte zuerst das gewilnschte Feld aus und
klicken Sie danach auf den Knopf ,Edukt-/Produktdaten nachschlagen® (m).ensochemLab klappt nun ein
Auswahlmeni auf, in dem Sie zwischen Edukten und Produkten wéhlen kénnen. Als jeweils nachste Ebene
finden Sie die Namen der Substanzen und darunter wiederum deren Datenfelder:
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Vordefinierter Werk  F

Pradukkdaten » Essigsdureanhydrid Mendge

Menge und Einheit als Texk
Mol
Mal und Einheit als Text

Malare Masse

Nattrlich kdnnen Sie auch direkt mit der rechten Maustaste auf eine Zelle klicken und einen Datenwert aus
dem Kontextmenu einflgen.

AuBerdem kdnnen Sie auch automatisch das aktuelle Datum oder die aktuelle Uhrzeit eintragen lassen.
Diese Werte finden sich in der Kategorie ,Vordefinierter Wert*.

Bitte beachten Sie, dass unabhéngig von der Kategorie nur Daten eingeflgt werden kénnen, die dem
Datentyp des aktuellen Feldes entsprechen. Die einzige Ausnahme hiervon bilden Textfelder, die alle Daten
fassen kénnen.

Zur besseren Ubersichtlichkeit kénnen Sie an Stelle der Ausklappliste oder des Kontextmeniis auch das
bereits aus dem Kapitel ,Erstellen Sie lhr erstes Experiment” bekannte Textbausteinfenster verwenden. Sie
6ffnen es mit einem Klick auf ,Textbausteinfenster anzeigen / verbergen® (g). Trotz seines Namens bietet es
aber nur die genannten Werte, nicht jedoch Textbausteine an.

Wenn Sie Daten im Kommentar verandern oder in entsprechenden Zellen, kénnen Sie die Textattribute mit
Hilfe eines speziellen Fensters zuweisen. Mit einem Klick auf ,Optionen zur Textformatierung"

(’ Optionen zur Textformatiering ]) wird diese Schaltflache ein-, bzw. ausgeblendet.

Um eine weitere Zeile anzufiigen, klicken Sie bitte auf den Knopf ,Zeile hinzufigen* (Em). Die neue
Datenzeile wird dabei an das Ende der Tabelle angehéngt. Um eine Zeile direkt vor der aktuellen Zeile

==t

einzufligen, klicken Sie bitte stattdessen auf den Knopf ,Zeile einfliigen” (B). Mit dem Knopf ,Zeile I6schen”
(E:") kénnen Sie eine bestehende Datenzeile entfernen.

In einer Versuchsbeschreibung gibt es zwei Arten von Zeilen: Bisher haben wir lediglich mit Datenzeilen
gearbeitet. Eine Datenzeile ist anhand der von Ihnen definierten Felder strukturiert. AuBerdem gibt es noch
Kommentarzeilen. Diese ermdglichen es lhnen, unabhéngig von der Felddefinition einen Kommentar als
Freitext einzugeben. Zwischen den beiden Modi kdnnen Sie mit dem Knopf ,Gesamte Zeile fir Kommentar

verwenden® (E) wechseln.

Beim Versuchsverlauf stehen lhnen die gleichen Funktionen fir den Datenaustausch mit Excel zur
Verfligung wie bei tabellarischen Beschreibung, die Sie im Experimentassistenten eingegeben haben. Mit

~Kopieren* ) kopieren Sie den Inhalt Ihrer gesamten Tabelle in die Zwischenablage. Ein Klick auf
»Einflgen” (

unterlaufen sein, so kénnen Sie die letzte Einfugeoperation mit einem Klick auf ,Rickgangig* (%) wieder
rickgéngig machen.

) figt die gednderten Daten dann wieder in ensochemLab ein. Sollte Ihnen dabei ein Fehler

Wenn |hre Tabelle Kommentarzeilen enthalt, werden diese beim Kopieren in die Zwischenablage mit dem
Prafix ,$$cmt$$” versehen. Dieses ist fiir eine etwaige automatische Weiterverarbeitung der Daten im
Zielprogramm vorgesehen. Diese Information wird auch benétigt, um die Daten spater wieder in
ensochemLab einlesen zu kénnen.
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In diesem Dialog stehen Ihnen genau wie bei der tabellarischen Durchfiihrungsbeschreibung im

Eingabeassistenten Funktionen fir den Export nach (@) und den Import von (H=:) CSV zur Verfligung.
Weiter Informationen zu diesem Thema finden Sie im gesonderten Kapitel ,Datenaustausch mit CSV*.

Um Datum / Zeit Angaben, die z.B. aus einer als Kopie verwendeten Vorlage stammen, an die aktuellen
Werte anzupassen kénnen Sie im Kontextmenu nach Anwahl eines Datums- oder Zeitfeldes einen

Hilfsassistenten starten (@ﬁ, Datum / Zeit anpassen...). Mit diesem wird anhand eines neu festgelegten
Referenzdatums, bzw. einer angegebenen Zeit der Verlauf neu berechnet.

Wenn Sie bereits Uber einen Versuchsverlauf verfigen, wechselt ensochemLab direkt zur Eingabeseite,
sobald Sie diesen Assistenten 6ffnen.

Um den Assistenten zu verlassen und Ihre Daten in das Experiment zu Gbernehmen, klicken Sie bitte auf
~Fertigstellen®.

Um einen bestehenden Versuchsverlauf aus einem Experiment zu I6schen, zeigen Sie es einfach in einer
Ansicht Ihrer Wahl an und klicken danach im Hauptmenu unter ,Experiment* auf ,Versuchsverlauf 16schen*:

Datei BEd=dnEa® Liste Bericht  Suchen  Ansicht

% - Ej Meuwes Experiment. .. Skrg+M
m Experiment kopieren... Skrg+i0
=3 Experiment bearbeiten. .. Skrg+F2
3@ Experiment l&schen Skrg+Entf

Versuchsverlauf bearbeiten, ..

§ Wersuchsverlauf lschen

ﬁ it Zielmolekil vergleichen. ..

| ﬂ., Fraktionen tabelarisch bearbeiten. ..

ﬂ., Fraktionen bearbeiten, ..

ﬁ E=§§ Folgeexperiment erstellen. ..
.

L
B & status auf "abgeschlossen” setzen
L]

R3PS o cichtbarkeit 3nd
ichtbarkeit dndern. ..
Res
Edu @
[+] Prra *
Bes
K.om
[¥] Ras

Experiment weitergeben, .

=l ) )
?E Anderungen der Version anzeigen. ..

Bitte beachten Sie dabei jedoch, dass lhr Versuchsverlauf unwiderruflich entfernt wird. Die einzige
Mdglichkeit der Wiederherstellung besteht darin, mit dem optional erhaltlichen Modul der Versionsverwaltung
eine éltere Version des Experiments zu reaktivieren.
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Zusammenfassung:

Sie kdnnen optional den Versuchsverlauf eines Experiments
dokumentieren. Vorlagen helfen dabei, regelmé&Big verwendete
Tabellenstrukturen wieder zu verwenden.

Es kénnen unternehmensweite Dokumentationsrichtlinien als
Offentliche Vorlagen fir alle Benutzer gespeichert werden.
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8. Anzeigelayouts verwalten

Nachdem Sie im Kapitel Uber das Hauptmen( die verschiedenen Ansichtsmodi und Einstellméglichkeiten fur
die Experimentanzeige kennen gelernt und sich eventuell auch bereits eine erste Arbeitsumgebung erstellt
haben, soll dieses Kapitel nun ndher darauf eingehen, wie Sie solche Layouts speichern und nebeneinander
verwenden kénnen. Dies erméglicht lhnen, auf einmal erstellte Vorlagen zurlickgreifen zu kénnen, ohne
diese bei wechselnden Anforderungen immer neu erstellen zu missen.

Die bisherige Arbeitsweise entspricht dem Standardlayout: Es wird bei jedem Start von ensochemLab
geladen und beim Beenden mit den aktuellen Anderungen wieder gespeichert, um Ihre jeweils letzte
Oberflache zu erhalten. Daneben kénnen Sie die gerade gewahlten Anzeigeeinstellungen auch gesondert
abspeichern, indem Sie im Hauptmen( unter ,,Optionen \ Anzeigelayouts” auf ,Aktuelles Layout speichern”
klicken:

Datei Experiment Liste Bericht  Suchen  Ansicht WefEEERERN Administration  Hilfe

& - - k] JIRR 4 ? Einstellungen. ..

E‘ T T L*_‘ m ‘Wersionsinformationen
xperiment TES®
EE[I Aktuell in Bearbeitung -~ K’_‘ g Sprache » P
P W% 3 TEST-001D H‘- Dwischenspeicher Fir Experimente leeren  Strg+F5
G, Beispielbericht tr' Experiment neu laden i Abteilung Pharmafors
EE[I externe Analptikvorzchlage K’_‘
[ € FTH_2007100 H—. BE Laborwerkzeuge v len der Stufe c1
----- B 4 FTH_2007101 Ly" A5 Textbausteine bearbeiten. ..
""" .4 '::—EEE:EE ¢ Yorlagen fur Yersuchsverlaufe, . Aherhlicsdatim
o & & = B anzeigelavouts B anzeigelavout suswshlen. ..
B e Lr‘
e FTH_2007104 v - :
@Berichte k’_‘ #ll| Berechnungsvorlagen bearbeten.. Anzeigelayouts bearbeiten,
€ Historie tr‘ Reaktion =K aktuelles Layout speichern, ..
-\? Suchergebnisse ¢

Es erscheint ein Fenster, in dem Sie einen Name, eine Beschreibung und einen Speichermodus fir das
Layout angeben kdnnen. Der Speichermodus bestimmt dabei, wie ensochemLab das Layout speichern soll:

e Verandertes Layout aktualisieren
Die aktuellen Einstellungen Uberschreiben das zuletzt geladene Layout. Es sind daher keine weiteren
Angaben nétig. Diese Option ist nicht verfiigbar, wenn das Standardlayout aktiv ist und kann nur
verwendet werden, wenn das aktuelle Layout verandert wurde.

e Als neues Layout speichern
Diese Funktion speichert die aktive Ansicht unter einem neuen Namen. Doppelte Namen sind fir
private Layouts zwar theoretisch méglich, stellen jedoch unterschiedliche Datenséatze dar und kénnen
im somit praktischen Einsatz oft verwirrend sein. Fir éffentliche Layouts muss der Name zwingend
eindeutig sein.
Es muss immer ein Name angegeben werden. Diese Option ist immer verfligbar.

o Existierendes Layout Giberschreiben
Hiermit liberschreiben Sie ein beliebiges existierendes Anzeigelayout. Wahlen Sie dazu ein Layout
aus der Liste aus und &ndern Sie dann, falls gewiinscht, die Beschreibungsdaten. Diese Option ist
nur verflgbar, wenn bereits mindestens ein Layout in der Datenbank existiert.
Selbstverstandlich kénnen Sie dabei immer nur eigene Layouts ersetzen.
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Der Name des aktuell verwendeten Layouts wird im oberen Fensterbereich angezeigt. Am unteren Rand des
Dialogs kénnen Sie auswahlen, ob das neue bzw. gednderte Layout &ffentlich sein soll. Mit dieser Funktion
kénnen Sie es anderen ensochemLab Benutzern zur Verfligung stellen. Diese kdnnen es aber nur lesend
verwenden, d.h. keine Anderungen daran vornehmen und es auch nicht I6schen.

Bitte beachten Sie jedoch, dass standardmaBig nur Administratoren 6ffentliche Layouts anlegen kénnen.
Diese Funktion kann aber optional auch fir normale Benutzer frei geschaltet werden.

Ein Layout kann also wie folgt definiert werden:

fktuelles Anzeigelayout speichern g|

Yerandertes Layout speichern

In digzem Dialog konnen sie daz aktuelle Anzeigelayout bearbeiten.
Sie konnen dabei die Detaldaten des Lapouts werandern, ez unter einem anderen Mamen speichern oder ein bestehendes
Layout Liberzchreiben.

Der Layoutname musz angegeben werden und zollte eindeutig zein,
Alz Administratar kannen zie daz Lyout zudem noch als affentlich markieren und 2o allen Anwendern zur Yerfligung stellen.

Aktuelles Layout:
<Standard Layout>

(%) Alz neues Layout speichern

() Existierendes Lapout Liberschreiben

Layoutname

P Standardanzeige fiir Archivdrucke

Layoutname:

Standardlayout Synthesebeschreibung

Bezchreibung

Standardlayout fiir die Recherche nach Synthesebeschreibunger|

[ Gifertlich

. Layoutz mit diezern Symbal sind offentlich

0K || abbrechen

Klicken Sie auf ,OK*, um die ausgewéahlten Anderungen durchzufithren oder auf ,Abbrechen®, um den
Vorgang nicht in die Datenbank zu tbernehmen.
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Die Layouts werden auch auf Ausdrucke angewendet. Dies ermdglicht Ihnen, spezielle Drucklayouts zum
Beispiel fiir Archivierung, Einreichung beim Patentamt, usw. anzulegen, die Sie im Bedarfsfall nur noch
aktivieren mussen.

Um ein Layout zu aktivieren (anzuwenden), klicken Sie in der Symbolleiste des Hauptfensters bitte auf

LVordefiniertes Layout fir Anzeige auswahlen® “E Es erscheint ein Auswahldialog, in dem Sie sowohl Ihre
eigenen als auch die 6ffentlichen Layouts lhrer Mitbenutzer selektieren kénnen. Zu jedem Layout wird der
Name und der Typ (eigen, 6ffentlich) in einer Tabelle angezeigt:

Anzeipelayout auswihlen El

Bitte wahlen zie eine vordefinierte Ansicht fur die Anzeige.

Bitte wahlen sie ein vordefiniertes Anzeigelayout aus der Liste aus, um ez auf die aktuele Ansicht anzuwenden. Das Layout definiert dabei die
Eigenzchaften der einzelnen F.apitel.

[ie Beschreibung des gerade markierten Lagoutz wird dabei im unteren Teil des Fensters angezeigt.

kit einerm Klick in die Titelzeile konnen zie die Liste zortieren.

Aktuelles Layout:
<Standardlayout>

 Layoutname Besitzer
& Archive Printout Layout John Smith
. Plan standard pour imprimer des données de larchive Frangoiz Laubert
'@\ . Standardanzeige fir Archivdrucke Martin Mustermann
'@‘ Standardlayaut Synthesebeschreibung artin Mustermann

Layoutbezchreibung:

'ﬂ Lavouts mit diezem Symbal sind eigene Layouts

. Lavouts mit dieszem Symbal sind offenthch

Abbrechan

Sollten Sie Fragen zu oder Anderungswiinsche an einem Layout haben, so kénnen Sie sich an den
angegebenen Besitzer wenden.

Sobald Sie einen Eintrag auswahlen, erscheint im unteren Teil des Dialogs seine Beschreibung. Bitte
beachten Sie, dass das gerade aktive Layout nicht in der Auflistung enthalten ist. Sie kénnen auch mit dem
bereits weiter oben besprochenen Standardlayout zu den Einstellungen lhrer letzten ensochemLab Sitzung
zurlckkehren.

Nachdem Sie Ihre Auswahl getroffen haben klicken Sie bitte auf ,OK®. Der ,Abbrechen® Knopf schlieBt den
Dialog und behalt Ihre aktuellen Einstellungen bei.
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Wenn Sie ensochemLab mit einem geladenen Layout bearbeiten, wird das vordefinierte Standardlayout
gemanB der vorigen Definition damit Gberschrieben. Sie sollten diesen ,Datensatz” daher auf keinen Fall zur
Speicherung von Anzeigeeinstellungen verwenden.

Sie kdnnen beliebig viele Layouts speichern, es kann aber immer nur ein Layout aktiv sein.

Sie kdnnen Anzeigelayouts selbstverstandlich auch lI6schen bzw. ihre Beschreibungsdaten &ndern. Hierfr
dient ein gesonderter Bearbeitungsdialog, den Sie Uiber das Hauptmeni unter ,Optionen \ Anzeigelayouts \
Anzeigelayouts bearbeiten” starten kbnnen:

Datei Experiment

- v -

Liste Bericht Suchen  Ansicht

DBREL-X E

E\ Eigene Experimente
= £ skiuel in Bearbeitung
W 1 WS TECT-001D
@ B eizpielbericht
E| L exterme Analptikvaorschlige
[ & FTH_2007100
B € FTH_2007101
B & FTH_2007102
; [B Q FTH_2007103
. B € FTH_2007104

ﬁ Berichte

1 Historie

-KV Suchergebnisse

.
T
T
T
T
T
N
N
N
N
N
-
S

Administration  Hilfe

? Einskellungen. ..

‘Wersionsinformationen

Ciptionen

Sprache
Zwischenspeicher Fir Experimente leeren

Experiment neu laden

E =i A

Laborwerkzeuge

Textbausteine bearbeiten, ..

‘rorlagen FOr Wersuchsverlaufe., .

AS

v
%B Eerechnungsvorlagen bearbeiten, .,

Strg+F5
FS

3

3

Reaktion

xperiment TES
Ahbteilung Pharmafors
en der Stufe 1

Ah=rhlussdatim

Anzeigelayout auswahlen. ..

wouks bearbeiten,

Aktuelles Layout speicherr. ..

Der nun erscheinende Dialog zeigt lediglich alle eigenen Layouts, da Sie auch nur diese bearbeiten kénnen.
Far Anwender einer frihren Produktversion sei angemerkt, dass dies in Version 3.2 geandert wurde.

Diese Einschrankung gilt auch fir Administratoren. Um die 6ffentlichen oder privaten Anzeigelayouts anderer
Benutzer zu l6schen, verwenden Sie bitte die entsprechenden Funktionen im Administrationsdialog
.Benutzerobjekte verwalten®. Dieser wird im Administrationshandbuch eingehend beschrieben.
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Anzeigelayouts bearbeiten Ps__<|

Anzeigelayouts hearbeiten

Hier konnen zie bestehende Anzeigelayouts bearbeiten oder lozchen. Um ein neues Anzeigelayout zu erstellen venwenden
zie bitte die Funktion “Aktuelles Lapout speichern’ im Hauptrmeni,
Ihre Anderungen werden erst nach einem Flick auf "0OK" gespeichert.

Lapouthanme
. Standardanzeige fur Archivducke
Standardlayout Synthesebeschreibung

. Layauts mit diesemn Sombol zind affentlich

Die Liste zeigt den Namen des Layouts und gibt mit der Weltkugel (.) an, ob es sich um einen 6ffentlichen
Datensatz handelt.

Um einen Datensatz zu bearbeiten, wahlen Sie ihn bitte aus der Liste aus und klicken Sie dann auf
»~Eigenschaften des Layouts bearbeiten® ():
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Anzeigelayout bearbeiten E|

Eintrag fur Anzeigelayout bearbeiten

Bitte bearbeiten die die Beschreibungsdaten des aktuelen Layauts.

Alz Adminigtrator konnen zie daz Lyout zudem nioch als affentlich markieren und =0 allen
Arwendern zur Yerfugung stellen.

Wwienn sie das Lavout alz offentlich markieren, konnen ez auch andere Benutzer venwenden.

M arne:
Dirucklayout fur drchivdrocke

Bezchreibung:

kit diezem Anzeigelavout konnen Archivducke gemal der intermen Firmenstandards erstell
werden,

Offentlich

Sie kénnen nun die Beschreibungsdaten andern, nicht aber den Inhalt wie sichtbare Kapitel, Spaltenbreiten,
etc. Dazu missen Sie das Layout wie weiter oben beschrieben laden, die gewlinschten Anderungen in der
Experimentanzeige vornehmen, im Hauptmeni unter ,Optionen-> Anzeigelayouts-> Aktuelles Layout
speichern” klicken, im angezeigten Dialog ,Verandertes Layout speichern” wahlen und auf ,,OK* klicken.

Sie kdnnen ein Layout hier aber nachtraglich als 6ffentlich markieren, bzw. diese Option wieder entfernen
(nur Administratoren).

Mit ,OK* libernehmen Sie Ihre Anderungen. Um ohne Anderungen zum vorigen Dialog zuriickzukehren,
klicken Sie bitte auf ,Abbrechen”.

Um ein Layout zu I8schen, klicken Sie im Ubersichtsdialog (siehe vorherige Seite) bitte auf ,Ausgewahltes
Layout I6schen” (3().
Bitte beachten Sie, dass lhre Anderungen erst in die Datenbank tGbernommen werden, wenn Sie diesen

Dialog mit ,OK" verlassen. Mit einem Klick auf ,Abbrechen* kénnen Sie alle in diesem Modus gemachten
Anderungen riickgangig machen.

Zusammenfassung: Anzeigelayouts ermdglichen das Speichern Ihrer persénlichen
Anzeigeeinstellungen in der Experimentansicht. Mit mehreren Layouts
kénnen Sie flexibel abhéngig von Ihrer jeweiligen Arbeitsaufgabe die
am besten geeignete Sicht benutzen, ohne sie standig neu erstellen zu
massen.
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9. Suchfunktionen

ensochemLab bietet mehrere Wege fir die Suche nach Experimenten. Sie finden sie im Hauptmena unter
»Suchen®.

Datei  Experiment  Bericht Ansicht  ACD  Ophionen  Adminiskration
& - v - s! A Chemie...

Q'} Experimente. ..

% Eigene Experimente
= Swynthese fr AC-2
SRR g TEST-001
- Version 5 (1302
- Version 4 [12.02
- Version 3 (27.12
- Version 2 [27.12. Vs suchanfrage. .

i Wersuchsreihen, .,

-ﬁ Ziglmaolekile, ..

) 'ﬂ Eigene Experimente
@ Eigene Experimente mit Skatus “in Arbeit”

Dieses Kapitel befasst sich mit den einzelnen Suchoptionen und erklart die Verwendung von Ergebnislisten.
Im Folgenden werden alle verschiedenen Suchoperationen, die von ensochemLab unterstltzt werden,
einzeln vorgestellt.
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9.1. Reaktionen oder Molekiile

Wenn Sie nach einem bestimmten Molekdil oder nach einer bestimmte Reaktion suchen, liegen Sie hier
richtig. Sobald Sie diesen Menupunkt anklicken, erscheint das folgende Fenster. Hier finden Sie entweder
direkt den ensochemEditor Web Edition oder Sie kdnnen Uber einen Knopf lhren persénlichen Chemieeditor
starten. Zeichnen Sie dann lhre gewlinschte Reaktion oder Ihr gewiinschtes Molekl.

Wie man Moleklle und Reaktionen mit dem ensochemEditor zeichnet, zeigte bereits Kapitel 3 (,,Erstellen Sie
Ihr erstes Experiment), bei allen weiteren Editoren konsultieren Sie bitte die dem entsprechenden Produkt
beiliegende Dokumentation.

E Chemie suchen
Suche nach Chemie
Bitte zeichnen sie die FReaktion oder das Molekil. nach dem sie suchen mochten.
‘wighlen sie anschliefiend die At der Suche aus. die sie durchfubren mochten.
—==- -~ P QPme DiEw % i @ hile | © Fesktion
) - Edukt
AOGOGORTCOO [1 %= ' ch ) LI
c () Produkt
N () Ziemolekidl
(o]
5 ®RsS
E () Exakt
cl
Br
P
A
Q
nemeditare
gﬂ%ﬂ: eme ar [C) enzo Software GmbH
I Suchen ] [ Abbrechen

Mit den beiden Auswahlfeldern auf der rechten Seite des Dialogs kénnen Sie auswéhlen nach welchen
Chemiedaten in welchem Modus gesucht werden soll. Gesucht werden kann nach Reaktionen, Edukten,
Produkten und Zielmolekilen. Hierbei kann jeweils entweder eine exakte Suche oder Substruktur- bzw.
Subreaktionssuche durchgefiihrt werden.

Je nach verwendeter Chemiedatenbank stehen unter Umstanden noch weitere Suchmodi zur Verfligung. Die
standardmaBig installierte ensochemSearchEngine bietet hier z.B. die exakte Fragmentsuche. Sie fuhrt einen
exakten Vergleich der Suchstruktur mit den einzelnen Fragmenten eines Molekdils durch. Entspricht
mindestens ein Fragment der Anfrage, handelt es sich um einen Treffer.

Weitere Informationen zur Chemiedatenbank erteilt Inr Administrator.
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Bitte beachten Sie, dass ensochemLab lediglich die chemischen Informationen vergleicht, nicht jedoch die
Art, wie die Struktur gezeichnet wurde. Die genaue Treffermenge kann je nach verwendeter Suchmaschine
variieren. FUr genauere Informationen wenden Sie sich bitte an Ihren Administrator oder Betreuer.

Nachdem Sie lhre Auswahl getroffen haben, klicken Sie bitte auf ,Suchen®.
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9.2. Experimente

Wenn Sie ein Experiment anhand der Experimentnummer suchen méchten, klicken Sie auf diesen
MenUeintrag.

Suche nach Experiment §|

Suche nach Experiment

Bitte geben zie den Mamen des Expenimentz an, nach dem
enzochemlab suchen zoll. Dies kann auch nur der Anfang eines
Mamen sein. In dizzem Fall wahlen sie bitte daz Kontrolifeld auz, um
dies anzuzeigen.

lhre worhengen Suchtexte zind in der aufklappbaren Liste gespeichert.

E sperimentnummer:
‘TEST_001 v

Beginnt mit

| ok | | Abbrechen

Sie kdnnen nach exakt einer Experimentnummer suchen oder nach Experimentnummern, die mit einer
bestimmten Zeichenfolge beginnen. Im zweiten Fall missen Sie das Kastchen ,Beginnt mit* markieren. Mit
»ouchen” starten Sie die Suche.

In der Liste werden Ihre vorherigen Suchtexte aufgelistet. Dabei sehen Sie jedoch nur die wahrend dieser
Sitzung verwendeten Anfragen.

9.3. Versuchsreihen

Die Suche nach Versuchsreihen findet alle Experimente, bei denen das Feld ,Versuchsreihe® im
Experimentkopf einen bestimmten Wert hat. Nach einem Klick auf den entsprechenden Menibefehl
erscheint das folgende Fenster:

Yersuchsreihe suchen §|

Yersuchsreihe suchen

Bitte geben sie den Mamen der Yersuchzrehe an, nach der
enzochemlab suchen zoll. Dies kann auch nur der Anfang eines
Mamensz zein. In diezem Fall markieren zie bite das Auswahlkastchen,
um daz anzuzeigen.

lhre worhengen Suchen sind in der Auzwahliste gespeichert.

Yerzuchsreihe:

| v

Beginnt mit

0K | | Abbrechen
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Die Suchlogik entspricht der Suche nach Experimentnummern. Um eine exakte Suche durchzufihren, geben
Sie bitte einen Wert ein, ohne das Kastchen ,Beginnt mit* anzukreuzen. Ist das Feld ausgefiillt, werden alle
Experimente gefunden, deren Versuchsreihe mit dem eingegebenen Text beginnt. Danach kénnen beliebige
weitere Zeichen folgen.

In der Liste werden Ihre vorherigen Suchtexte aufgelistet. Genau wie bei der Suche nach
Experimentnummern sehen Sie allerdings nur die Anfragen dieser Sitzung.

9.4. Zielmolekiile

Nach der Auswahl dieser Suchfunktion erscheint der folgende Dialog:

Zielmolekiile suchen E|

Zielmolekiile suchen

Sie konnen Zielmalekiule enbweder uber den Mamen oder uber die Stuktur suchen. Mit Hilfe der
Auzwahlfelder kannen zie den Suchmods definieren. Machdem zie ihre Suchkriterien definiert haben, klicken
gie bitte auf "Suchen",

Suchrmodus

(3 Zielmaolekiiname
(%) Stuktursuche

Struketur

[ Struktur bearbeiten

Keine Suchstruktur verfiighar. Sie kiénnen
auf dieser Box doppelklicken, das
Kontextmend verwenden oder auf den
Knopf "Struktur bearbeiten” klicken, um
sie einzugeben.

[ 1 5ubstruktursuche

Suchen ] ’.-“-‘-.I:ul:urechen

Sie kennen diesen Dialog bereits von der Suchseite zur Auswahl eines Zielmolekdils fiir ein Experiment
(siehe Kapitel 3. Erstellen Sie Ihr erstes Experiment

Sie kdnnen an dieser Stelle sowohl nach einem Namen / Synonym eines Zielmolekiils als auch nach dessen
Struktur suchen. Wahlen Sie einfach den entsprechenden Suchmodus aus, geben Sie die zu suchenden
Daten ein und klicken Sie auf ,Suchen®.
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Der Chemieeditor wird wir Ublich entweder mit einem Doppelklick auf das Strukturfeld oder Uber den Knopf
~Editor starten“ aufgerufen.

9.5. Eigene Experimente

Diese Funktion sucht nach allen Experimenten, fir die Sie verantwortlich sind. Dies bedeutet, dass alle
Experimente gefunden werden, als deren Besitzer Sie eingetragen sind, egal ob Sie diese selbst erstellt oder
von einem anderen Benutzer ibernommen haben.

Diese Art der Suche wird automatisch ausgefiihrt, wenn Sie im Hauptmen( auf den Suchknopf klicken.

9.6. Eigene Experimente mit Status in Arbeit

Dieser Suchmodus entspricht der Suche ,Eigene Experimente”. Es werden jedoch nur eigene Experimente
gefunden, die noch nicht abgeschlossen sind.

9.7. Suchanfrage

In der Suchanfrage kdnnen Sie beliebige Suchparameter einschlieBlich Strukturen bzw. Reaktionen
miteinander kombinieren.

Wenn Sie Strukturen bzw. Reaktionen nicht in Ihre Suche einbeziehen méchten, wahlen Sie als Suchmodus
den untersten Eintrag ,Struktur/Reaktion ignorieren“. Der Umgang mit dem Editor und die Suchmodi sind
inzwischen schon bekannt. Nur - wo ist hier der Editor?

Um in den Editor zu gelangen, miissen Sie entweder auf ,Editor starten” klicken, das Kontextmena der
weiBen Anzeigeflache verwenden oder darauf doppelklicken.

Im unteren Teil des Fensters kénnen Sie eine Suche nach Daten in allen Kapiteln der Experimente
zusammenstellen. Wahlen Sie zuerst das Kapitel, dann das Feld in dem Sie suchen méchten, dann den
Suchmodus und zuletzt, falls notwendig, die Zeichenfolge, nach der Sie suchen mdchten. Abhangig vom
Feld, in dem Sie suchen méchten variieren die zur Verfligung stehenden Suchmodi sowie die
Eingabemaéglichkeiten fir die Zeichenfolge bzw. Auswahl, nach der gesucht werden soll.

Die Suchmodi fir Textfelder sind:

entspricht exakt Der eingegebene Suchtext muss exakt dem Text in der Datenbank entsprechen.

beginnt mit Der Text in der Datenbank hat mit dem Suchtext zu beginnen. Danach kann eine
beliebige Anzahl weiterer Zeichen folgen.

endet mit Der Text in der Datenbank hat mit dem Suchtext zu enden. Davor kann eine
beliebige Anzahl weiterer Zeichen stehen.

enthalt Der Text in der Datenbank muss den eingegebenen Suchtext an einer beliebigen
Stelle enthalten. Davor und danach kdnnen weitere Zeichen stehen.

ist leer Das Datenbankfeld muss leer sein.

ist nicht leer Das Datenbankfeld darf nicht leer sein.

Anmerkung: Bei Textfeldern wird die GroB- und Kleinschreibung grundsétzlich nicht

beachtet.

Die Suchmodi fiir Datumsfelder sind:
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vor Das Datum in der Datenbank muss zeitlich vor dem eingegebenen Suchdatum

liegen

nach Das Datum in der Datenbank muss zeitlich nach dem eingegebenen Suchdatum
liegen

Datum zwischen (a-b) Das Datum in der Datenbank muss sich im angegebenen Suchzeitraum befinden

Die Suchmodi fiir numerische Felder sind:

entspricht (=) Der Wert in der Datenbank muss exakt mit dem eingegebenen Suchwert
Ubereinstimmen

kleiner als (<) Der Wert in der Datenbank muss kleiner als der eingegebene Suchwert sein.

kleiner oder gleich (<-=) Der Wert in der Datenbank muss kleiner als oder gleich dem eingegebenen
Suchwert sein

gréBer als (>) Der Wert in der Datenbank muss gréBer als der eingegebene Suchwert sein

gréBer oder gleich (>=)  Der Wert in der Datenbank muss gréBer als oder gleich dem eingegebenen
Suchwert sein.

Wert zwischen (a-b) Der Wert in der Datenbank muss sich im eingegebenen (offenen) Intervall
befinden

hat keinen Wert Das entsprechende Feld in der Datenbank muss leer sein

hat einen Wert Das entsprechende Feld in der Datenbank darf nicht leer sein

Die Suchmodi firr Ja / Nein Felder sind:

ist wahr Der Wert in der Datenbank ist gesetzt (wahre Aussage)

ist falsch Der Wert in der Datenbank ist nicht gesetzt (falsche Aussage)

Die Auflistung aller Datenfelder und ihrer zugehérigen Suchmodi finden Sie in Anhang B. AuBerdem kann
noch in den vom Administrator definierten zusatzlichen Datenfeldern gesucht werden, der Typ ist hierbei von
der jeweiligen Einstellung abhangig. Bitte beachten Sie, dass die Suchmodi ,ist leer bzw. ,hat keinen Wert*
dort nicht zur Verfigung stehen.

Nach dem Ausfillen einer Reihe erscheint automatisch eine neue Reihe mit leeren Feldern. Sie kdnnen
diese entweder leer lassen oder eine neue Anfrage einsetzen. Mit der Auswahlbox auf der linken Seite legen
Sie fest, wie die Suchparameter kombiniert werden sollen. Als Kombinationsméglichkeiten sind die folgenden
logischen Operatoren definiert:

und Die Abfrage in der aktuellen Zeile muss ebenso wie die vorherige Abfrage wahr
sein

oder Entweder die Abfrage in der aktuellen Zeile oder die vorherige Abfrage muss wahr
sein

nicht Die Abfrage in der aktuellen Zeile darf nicht wahr sein. ,Nicht* impliziert immer ein

»und nicht* als Kombination mit der vorherigen Zeile

Insgesamt sind sechs verschiedene Teilabfragen pro Suchanfrage mdglich. Sollten Sie nicht alle Zeilen
verwenden, bleibt die letzte angezeigte Zeile leer und wird somit auch nicht in die Suche einbezogen.

Klicken Sie auf ,Suchen”, um lhre die Suche zu starten.
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: Experimentkopf v| | Abteilung v | | entspricht exakt v| | |

Suchergebniz 1

’ Suchanfrage speichern ] ’ Suchanfrage offnen ] ’ Suchanfrage [dzchen ]

Im Gegensatz zu anderen Suchfunktionen kénnen Sie bei der Suchanfrage den Namen des Ergebnisordners
eingeben. Das entsprechende Feld finden Sie am unteren Rand des Fensters.

Fir den Fall das Sie eine Suchanfrage flir einen spéteren, erneuten Einsatz verwenden wollen stehen Ihnen
die Schaltflachen ,Suchanfrage speichern" und ,Suchanfrage 6ffnen” zur Verfugung. Durch die Vergabe
einer Bezeichnung und optionaler Beschreibung, kénnen Sie entsprechende Abfragen verwalten.

Mit ,Suchanfrage I6schen" wird der Abfragengenerator wieder in den Anfangszustand zurlickgesetzt.
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9.8. Darstellung der Ergebnisse

Allen Suchen gemeinsam ist: die Ergebnisse werden im Hauptfenster unter ,Suchergebnisse” aufgelistet.
Dabei wird bei jeder Suche ein neuer Ordner erstellt, der nummeriert wird. Falls keine entsprechenden
Experimente gefunden wurden, erhalten Sie eine entsprechende Meldung und es wird kein Ordner erstellt.

e Suchergebnizze

Suchergebniz 1

[ € ASPIRIN-OOT
[ @ ASPIRIN-002
[ € ASPIRIN-003

Diese Ergebnislisten kénnen Sie kopieren und unter ,Eigene Experimente” beliebig einfigen. So steht diese
Liste auch nach einem Neustart von ensochemLab wieder zur Verfligung.

Anmerkung:

Unter dem Menupunkt ,Experiment -> Listenoperationen® kénnen Sie
auch Suchergebnislisten und andere Listen mit Hilfe verschiedener
Listenoperationen zu neuen Ergebnislisten mischen. Darauf wird im
Kapitel ,Listenoperationen” noch néher eingehen.
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10. Berichte

Mit ensochemLab kdnnen Sie Berichte anlegen. Ein Bericht ist eine festgelegte Suchanfrage, deren
Ergebnisse nach lhren Angaben sortiert und gruppiert sind. Sie legen dabei fest, welche Felder in die
Anzeige aufgenommen werden sollen. Ist ein Bericht einmal definiert, kann er als Live-Abfrage immer wieder
ausgefihrt werden.

Um einen neuen Bericht anzulegen, gibt es mehrere Méglichkeiten: Sie kénnen im Hauptmen( unter
~Suchen* auf ,Berichtsassistent® klicken oder das Kontextmend eines Ordners in Ihrer Experimentliste
verwenden. Die entsprechende Funktion findet sich hier unter ,Bericht / ,Neuer Bericht*:

0 Experiment ' |
J rﬁ’ MNewer Bericht, .,

L Meuer Crdner

c',"o Ausschneiden Skrg+x

k.opieren Skrg+C

A Eintrag umbenennen Fz

&7 Eintrage lasch Strg+Entf |
it sty S Eerichte werwalten. .,

%l Knoten aufsteigend sortieren  Strg+-{Zahlenblock)

El Knoten absteigend sortieren  Strg++{Zahlenblock)

*.% Ordner exportisren

*®% Ordner impartieren

E'd Statusanzeige akhualisieren

¥ Mach unten Strg+HJnten

Dies deutet bereits darauf hin, dass ein Bericht sich im Navigator von ensochemLab genau wie ein
Experiment verhélt. Sie kénnen damit also spéter alle Aktionen durchfihren, die Sie im Kapitel ,Das
Hauptfenster® am Beispiel von Experimenten gelernt haben: Kopieren, Ausschneiden, in Ordnern gruppieren
und Sortieren sind nur einige der zahlreichen Mdglichkeiten.

Unabhangig davon, wie er gestartet wurde, erscheint der Berichtsassistent, der Sie durch die einzelnen
Schritte der Berichtserstellung flihren wird.
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10.1. Abfrage definieren

Die erste Seite des Berichtsassistenten sieht wie folgt aus:

S Berichtsassistent |Z| |E| E|

Definieren

Geben sie auf dieser Seite ihre Suchanfrage ein, indem sie zuerst den Typ auswahlen.

Bestimmen sie anzchliefend die Gruppe, das Feld und den Suchmodus, bevor sie die 2u suchenden D aten eingeben.
Bei einer chemischen Abrage geben sie bitte den gewiinschten Suchmodus an und tragen sie danach die chemizchen Informationen ein.

Geben sie thre Suchanfrage ein

]

Daten hinzufigen  Chemie hinzufligen

E z wurden noch keine Suchelemente definiert, Bitte wahlen sie den entzprechenden Typ auz, um ein neues Element anzulegen,

J Ein alphanumenizches Suchelement definisren

@;‘,7 Ein chemizches Suchelement definieren

Abbrechen

Auf dieser Seite kdnnen Sie lhre Suchanfrage definieren. Eine Suchanfrage besteht aus so genannten
»Suchelementen®. Ein Suchelement ist ein einzelnes Kriterium, das ein Experiment erfiillen muss, um mit
Ihrer Abfrage gefunden zu werden und somit Teil lhres Berichts zu sein. Es gibt alphanumerische und
chemische Suchelemente.

Generell kann jedes Datenfeld Ihres Experiments durchsucht werden. Es muss mindestens ein Suchelement
pro Bericht definiert werden. Ein Bericht kann beliebig viele Suchelemente enthalten, dabei kann ein Feld
jedoch nur einmal angegeben sein.

Zuerst betrachten wir ein alphanumerisches Suchelement. Klicken Sie dazu auf den Knopf ,Daten
hinzufligen*® () in der Symbolleiste. Das Programm wird nun eine Zeile zu lhrer Suchanfrage hinzufligen:

" _Kmﬂl:l _ Feld _l'.'ll:u:i.u ‘wiahlen sie aus des Liste oder geben sie hren Suchiest ein
iEmm&mf | Ableiung ke _u_-,rgspui:ht Enakl vi |‘1£|IrFL3:'ElI.J|iI:'-EJ Heseanch w

Mit der Auswahlbox auf der linken Seite kdnnen Sie das Kapitel in lhrem Experiment festlegen, das Sie
durchsuchen méchten. Weiter rechts finden Sie dann das konkrete Datenfeld. Der Suchmodus gibt an, in
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welcher Art der Datenvergleich durchgefiihrt werden soll. Nahere Informationen zu den Feldern und ihren
jeweiligen unterstltzten Suchmodi finden Sie in Anhang B (,Felder und Suchmodi®). Ganz rechts kdnnen Sie
dann die zu suchenden Werte angeben. Je nach Art des Datenfelds kénnen Sie auch oder ausschlieBlich
Werte aus einer Liste auswéhlen. Die méglichen Eingabewerte (Text, nur Zahlen, usw.) hdngen ebenfalls
vom jeweiligen Datenfeld ab.

AuBer den von ensochemLab vorgegebenen Datenfeldern kénnen Sie auch noch die vom Administrator
definierten zusatzlichen Datenfelder durchsuchen. Diese befinden sich in den Kapiteln ,Zuséatzliche
Eduktdaten” sowie ,Zusétzliche Produktdaten®. Die Suchmodi entsprechen dabei den eingestellten
Feldtypen.

Wenden wir uns nun den Chemiesuchelementen zu. Klicken Sie hierfiir auf den Knopf ,,Chemie hinzufigen®
(@?). Wieder fugt ensochemLab eine neue Zeile in die Ansicht ein:

%‘ Chemiesuche nach M odus Chermie
Rieaktion v| |Rss v | | < richt definiert > &t & -

Sie kénnen auf der linken Seite das Feld auswéhlen, in dem Sie lhre Chemiesuche durchfiihren méchten. Mit
dem mittleren Auswabhlfeld bestimmen Sie den Suchmodus. Um schlieBlich die zu suchende Chemie
einzugeben, kénnen Sie entweder auf den Knopf ,Gesamtes Molekil / gesamte Reaktion aus der

Zwischenablage einfugen® (El) klicken, oder mit dem Knopf ,,Chemie von Datei importieren® (ﬁ) eine MOL
oder RXN Datei einlesen. Um lhre Chemie direkt mit dem aktuell eingestellten Editor zu zeichnen, kénnen
Sie entweder auf dem Chemiefeld (dort, wo momentan der Text ,< nicht definiert >* steht) doppelklicken oder

den Knopf ,Chemie bearbeiten” (@) verwenden. Dadurch wird Ihr Chemieeditor geéffnet, wo Sie Ihre
Reaktion oder Ihr Molekll zeichnen kénnen. Nach der Riickkehr zu ensochemLab wird im Chemiefeld je
nachdem entweder die schematische Reaktionsgleichung (,A + B -> C + D) oder die Summenformel
angezeigt:

%‘ Chemiesuche nach Moduz Chemis
Reaktion v | Rss v| 4B | & v

Sie kdnnen einen solchen Chemieeintrag auch zur erweiterten Ansicht aufklappen, in der Sie dann auch die
Reaktion bzw. das Molekdl sehen. Klicken Sie hierzu einfach auf ,Chemiebereich anzeigen® (¥ ). Mit einem
erneuten Klick auf den Knopf kénnen Sie wieder zur wesentlich kompakteren Ubersichtsdarstellung
zurlickkehren. Die erweiterte Darstellung im Bild:

%‘ Chemiesuche nach Modus Cherie
Reaktion | Rss Y | & -
H.C
CgHg CgHig
758,112 106,165

Um ein bestehendes Suchelement wieder zu I6schen, klicken Sie bitte auf ,Suchelement entfernen® ([%-).
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Nachdem Sie Ihre Suchelemente definiert haben, klicken Sie bitte auf ,Weiter*.
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10.2. Statischer Filter

Auf der n&chsten Seite kdnnen Sie einen statischen Filter fir lhren Bericht angeben:

IS Berichtsassistent |Z| |E| E|
Filter

Fallz gemiischt kibhnen sie auch den aktuellen Ordner als statischen Filker verwenden. Ex izt auBerdem moglich, die Experimente eines anderen Ordners zum
Filtern der Ergebnisse zu venwenden.

Bitte beachten sie jedoch, dass diese Elemente mit irer Anfrage gespeichert werden und spatere Anderungen an ibrem Ordner somit nicht dbemarmmen
werden. Wenn sie Listen kombinieren mochten, verwenden sie bitte die "'Listenoperationen”.

Legen szie eine Filterliste fest

[ Aktuell ausgesahlten Ordner als statischen Filter venvenden

= —a Eigene Expatiments Optionaler Filker;
=B Synthess fiir AC-2 Beim Erstellen eines Berichts mochten sie eventuell einen statischen Filter basierend
@7 Temporére Versuche auf der Experimentliste eing_s Drdn_ers venwenden, Aktivieren sie hierfur bitke ginfach die
entzprechends Box und wahlen sie den zu venmendenden Ordner aus, um die
@-, Parallelversuche Ergebnizze spater zu filkern.

= % Suchergebnisse Bitte beachten sie, dass dieser Filter statizch ist! Spatere Anderungen am Ordrer haben

Suchergebniz 1 keinen Einfluss mehr auf den Bericht.

Suchergebnizs 1 hat 7 Elemente

< Zuriick Ahbbrechen |

Ein statischer Filter bewirkt, dass nur Experimente mit Ihrer Suchanfrage gefunden werden, die Teil der
angegebenen Filterliste sind. ,Statisch* bedeutet hierbei, dass die aktuelle Liste bzw. der aktuelle Ordner als
Referenz verwendet wird. Wenn Sie spater Experimente zu dem Ordner hinzufligen oder aus ihm Léschen,
werden diese Anderungen nicht in den Berichtsfilter Gbernommen.

Um einen Filter zu verwenden, aktivieren Sie bitte die entsprechende Auswahlbox (,Aktuell ausgewéhlten
Ordner als statischen Filter verwenden®) und wéhlen Sie dann aus der Baumansicht den gewiinschten
Ordner aus. Bitte beachten Sie, dass nur ein Ordner gewahlt werden kann. Falls Sie mehrere Ordner zu einer
Filterliste kombinieren méchten, verwenden Sie hierfiir bitte das Modul ,Listenoperationen” (siehe Kapitel
.Listenoperationen®). Um die Experimente in einem Ordner anzuzeigen, kdnnen Sie auf den Knopf

.Filterelemente anzeigen* (%) ganz unten links klicken.

Wenn Sie mit der Auswahl lhres Filters zufrieden sind oder keinen Filter verwenden méchten, klicken Sie
bitte auf ,Weiter*, um mit der Erstellung lhres Berichts fortzufahren.
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10.3. Datenfelder flir Anzeige

Auf der né&chsten Seite kénnen Sie die im Bericht anzuzeigenden Datenfelder auswéhlen:

IS Berichtsassistent |'._| |’E| E|
Anzeigen
Geben sie die notwendigen Informationen an, indem sie die in ihrem Bericht anzuzeigenden Felder auswahlen.

Sie kinnen dies entweder per Drag & Drop oder Lber die Knople oder auch Uber einen einfachen Doppelklick auf einem Element tun.

Bitte beachten sie, dass durch Anderungen in einer bestehenden Abfrage weitere Felder als "nicht anzeighar' markiert werden kishnen. Diese kishnen dann
auch nicht im neuen Bericht gespeichert werden.

Anzuzeigende Felder auswahlen

Yerfugbare Gruppen und Felder F.apitel Feld
=3 Experimentkopf Fieaktion Reaktion

E «perimentkopf Abteilung &+

E sperimentkopf Kommentar

Benutzer D

EAlED)

Benutzername
o] EBeurteiung
Daturn finalisiert
Projekt

Status

Stufe

Wersuchsdaturm

o oo

Wersuchsreihe
Zweck
7 Reaktion

FEIF D FFE

< Zuriick Ahbbrechen |

In der Liste auf der linken Seite sehen Sie nach Bereichen gruppiert alle Datenfelder, die entweder
vordefiniert (Reaktion) oder Teil Ihrer Suchabfrage sind. Die zusétzlichen Datenfelder sind immer sichtbar,
wenn ihr entsprechender Bereich verfligbar ist (die zusétzlichen Eduktdaten also wenn die normalen
Eduktdaten auch angezeigt werden). Sie kénnen in Ihrem Bericht auch nur die hier sichtbaren Datenfelder fiir
die Anzeige auswahlen. In der rechten Liste werden alle anzuzeigenden Felder gesammelt.

Um ein Feld in den Bericht aufzunehmen, markieren Sie es bitte und klicken Sie dann auf ,Feld anzeigen*
(®). Das Feld wird nun in die rechte Liste verschoben. Um ein bereits in der rechten Liste befindliches Feld
wieder zu entfernen, klicken Sie einfach auf ,Feld verbergen® (#). Mit dem Knopf ,Alle Felder I6schen® (‘)
kénnen Sie samtliche Felder aus der rechten Liste entfernen.

Sie kénnen natirlich auch Drag & Drop fir die Auswahl in beide Richtungen verwenden. Ziehen Sie die
Felder einfach von einer Liste in die andere.

Die Reihenfolge der Datenfelder in der rechten Liste entspricht der Reihenfolge der Felder bei der spateren
Anzeige. Um ein Feld zu verschieben, kdnnen Sie es entweder per Drag & Drop an seine neue Position
schieben oder es auswahlen und dann die Knépfe ,Nach oben” (4) bzw. ,Nach unten® (#) rechts neben der

Liste verwenden.
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Sowohl die Funktionen zum Verschieben von Feldern zwischen den Listen als auch die flr die Sortierung
stehen gleichermaBen Uber das Kontextmenii zur Verfligung.

Mit Abschluss dieser Seite ist Ihr Bericht im Prinzip vollstandig zusammengestellt. Klicken Sie nun also auf
~Weiter®, um fortzufahren.
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10.4. Berichtsvorschau

Die nachste Seite erlaubt Ihnen eine Vorschau des Ergebnisses, bevor es schlieBlich gespeichert wird.

IS Berichisassistent EE

Liste
{berpriiten sie die fiir ihren Bericht angezeigten Ergebrisse.
Falls erforderlich, kinnen sie zuriick gehen. um einige Anzeigefelder zu Gndem oder ihre gesamte Abfrage neu 2u definieren.
“Wienn sie mit den Ergebnissen zufrieden sind, klicken sie bitter auf "weiter", um im Azsistenten fortzufahren.
Trefferliste
Experimentkopf Experimentkopf ~
Expetimentnr. 4| Ablteilung Kommentar
o
(5 o 8]
o
+ — 0 8] +
O 8]
o
o o
C7HgO3 CqHgOz CgHgOy CzHq40z
138,121 102,089 180,157 60,052
TEST-0010 Pharmatorschung Il Dieses Experiment wvird im ensochembLak Benutzerhandbuch
verywendet und beschreibt die Syrthese von &cetylsalicylsaure aus
SalicylzGure und Essigsiureantydrid.
enzochembLab
Copyright () 2003 - 2007 by enso Softvware GmbH
Fir wweitere Produkte, Technologien ader Infarmationen besuchen Sie
kitte unsere Internetseite unter www enzo-Softveare.com. Dort finden
Sie auch eine aktuelle Liste der Wertriebspartner, die hnen gerne fir
eine personliche Berestung oder den Ervwerk von =
ensochembab-Lizenzen zur Verflgung stehen.
TEST-001E Pharmaceutical Research Il Thiz experiment is used for the ensochemlab user's manual and v
< Zuriick Ahbbrechen |

Die Trefferliste enthalt die gefundenen Experimente mit den Datenfeldern, die Sie fir die Anzeige ausgewahlt
haben. Sie entspricht daher Ihrem Bericht zum aktuellen Ausfihrungszeitpunkt. Dies bietet Ihnen die
M@oglichkeit, das Ergebnis zu lberprifen und, falls Sie noch Anderungen durchfiihren méchten oder lhre
Suche zu keinen Ergebnissen fihrte, Ihre Suchanfrage neu definieren. Klicken Sie hierfur bitte einfach auf
»Zurtick®, um zu einer der vorherigen Seiten zurlick zu gelangen.

Wenn Sie mit dem angezeigten Ergebnis zufrieden sind, kénnen Sie mit einem Klick auf ,Weiter" zur letzten
Seite des Assistenten gelangen.
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10.5. Bericht speichern

IS Berichtsassistent

AbschlieBen

Bitte geben sie einen Mamen und eine Beschreibung fiir den Bericht ein.

Wwahlen sie danach aus, ob der Bericht in der D atenbank gespeichent werden soll [dauerhafter Bericht]. Andemfallz wird er beim Beenden geldscht.
Anzchliefend kionnen sie das Ziel fiir den Berichtsordner auswahlen.
Temporare Berichte werden beim Beenden von ensochemlab automatisch geloscht.

HIMNWEIS: Die Suchergebnisliste wird beim Beenden ebenfalls geleert. Diez entfernt jedoch nur die Referenzen auf D atenbankberichte, nicht die Bernichte
selbst.

Berncht speichern
Berichtsname:

] Bericht in D atenbank speichem

Sie konnen diesen Bencht zusatzlich in der Datenbank speichern.
In der Datenbank gespeicherte Benchte konnen als offentlich
markiert werden, damit siz auch anderen ensochemlab Benutzem
zur Verfligung stehen.

K.ammentare; HIMNWEIS: “Wenn sie den Bericht nicht in der Datenbank. speichemn,
wird er als temporar angeszehen und beim Beenden von
enzochembab geloscht.

Sie konnen den Bencht aber auch spater noch in die Datenbank
speichern, indem sie seine Informationen [z.B. im Dialog zur
Berichtevenwaltung) bearbeiten.

Ordrer mit Ergebrizdaten einordnet in:
'@‘ Eigene Experimente
@ Berichte

¥ Suchergebnizse

< Zuriick Ahbbrechen

Auf dieser letzten Site kdnnen Sie angeben, unter welchem Namen lhr Bericht wo gespeichert werden soll.
Bitte geben Sie zuerst einen méglichst eindeutigen Namen in das Eingabefeld ein und wéhlen Sie
anschlieBend den gewiinschten Speicherort aus der Baumstruktur aus. Optional kdnnen Sie auch einen
Kommentar fur Ihren neuen Bericht angeben.

ensochemLab unterscheidet zwei Berichtstypen: Temporare Berichte werden lhrem Navigator gespeichert
und beim Beenden des Programms verworfen. Um einen Bericht permanent zu speichern und auch in neuen
Sitzungen wieder zur Verfigung zu haben, missen Sie ihn in der Datenbank speichern. Auf dieser Seite
kénnen Sie den gewiinschten Modus Uber das Auswahlfeld ,Bericht in der Datenbank speichern” angeben.
Wird Ihr Bericht in der Datenbank gespeichert und hat Ihr Administrator die entsprechende Funktion aktiviert,
kénnen Sie Ihren Bericht zudem noch als &éffentlich markieren. In diesem Fall haben auch andere
ensochemLab Benutzer darauf lesenden Zugriff, d.h. diese kénnen lhren Bericht mit den aktuellen Daten
ansehen, ihn aber nicht verandern. Die Namen &ffentlicher Berichte missen grundsétzlich eindeutig sein.
Ein temporéarer Bericht kann per Definition nicht éffentlich sein.

Beide Angaben kénnen Sie auch nachtraglich noch &ndern. Datenbankgespeicherte Berichte kdnnen jedoch
spater nicht mehr zu temporéaren Berichten ,herabgestuft* werden.

Mit einem Klick auf ,AbschlieBen” speichern Sie lhren Bericht und beenden den Assistenten.
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10.6.

Berichte anzeigen und verwalten

Der folgende Teil dieses Kapitels wird sich damit beschéftigen, wie Sie mit bestehenden Berichten arbeiten
und welche Mdglichkeiten Ihnen dabei zur Verfligung stehen.

Einen Bericht kénnen Sie im Navigator wie ein ganz normales Experiment auswahlen. Es besteht lediglich
der Unterschied, dass er die enthaltenen bzw. mit Ihrer Abfrage gefundenen Experimente als Unterknoten

enthalt:

g: Eigene Experimente

B £ Syrthesis for AC-D2

E| @ T esthericht

[ € ASPIRIN-0Z

[ @ sDG-143
- B @ sDG-155
- B  SDG-880

i

Wenn Sie den Bericht auswahlen, wird auf der rechten Seite des Hauptfensters, wo sich normalerweise die
Experimentanzeige befindet, eine Ubersicht Gber Ihren Bericht angezeigt.

Falls Sie den Bericht soeben erstellt haben, sehen Sie direkt Ihre Berichtsdaten. Um zur Ubersicht zu
gelangen, klicken Sie bitte mit der rechten Maustaste auf die Anzeige und wahlen Sie ,Berichtsinformationen

anzeigen“ (

). Bitte beachten Sie, dass diese Umschaltung nur temporar erfolgt. Wechseln Sie also zum
Beispiel zu einem anderen Bericht und kehren dann zurlick, sehen Sie erneut die Berichtsdaten.

Die Ubersichtsseite enthalt oben die mit dem Bericht durchfilhrbaren Aktionen sowie eine Auflistung lhrer

Suchkriterien im unteren

Teil:

Bencht:

Besitzer:
Offentlich:  Mein

K.ommentare:

@ Eericht anzeigen

Ahfragewerte fur den Bericht:

K.apitel
E xpernmentkopf

Demoexperimente

b artir Mustermann

ﬁ{ &ktuellen Bericht bearbeiten
m &ktuelle Berichtzinfos bearbeiten

@ Lizt & Label Berichte wenwalten [1]

Feld
E xperimentnummer

% £, &

It

Meuen Bericht erstellen
Aktuelen Bericht kopieren

Aktuelen Bericht ldzchen

Lizt & Label Bericht drucken

Modus
beginnt mit

Suchbedariff:
DEMO_

Sie kénnen zur Erstellung eines neuen Berichts in den Berichtsassistenten zurlickkehren, indem Sie auf
o
.Neuen Bericht erstellen” (@l) klicken. Um die Suchabfrage des aktuellen Berichts zu andern, klicken Sie
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bitte auf ,,Aktuellen Bericht bearbeiten® (@ﬁ)_ Dabei kehren Sie mit den aktuellen Daten in den
Berichtsassistenten zur(ck.
Wenn Sie nur einige Kopfdaten wie den Namen oder den Kommentar lhres Berichts verandern méchten,

kénnen Sie des auch getrennt mit der Funktion ,Berichtsinformationen bearbeiten* (m) tun. Das folgende
Fenster wird gedffnet:

Berichtsinformationen bearbeiten

Benchtzinformationen bearbeiten

Bitte bearbeiten sie die Berichtsinformationen.

“Wwhenn der Bencht in der D atenbank. gespeichert ist, konnen zie ihn alz offenthch markieren, um ihn auch anderen
enzochemlab Benutzern zur Werfligung 2u stellen.

Hinweiz: Hur in der Datenbank. gespeicherte Benchte konnen alz offentlich markiert werden,

Diezer Bericht izt derzeit nicht in der Datenbank. aespeichert.

Bitte: kreuzen zie daz Feld "Bericht in der D atenbank speichem’ an, um den Benicht permanent verfuigbar zu machen.

Berichtzname:
Bericht 2008-01-009

[ ] Bericht in Datenbark speichem

F.ommentare:

ok || Abbrechen

Hier kbnnen Sie auBerdem einen Bericht nachtraglich als 6ffentlich markieren bzw. in die Datenbank
verschieben, um ihn als permanenten Bericht zu erhalten. Mit einem Klick auf ,OK* libernehmen Sie Ihre
Anderungen, mit ,Abbrechen” gelangen Sie unter Beibehaltung lhrer bisherigen Beschreibungsdaten zum
Hauptfenster zurlck.

Um die Daten Ihres Berichts anzuzeigen, klicken Sie bitte auf ,Bericht anzeigen* (@). Hierbei wird der
Bericht als Live-Bericht neu ausgefuhrt (d.h. es wird die angegebene Suche auf Basis des aktuellen
Datenbestands durchgefiihrt) und Ihnen werden die Ergebnisse tabellarisch angezeigt. Diese Tabelle
entspricht exakt der Vorschau, die Sie bereits im Berichtsassistenten gesehen haben. Mit einem Klick auf
eine Spalte kdnnen Sie nach diesem Datenfeld sortieren. Ein erneuter Klick wechselt die Sortierreihenfolge
(auf- oder absteigend). AuBerdem kdnnen Sie Felder vertauschen, indem Sie diese einfach an eine neue
Position ziehen.
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Eduble Exparimantinpl

Experimertre. » | Edukiztrukiur Abteiling 1
DEviO_DO O Softveare-Entwickiung

Cghypz

150,175
DEMC_002 O Sofvare-Entedckiung

CgHio®z

150,175

Die Aktionen der Ubersichtsseite finden sich in dieser Ansicht fiir den bequemen Zugriff im Kontextmendi
wieder.

Es wurde bereits am Rande angesprochen: Ein Bericht verhalt sich wie ein Experimentverweis in lhrem
persdnlichen Navigator. Er bietet alle Funktionen des Verschiebens, Kopierens und Léschens, die Sie von
Experimentverweisen her kennen.

Beim Ldschen wird jedoch zwischen den beiden verschiedenen Berichtstypen unterschieden: Léschen Sie
den Verweis auf einen temporaren Bericht, so wird auch der Bericht selbst unwiderruflich geléscht. Sie
erhalten auch eine entsprechende Warnmeldung, die Sie darauf hinweist.

Ein Verweis auf einen dauerhaften (in der Datenbank gespeicherten) Bericht verhalt sich dagegen
grundsatzlich wie ein Experimentverweis: Der eigentliche Bericht bleibt vom Loschen des Verweises oder von
Anderungen an ihm unberGhrt. Zur Vereinfachung lhrer Arbeitet bietet Ihnen ensochemLab jedoch in einem
Abfragedialog an, auch den Bericht selbst aus der Datenbank zu |6schen.

Um einen Uberblick tiber die derzeit zur Verfligung stehenden Berichte zu erhalten und Referenzen auf
andere eigene oder fremde 6ffentliche Berichte zu erstellen, bietet ensochemLab einen gesonderten Dialog
zur Berichtsverwaltung an. Hier kdnnen Sie auch eigene, derzeit nicht im Navigator enthaltene Berichte
bearbeiten oder lI6schen.

Sie starten den Dialog, indem Sie mit der rechten Maustaste auf den Navigator klicken und ,Bericht*\

.Berichte verwalten“ auswahlen. Die gleiche Option steht Ihnen auch im Hauptmen( unter ,Berichte” zur
Verfligung. Der Dialog sieht wie folgt aus:
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X

E Berichte

Berichte verwalten

Auf dieser Seite kidnnen Sie lhre Berichte venwalten,

kit den Farteirgitern an der unteren Seite des Fensters kionnen Sie 2wischen den verschiedenen Berichtztypen umzchalten.

Ui einen affentlichen oder privaten Bericht im Navigator zu referenzieren, ziehen Sie ikn bitte per Drag & Drop an die gewiinzchte Stelle des Navigatars.
Temparare Berichte existieren per Definition nur im Mavigator und kdnnen daher auch nicht mehrfach referenziert werden.

Sie konhnen [hre Berichte auch bearbeiten. Offentliche Berichte konnen zuden Uber die Fnople in der Symballeiste und im Kontextmeni gefilkert werden.

[
M ame K.ommentars

D Demoerperimente

. Berichte mit digsem Symbal sind cffentlich
Berichte mit diezem Spmbol werden im Mavigator referenziert
D Diezem Eericht wurden List & Label Berichte zugeordhet

1 eigener Bericht

'\ Eigene Berichte £ Tempordie Berichte fOifentliche Berichte [

Um unteren Rand des Fensters sehen Sie drei Karteireiter. Je nach aktuell ausgewahltem Reiter werden
andere Berichte in der Liste in der Mitte des Fensters angezeigt. Uber der Liste befindet sich eine
Symbolleiste mit den Funktionen, die flir diese Gruppe bzw. Art von Berichten méglich sind. Unterhalb der
Liste finden Sie einige allgemeine Informationen (Anzahl an Berichten usw.) sowie eine kurze Legende zu
den in der Liste verwendeten Symbolen.

Ist ein Bericht mit einem Globus (.) gekennzeichnet, handelt es sich um einen 6ffentlichen Bericht. Ein mit

markierter Bericht besitzt mindestens eine Referenz in lnrem Navigator. Das Symbol D bedeutet, dass
dem Bericht mindestens ein List & Label Bericht zugeordnet wurde. List & Label Berichte werden zu einem
spateren Zeitpunkt in diesem Kapitel erlautert.

Um eine Referenz auf einen Bericht im Navigator anzulegen, kénnen Sie entweder den entsprechenden
Listeneintrag per Drag & Drop in den gewiinschten Ordner bzw. die gewiinschte Navigatorgruppe ziehen

oder den Knopf ,In den Navigator einfigen* (tﬁ) verwenden.
. dh . . . . . .
Mit ,Neu® (@) starten Sie den Berlcrtsgenerator, um einen neuen Bericht anzulegen. Die Funktion

+Ausgewahlten Bericht kopieren® ([ﬁﬁ) ermdglicht es Ihnen, eine Kopie des ausgewahlten Berichts zu
erstellen. Dieses Kapitel wird spater noch naher darauf eingehen.
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Mit ,Bearbeiten® (@g) modifizieren Sie einen bestehenden Bericht im Assistenten, wohingegen ,Informationen
bearbeiten” (@ den weiter oben beschriebenen Dialog zur Anderung von Namen und Titel aufruft.

Mit ,Léschen” (‘#4) entfernen Sie einen Bericht unwiderruflich aus der Datenbank. Dabei werden auch
samtliche zugeordneten List & Label Berichte geléscht, unabhangig davon, von welchem Benutzer diese
erstellt wurden.

Bitte beachten Sie, dass Sie nur eigene Berichte bearbeiten oder I6schen kdnnen. Die List & Label Berichte
stellen hierzu keine Ausnahme dar, da sie nur in Zusammenhang mit ihrem jeweiligen Gbergeordneten
ensochemLab Bericht definiert sind. Die mit diesem Bericht verknupften Berechtigungen werden auch durch
die Existenz untergeordneter Objekte nicht verandert.

Mit einem Klick auf ,List & Label Berichte verwalten® (@) offnen Sie den Verwaltungsdialog fir List & Label
Berichte, auf den spéater noch ausfihrlich eingegangen wird.

Da es eine groBe Menge 6ffentlicher Berichte geben kann, unterstitzt die zugehdrige Seite noch zwei

Filterfunktionen, um die Anzeige einzuschranken. Diese finden Sie im Filtermeni (“#4). Mit ,Nach Name
filtern“ blenden Sie nur die Berichte ein, deren Name einen bestimmten Text enthalt. Analog dazu blendet
,Nach Kommentar filtern“ nur Berichte ein, die einen bestimmten Text im Kommentar enthalten.

Um wieder alle Berichte anzuzeigen, d.h. den aktuellen Filter zu deaktivieren, klicken Sie bitte auf ,Nichts
filtern®.

Mit einem Klick auf ,SchlieBen” verlassen Sie den Dialog und kehren zum Hauptfenster zuriick.
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Das bereits mehrfach angesprochene Kopieren von Berichten bedeutet, dass der Berichtsassistent mit einer
Kopie der Daten des aktuellen Berichts getffnet wird. Sie kénnen den Dialog dann ganz normal verwenden
und, falls gewlinscht, beliebige Anderungen an |hrer Kopie durchfiihren. Auf der letzten Seite empfiehlt es
sich, einen andren Namen zu wahlen, bei 6ffentlichen Berichten ist dies sogar zwingend erforderlich. Klicken

Sie auf ,AbschlieBen” um den Assistenten zu beenden.

Wenn dem Originalbericht List & Label Berichte zugeordnet wurden, erhalten Sie einen Dialog, in dem Sie
auswahlen kénnen, welche dieser zugeordneten Berichte Sie kopieren méchten:

List & Label Berichte kopieren

IE Bitte wahlen sie in der Liste die List & Label Berichte aus, dig zie in ihren neuen ensochemlab
Bericht Ubemehmen mochten.

EIES
4l [ emoexpenimente

Beschreibung
|Ibersichtztabelle der Experimente auf der ensochemlab Dema CO

Alle auswhlen O Alle abwahien ok | [ Abbrechen

Ihr ensochemLab Bericht wurde zu diesem Zeitpunkt bereits erzeugt. Um keinen der List & Label Berichte zu

kopieren, kdnnen Sie daher einfach auf ,Abbrechen” klicken.

Wahlen Sie ansonsten die List & Label Bericht aus, die sie kopieren méchten. Mit einem Klick auf ,Alle
auswahlen® wahlen Sie alle Eintrage in der Liste aus, ,Alle abwahlen” entfernt sdmtliche Hakchen. Klicken

Sie anschlieBend auf ,OK", um den Vorgang abzuschlieBen.
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10.7. List & Label Berichte

Bisher haben Sie nur normale ensochemLab Berichte verwendet. Diese verfligen Uber ein gré Btenteils
vorgegebenes Tabellenlayout, das Sie nicht direkt verédndern kénnen. So kénnen Sie zum Beispiel keine
spezielle, datenabhangige Farbgebung fir die Tabelle einstellen.

Darlber hinaus gibt es noch die List & Label Berichte. Sie bauen auf einem bestehenden ensochemLab
Bericht auf, aus dem sie ihre Daten beziehen. Alle weiteren (Anzeige-)Optionen konfigurieren Sie selbst. Das
folgende Beispiel erstellt ein einfaches verschiedenfarbiges Tabellenlayout.

Um zu beginnen, wahlen Sie bitte Ihren weiter vorne in diesem Kapitel erstellten Bericht im Navigator aus.
Um den Verwaltungsdialog fiir List & Label Berichte zu 6ffnen, stehen Ihnen nun drei Mdglichkeiten zur
Auswahl:

1. Zeigen Sie die Berichtsinformationen an und klicken Sie dort auf den Link ,List & Label Berichte®.

2. Verwenden Sie das Kontextmen( des entsprechenden Navigatoreintrags und wahlen Sie dort
~Bericht“\ ,List & Label Berichte®.

3. Wechseln Sie in eine beliebige Ansicht des Berichts und klicken Sie im Hauptmenu unter ,Bericht*
auf ,List & Label Berichte®.

In jedem Fall erscheint das folgende Fenster, das bei lhnen anfangs noch leer sein wird:

List & Label Berichte

In diezem Dialog konnen Sie List & Label Benchte zu [hren ausgewahlten ensochemlab Bencht hinzufugen, bearbeiten
oder lazchen. Mach dem Design des List & Label Berichts konnen Sie eine Worschaw anzeigen ader den Bericht
auzdrucken. Hierbei werden die won lhrem ensochembab Bericht zur Yerfligung gestellten Daten venmendet,

U O EE E

Mame Benutzermame
Projektztatuzbernicht kd artin bugtermann
&b Quartalzbericht 3. Quartal M artity Mustermann
Bezchreibung
|lberzicht uber alle durchgefihrten Reaktionen mit Angabe der zugehongen E xpenmentnummer und der veranbwortichen
Ahteiung

Speichern ] ’ Abbrechen
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Um einen neuen List & Label Bericht anzulegen, klicken Sie bitte auf ,Neuer List & Label Bericht" (Ef).
Daraufhin startet ensochemLab den List & Label Berichtsdesigner. Hierbei handelt es sich um ein externes
Modul, das Uber eine eigensténdige Hilfedatei verfigt. Sie kénnen diese Uber den Menlpunkt ,,?\ ,Ubersicht
aufrufen”. AuBerdem kdénnen Sie die F1 Taste verwenden, um direkt den Hilfeeintrag zur aktuellen Funktion
oder Einstellung anzuzeigen. Daher wird dieses Handbuch auch nur die Erstellung des Beispielberichts
demonstrieren, jedoch nicht weiter auf den Designer selbst eingehen.

Beim Erstellen neuer Layouts ist lhnen der Assistent des Designers behilflich. Der erste Schritt besteht darin,
den zu verwendenden Drucker angeben. Anhand der Einstellungen dieses Druckers (z.B. Papiergr6Be und -
Format) wird spater Ihr Bericht berechnet. AuBerdem kénnen Sie angeben, wie Ihre Tabelle formatiert
werden soll und ob ein Titel bzw. eine Zusammenfassung erzeugt werden sollen.

Der wichtigste Schritt besteht in der Auswahl der Felder, die in lhre Tabelle aufgenommen werden sollen.
Hierbei stehen lhnen alle Felder Ihres ensochemLab Berichts zur Verfligung. Wie bereits angesprochen
bereitet ein List & Label Bericht immer die Daten eines ensochemLab Berichts auf. Aus diesem Grund ist es
auch nicht moglich, weitere Datenfelder einzubinden. Wenn Sie dies tun méchten, missen Sie zuerst Ihren
ensochemLab Bericht entsprechend erweitern.

Nachdem Sie den Assistenten abgeschlossen haben, befinden Sie sich im Hauptfenster des Designers, wo
Sie weitere Anderungen an Ihrem Bericht vornehmen kénnen. Fiir dieses Beispiel kénnen Sie probeweise
folgendes einstellen:

1. Der Titel wird auf ,,Projektergebnisse 3. Quartal” geéndert.

2. Unter dem Titel wird ein weiteres Textfeld mit dem Inhalt ,Ergebnisse im 3. Quartal —
Projektstatustbersicht” eingefigt.

3. Neben dem Titel wird eine Ellipse mit blauem Rand (1cm dick) angezeigt, in der sich ein Textfeld mit
dem Inhalt ,Vertraulich® befindet.

4. Die Spalteniberschriften werden in ,Experimentnummer®, ,verantwortliche Abteilung” und ,Reaktion”
geandert.

Selbstverstandlich sind noch sehr viel weiter gehende Anderungen am Berichtslayout méglich. So kénnen
Sie zum Beispiel Bilder einbinden, komplexe Tabellenlayouts anwenden oder beliebige Objekteigenschaften
andern. AuBerdem ist der Einsatz dynamischer Elemente méglich. Dazu zahlt Inhalte nur unter bestimmten
Bedingungen anzuzeigen (z.B. eine Hervorhebung nur wenn ein Experiment noch nicht abgeschlossen ist),
Feldwerte dynamisch zu berechnen (z.B. Anzahl der noch nicht abgeschlossenen Experimente), Barcodes zu
generieren (z.B. einen Barcode fir die Flasche, in der das Produkt abgegeben wird) und vieles mehr.

Damit Ihr Bericht spater korrekt angezeigt werden kann, muss er eine Datentabelle enthalten. Diese muss
dabei aber nicht zwingend Datenzeilen besitzen.

Wenn Sie Ihr Layout erstellt haben, beenden Sie bitte den Designer und beantworten Sie die Frage, ob Sie
Ihre Anderungen speichern méchten, mit ,Ja“. Wahlen Sie dann einen beliebigen Ort auf lhrem Computer,
auf dem Sie |hre Layoutdefinition speichern mdchten. Natirlich kénnen Sie auch wahrend der Erstellung
bereits speichern.

Bitte beachten Sie, dass |hr Bericht im nachsten Schritt in die ensochemLab Datenbank ibernommen wird.
Ihre lokale Datei wird danach nicht mehr benétigt. Sie missen bei der Auswahl also nicht darauf achten,
einen fir alle Benutzer verfligbaren Speicherort zu wéahlen.

Sie kehren nun zu ensochemLab zuriick. Wie bereits angesprochen libernimmt das Programm dabei Ihre
Berichtsdefinition. Sie erhalten die Frage, ob Sie die soeben erstellte lokale Datei beibehalten oder I6schen
mochten. Grundsatzlich besteht keine Notwendig zur Beibehaltung der Datei, es sei denn Sie méchten diese
noch anderweitig (d.h. auBerhalb von ensochemLab) verwenden. Auf diese Art kdnnen Sie sich zum Beispiel
aber auch Vorlagen fur weitere, abgewandelte Berichte erzeugen.

Bitte beachten Sie jedoch, dass Ihre gewahlte Option sofort ausgefiihrt wird. Wahlen sie also ,Léschen” aus,
wird die Datei entfernt, auch wenn Sie die Erstellung des Berichts spater abbrechen.
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Eventuell ist Innen aufgefallen, dass es sich genau genommen nicht um eine, sondern um drei
Berichtsdateien handelt. Tragt lhre Berichtsdefinition den Namen ,Quartalsbericht®, so heiBen diese Dateien
~Quartalsbericht.Ist", ,Quartalsbericht.Isv* und ,,Quartalsbericht.Isp“. Innerhalb ensochemLab sowie des
Berichtsdesigners werden diese Dateien jedoch immer als Einheit behandelt.

Der néchste erscheinende Dialog widmet sich dem eigentlichen Speichervorgang:

Meuer List & Label Bericht @

Mame
Quartalsbencht 3. Quartal

Bezchreibung

Ubersicht Lber alle im 3. Quartal durchgefiibiten Feaktionen mit Angabe der
zugeharigen E sperimentnummer und weranbwartichen Abteilung

BAuzgewahlter Drucker
Microzoft #PS Docurnent Sriter

[ ] &ls Standard verwenden

[ ] Gifentlich

ok | | Abbrechen

Hier kdnnen Sie einen Namen und eine Beschreibung eingeben, unter dem Sie den Bericht in die Datenbank
speichern mdchten. Falls Ihr Administrator die entsprechende Funktion aktiviert hat, kénnen Sie lhren Bericht
zudem als 6ffentlich markieren, um ihn allen ensochemlLab Anwendern zur Verfligung zu stellen. Bitte
beachten Sie jedoch, dass die Namen &ffentlicher Berichte eindeutig sein mussen.

Zusatzlich kdnnen Sie einstellen, ob Sie den bei der Erzeugung des Berichts ausgewéahlten Drucker als
Standarddrucker fir diesen Bericht definieren méchten.

Mit einem Klick auf ,OK*" libernehmen Sie Ihren Bericht in die Ubersichtsliste. Mit dem ,Abbrechen* Knopf
kehren Sie zum Verwaltungsdialog zuriick, ohne lhren neuen Bericht zu Gbernehmen.

Wenn Sie einen Bericht neu erzeugen, kénnen Sie selbstverstandlich auch den Assistenten abbrechen und
eine bestehende Datei von Ihrer lokalen Festplatte laden, um diese in die Datenbank zu tbernehmen.
Andern Sie das Layout eines bestehenden Berichts und laden dabei eine andere Datei von der Festplatte,
ohne den Ursprungsbericht zu &ndern, werden Sie gefragt, ob Sie den aktuellen Bericht in der Datenbank mit
dieser Datei ersetzen mochten. Andern Sie beide Dateien, kdnnen Sie zwischen einer der Dateien sowie
einem vollstandigen Abbruch wéhlen.

Ihr Verwaltungsdialog fiir List & Label Bericht enthalt nun einen Datensatz. Daher ist es nun an der Zeit,
seine restlichen Funktionen zu besprechen.
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List & Label Berichte

In digzem Dialog konnen Sie List & Label Berichte zu [kren ausgewahlten ensochemlab Bericht hinzufligen, bearbeiten
oder [ozchen. Mach dem Design des List & Label Benchts konnen Sie eine Yorschau anzeigen oder den Bencht
ausdrucken. Hierbei werden die van threm ensochemlab Bericht 2ur Verfuigung gestellten Daten venwendet.

CE O EE E

M ame B enutzername
Frojektstatusbericht b artin Mugtermann
& Quartalsbericht 3. Quartal Martin Musztermnann
Beschreibung
|lberzicht Uber alle durchgefiihrien Reaktionen mit Angabe der zugeharigen Expenmentnummer und der weranbwortlichen
dhbteilung

Speichern ] ’ Abbrechen

Zu jedem existierenden Bericht sehen Sie den Namen und den zugehdrigen Besitzer. Grundsétzlich ist es
auch maéglich, zu fremden ensochemLab Berichten List & Label Berichte zu erstellen. Hierbei sollten Sie
jedoch beachten, dass Sie keinen Einfluss auf den Ursprungsbericht haben. Dies bedeutet nicht nur, dass
Sie die zur Verfigung stehenden Datenfelder nicht &ndern kdnnen, sondern insbesondere auch, dass der
Besitzer seinen Bericht jederzeit so abandern kann, dass Ihre List & Label Berichte nicht mehr funktionieren
(z.B. wenn ein verwendetes Datenfeld aus dem Ursprungsbericht entfernt wird). Auch kann er den Bericht
jederzeit 16schen, wodurch lhr List & Label Bericht ebenfalls geldscht wird.

Auch bei eigenen Berichten sollten Sie beachten, dass spatere Anderungen am Ursprungsbericht eventuell
negative Auswirkungen auf zugeordnete List & Label Berichte haben kénnen.

Beide Probleme kdnnen Sie vermeiden, indem Sie zuerst eine Kopie des zugrunde liegenden Berichts
erstellen.

Die Weltkugel bei einem Datensatz zeigt an, dass es sich um einen 6ffentlichen Bericht handelt. Ist das
Druckersymbol sichtbar, wurde ein Standarddrucker festgelegt. Nach dem Klick auf einen Eintrag wird im
unteren Feld seine Beschreibung angezeigt.

Um die Beschreibungsdaten eines Berichts zu bearbeiten, wahlen Sie diesen bitte aus und klicken Sie dann

auf ,List & Label Bericht bearbeiten® (@). Sie erhalten dabei das bereits von der Berichtserzeugung
bekannte Fenster.
Um das Layout eines Berichts im Designer zu veréndern, klicken Sie bitte auf ,List & Label Bericht entwerfen”

(). Wenn Sie ensochemLab in mehreren Sprachen verwenden, enthélt der Designer bei dieser Operation
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die Namen der Datenfelder in der Sprache, mit der der Bericht urspriinglich erstellt wurde. Dies I&sst sich
auch im Nachhinein nicht mehr andern und hat betrifft nur den Designer.

Mit einem Klick auf ,List & Label Bericht I6schen® (EJ) I6schen Sie den ausgewahlten Datensatz.

Wie bei normalen Berichten kénnen Sie nur eigene Datensétze bearbeiten oder I6schen. Bei der Bearbeitung
betrifft dies sowohl die Beschreibungsdaten als auch das Layout.

Bitte beachten Sie, dass bislang noch keine Daten tatsachlich gespeichert wurden. Wenn Sie den Dialog nun
also mit ,Abbrechen” schlieBen, machen Sie samtliche vorgenommenen Anderungen riickgéngig. Mit einem
Klick auf ,OK" werden Ihre Anderungen gespeichert.

Um einen List & Label Bericht auszudrucken oder die zugehdrige Druckvorschau anzuzeigen, klicken Sie

bitte auf ,Vorschau List & Label Bericht" (). In diesem Fenster stehen Ihnen Funktion zum Drucken,
Speichern in verschiedenen Dateiformaten (darunter PDF) sowie zum Blattern und Zoomen der Ansicht zur
Verfligung.

Den Ausdruck kénnen Sie entweder auf dem Standarddrucker vornehmen, indem Sie normal auf das
Druckersymbol klicken, oder Sie kénnen die rechte Maustaste verwenden, um einen Druckerauswahldialog
zu erhalten.

SchlieBen Sie nach Beendigung lhrer Arbeit mit diesem Modul einfach den Dialog, um zum
Verwaltungsdialog fir List & Label Berichte zurlickzukehren.

Natirlich kénnen Sie auch direkt drucken, ohne zuerst den Vorschaudialog 6ffnen zu missen. Klicken Sie

hierzu einfach auf ,List & Label Bericht drucken*® () Es erscheint der folgende Dialog, in dem Sie das Ziel
Ihres Ausdrucks angeben kdnnen:

% Ausgabe-Einstellungen E|

enzochemlab - Bericht drucken

Buzgabemedium
&p Microsoft XPS Document Writer
Auzgabe auf... % Drucker w
[ ]Einstellungen permanent speichern
O ptionen
Anfangsseite: 1 K
L Seiter:
. e
(%) alle i won o bis K
K.opier: 1 E

| gtarten | [ Abbrechen

Voreingestellt ist hierbei die Ausgabe auf einem normalen Drucker, den Sie mit einem Klick auf ,Andern*
wechseln kdnnen. Uber diesen Knopf ist auch eine Konfiguration méglich, um z.B. das Papierformat oder die
Qualitatsoptionen einzustellen. Zudem kénnen Sie flr die Titelseite einen anderen Drucker verwenden als fir
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die restlichen Seiten, um z.B. das Deckblatt auf einem Tintenstrahler bunt und die tabellarischen Daten
kostenbewusst auf einem SchwarzweiB-Laser zu drucken.

Neben der Ausgabe auf dem Drucker kénnen Sie auch auf verschiedene andere Medien ,drucken®. Die
folgende Liste bietet hierzu eine Ubersicht:

Ausgabemedium Beschreibung

Drucker Es erfolgt ein realer Ausdruck auf dem gewahlten Drucker, siehe
Kapiteltext.

Vorschau Das Vorschaufenster wird mit den Berichtsdaten geéffnet. Dies entspricht
einem Klick auf den Knopf ,Vorschau List & Label Bericht“.

Datei Es wird eine Druckerausgabedatei erstellt.

HTML-Format Es wird eine eventuell aus mehreren Dateien bestehende Webseite erstellt.

Multi-Mime HTML Format Es wird eine Webseite in einer einzigen Datei erstellt.

Adobe PDF Format Es wird eine PDF Datei mit Ihren Berichtsdaten erstellt.

Bitmap Ihre Berichtsdaten werden in einer Bilddatei im Bitmap-Format gespeichert.

Metafile (EMF) Ihre Berichtsdaten werden in einer Bilddatei im Windows Metadateiformat
gespeichert.

JPEG-Grafik Ihre Berichtsdaten werden in einer Bilddatei im JPEG-Format gespeichert.

Multi-TIFF-Grafik Ihre Berichtsdaten werden in einer Bilddatei im Multi-TIFF-Format
gespeichert.

TIFF-Grafik Ihre Berichtsdaten werden in einer Bilddatei im TIFF-Format gespeichert.

Rich Text Format Ihre Berichtsdaten werden in einem Dokument im Rich Text Format
gespeichert.

Nadeldrucker (TTY) Ihre Berichtsdaten werden fiir einen Nadeldrucker aufbereitet. Sie kdbnnen
das Ergebnis entweder in eine Datei speichern oder direkt an einen
kompatiblen Drucker senden.

Text Format Ihre Berichtsdaten werden in eine normale, unformatierte Textdatei
gespeichert.

Microsoft Excel Format Es wird eine Microsoft Excel Arbeitsmappe mit lhren Berichtsdaten erstellt.

XML Format Es wird eine XML-Datei mit Ihren Berichtsdaten erstellt. Dieses Format
eignet sich zum Datenexport in andere Anwendungen.

Je nach gewéahltem Ausgabetyp kann das Erscheinungsbild Ihres Berichts abweichen, eventuell sind
bestimmte Inhalte im jeweiligen Format auch gar nicht darstellbar (z.B. ein eingebettetes Firmenlogo beim
Speichern als Textdatei).

Mit diesem Verfahren missen Sie fir jedoch jeden Ausdruck den Verwaltungsdialog fir List & Label Berichte
offnen. Viel bequemer ist daher das folgende Vorgehen: Wéhlen Sie zuerst den gewinschten Bericht im
Navigator des Hauptfensters aus. Danach kénnen Sie die gleiche Funktion auf drei verschiedene Arten
starten:

1. Offnen Sie das Kontextmen(i auf dem entsprechenden Navigatoreintrag und wéhlen Sie dort
.Bericht“\ ,List & Label Bericht drucken®.

2. Klicken Sie im Hauptmeni unter ,Bericht* auf ,List & Label Bericht drucken®.

3. Offnen Sie die Ubersichtsdarstellung des Berichts und klicken Sie dort auf ,List & Label Bericht
drucken®.

Jede der drei Methoden ist mit dem Symbol i versehen und fiihrt zum gleichen Ergebnis. Wurde lhrem
ensochemLab Bericht nur ein List & Label Bericht zugeordnet, wird sofort der oben beschriebene Druckdialog
geoffnet. Existieren mehrere List & Label Berichte, erhalten Sie ein Auswahlfenster. Dabei ist es unerhebilich,
ob die Datensétze von lhnen oder von einem anderen Benutzer (6ffentliche und administrative Berichte)
angelegt wurden.
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List & Label Berichte

Bitt wahlen Sie einen Bericht aus und klicken Sie anschliefend auf "Drucken”, um den Druckdialog zu affnen, wao Sie
entweder einen Zieldiucker oder einen D ateitpp fur den Export angeben konnen. Altermnativ dazu konnen Sie auch auf
einem Eintrag doppelklicken.

it einerm Klick auf " orschau'' sehen Sie lhren Bencht im Yorzchaudialog.

M ame B enutzername
tstatusbericht b artin Muszterrnann
& OQuartalsbericht 3. Quartal M artin Mustermann
Beschreibung
|lberzicht Uber alle durchgefiihrien Reaktionen mit Angabe der zugeharigen Expenmentnummer und der weranbwortlichen
dhbteilung

Drucken ]’ Schliefen

Der Dialog entspricht im Wesentlichen dem Verwaltungsdialog ohne Bearbeitungsmdglichkeiten. Die Anzeige
der verfugbaren Berichte erfolgt génzlich analog.

Nachdem Sie einen Eintrag ausgewahlt haben, kénnen Sie den zugehdérigen Bericht entweder mit einem
Klick auf ,Drucken® direkt ausdrucken oder mit einem Klick auf ,Vorschau“ das ebenfalls bereits bekannte
Vorschaufenster anzeigen.

Nach dem Ausdruck bzw. dem SchlieBen der Vorschau kehren Sie zum Auswahldialog zurlick, wo Sie
weitere Berichte drucken kénnen. Mit einem Klick auf ,SchlieBen* schlieBen Sie ihn und kehren zum
Hauptfenster bzw. zum Verwaltungsdialog zurtck.

Zusammenfassung: Mit Berichten kdnnen Sie verschiedene Suchanfragen speichern und die
zugeharigen Ergebnisse jederzeit aktualisiert in einer benutzerdefinierten
Ubersichtsliste abrufen. So erhalten Sie mit wenig Aufwand einen Uberblick tber
Ihre Experimente.
Mit 6ffentlichen Berichten stellen Sie lhre Abfragen anderen Benutzern zur
Verflgung.
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11. Ausdrucke

=l
Klicken Sie auf den Knopf ,,Druckvorschau” (8% ) im Hauptmenii. Das Programm zeigt das aktuell gewahlite
Experiment nun als Druckvorschau an:

IE§ ensochemlLab - Elektronische Laborjournalfiihrung

Datei Experiment Liste Bericht 3Suchen  Ansicht  Optionen  Administration  Hilfe

%i Eigene Experimente 2
B Aktuellin Bearbeitung

enso Software GmbH Experiment TEST-001D

@ Beizpiebericht \ersion &

B D externe Analytikvorzchlzge
B & FTH_2007100 Yerantwortlich Martin Mustermann Abteilung Pharmaforschung Ill

- [21 ¥ FTH_2007101 Projekt Synthes e von Standardpraparaten der Pharmazie Stufe Cc1

- B € FTH_2007102 Labor Labor IlI-2

- B € FTH_2007103 Diatum 29.05.2007 Abschlussdatum

- [B) € FTH_2007104 Zweck Synthes e von Acetylsalicylsdure Status in Arbeit
Yersuchsreihe Beurteilung noch nicht klassifiziert
Reaktion

e Suchergebnisse

ul
; Ao g
|.@Berichﬂa + /ﬁ\ j\ — s} o * )J\
-.§- Historie C}_{O o 0
8] ]
A B C

o]
Kapitel v C7He03 S4He03 CgHgOy GH402
erimentkapf 138,121 102,089 180,157 60,052

Reakton Salicylsdure
Edukte .
Produkts Edukte
Beschreibung Mame Menge Mol Gehalt wolumen | Aguiv. CAS Mr. M Summerta... |Ref. Exp.
[¥] Kommerntar 1 4 ®|salicgsaoe | BSpSIg| 050 mal 1,00 138121 |C7THEO3  |EC-1035
Fieaktions-Parameter \Weitere Daten
T abellarische Beschreibung Schmelzpunkt |1 50 o
Literaturdaten * Siadepunkt |211 iC
[¥] Analytikdaten * 20 [Essigsturea| 75546 g‘ 074 mol| 100,00 %‘ ‘ | ‘102,089 ‘C4H803 ‘
Fraktionen nhyedricl
Fraktionsdetailz *
[#]ersuchsverauf Produkte
[7] Protokalinformationen [neme [Menge  [mal [getalt  [sussewt= [casnr  [ww [sunmento...|
[]Versionen . ] ———  E——— T E—— P T | P ———— .
G| @ & TEST-001D Akkuell in Bearbeitung = Martin Mustermann

Dies ist die voreingestellte Druckvorschau auf OriginalgrdBe. Das Dokument wird hierbei exakt in der GréBe
dargestellt, die es nach dem Ausdruck auf dem Papier haben wird. Bindranhdnge an Versuchsbeschreibung,
Analytik, etc. werden grundsétzlich auf einer neuen, eigenen Seite im Anhang dargestellt. Ansonsten
entspricht die Vorschau genau den in der Standardansicht ausgewahlten Daten. Haben Sie einen Block
zugeklappt oder génzlich ausgeblendet, ist er auch in der Druckvorschau entweder nur als Uberschrift oder
gar nicht sichtbar.

Um den Modus fir die Druckvorschau zu wechseln, klappen Sie bitte das entsprechende Menii (neben dem

=l
Knopf ,Druckvorschau® (0F%) in der Symbolleiste) auf:
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1600 2
200 =
400 %
200 %
150 %
125 %
100 %
50 %
BE
125 %
B33 %

D Seitenbreite [gezamte Breite]

EI Seitenvarzchau [gezamte Seite]

Originalgralie [Papiergrobe)]
Alle Seiten untereinander

E Alle Seiten auf eine Seite

E Gezamtes Expenment auf eine Seite

Im oberen Abschnitt kdnnen Sie die gewlinschte GrdBe auswahlen, in der das Experiment dargestellt werden
soll. Bitte beachten Sie jedoch, dass bei der Darstellung von Binardaten Verzerrungen auftreten kénnen,
wenn Bilddateien an die neue GréBe angepasst werden.

Alternativ dazu kénnen Sie auch zwischen drei vordefinierten Anzeigemodi wahlen:

2.

3.

Die Druckvorschau auf Seitenbreite (D) skaliert das Experiment so, dass eine Seite vollstandig in
der aktuellen Breite des Hauptfenster dargestellt wird. Sie missen also nicht mehr horizontal
scrollen.

Die ,Seitenvorschau* (EI) zeigt eine gesamte Seite im Hauptfenster an. Das Experiment wird so

gestaucht, dass Sie weder horizontal noch vertikal scrollen missen.
Die Druckvorschau auf OriginalgréBe ist der weiter oben beschriebene Standardmodus.

Daneben kdnnen Sie auch die Seitenverteilung mit Hilfe der Auswahlelemente im unteren Bereich
bestimmen:

1.

Alle Seiten untereinander

Alle Seiten werden untereinander auf unterschiedlichen Blattern dargestellt. Ein Ausdruck bendétigt
dementsprechend mehrere Papierseiten.

Alle Seiten auf eine Seite

Alle Seiten werden so verkleinert, dass sie in Spalten auf einem Blatt Papier angeordnet werden
kénnen. Der Ausdruck benétigt nur eine Seite.

Gesamtes Experiment auf eine Seite

Das gesamte Experiment wird so verkleinert, dass es fortlaufend auf eine Seite gedruckt werden
kann. Es werden somit keine Spalten verwendet und der Ausdruck bendtigt nur ein Blatt Papier.

Sie kdnnen auch zusatzlich zu den von ensochemLab eingeflhrten automatischen Seitenumbrichen manuell
eigene Seitenumbriiche definieren. Dies ist generell zwischen zwei Datenblécken und inner halb der
Versuchsbeschreibung mdéglich. Klicken Sie dazu auf einen der blauen Punkte am linken Seitenrand. Dieser
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wird nun mit einem roten Kreis mit grinem Haken belegt, um anzuzeigen, dass sich an dieser Stelle ein
manueller Umbruch befindet. Ein erneuter Klick auf das Symbol entfernt den Umbruch wieder:

IS ensochemlab - Elektronische Laborjournalfiihrung

Datei Experiment Liste Bericht Suchen Ansicht Optionen  Administration  Hilfe

G- Y- nDB&L-¥K @ W ERE-DE -

%i Eigene Experimente b
=- 3 Aktuellin Bearbeitung

enso Software GmbH Experiment TEST001D

Yersion 6

-G} Beispiebericht
D esxteme Analytikvarschlidge
e B & FTH_2007100 “erantwortlich Martin Mustermann Ahteilung Pharmaforschung lll
- [ 4 FTH_2007101 Projekt Synthese von Standardpraparaten der Pharmazie Stufe Cc1

- [ € FTH_2007102 Labor Labor lll-2

- B € FTH_2007103 Daturm 29.05.2007 Abschlussdatum
" [ € FTH_2007104

Fweck Synthese von Acetylsalicylsdure Status in Arbeit
“ersuchsreihe Beurteilung noch nicht klass ifiziert

Reaktion

8]
0 — /}\ i
ﬁﬂerichte + o o * )J\
-§ Historie o o
8]
a B

"% suchergebnisse

K.apitel - CrHg 05 CyHg O3 CoHg Oy CoH4 05
Experimentkopf 1_33;1_21 102,089 180,157 60,052
Reaktion Salicylsdure
Edukte &
Produkte
Beschreibung
K.ommentar
Fieaktions-Parameter
Tabellarische Beschreibung
Literaturdaten
Analptikdaten
Fraktionen
Fraktionsdetails
Wersuchsverlauf
Pratokollinformationen <
‘Wersionen < 5

B @ &9 TEST-001D Aktuell in Bearbeitung = Martin Mustermann

Um Ihr Experiment zu drucken, klicken Sie entweder im Hauptmeni unter ,Datei* auf ,Drucken” oder
verwenden Sie den &8 Knopf am oberen Fensterrand. ensochemlLab erkennt automatisch, ob ein
Experiment oder eine Experimentliste gedruckt werden soll. Falls Sie mit dieser automatischen Auswahl nicht
einverstanden sind, kénnen Sie das Men( des Druckknopfes aufklappen, wenn Sie auf den kleinen Pfeil
rechts neben dem Drucksymbol klicken:

% Experiment drucken. ..

% Ubersicht der Experimentliste drucken
% Liste won Experimenten drucken

% Bericht drucken...

Wenn Sie eines der Elemente anklicken, erscheint der folgende Dialog. In ihm kénnen Sie lhren Drucker
auswahlen und weiter Angaben zum Papierformat oder zur Anzahl der Exemplare lhres Ausdrucks machen:
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Print

Frinter

Marne: HP Lazerlet 2100 Seres PCL E V| [ Properties. .. ]

Statuz: Ready
Type: HP Lazerlet 2100 Senes PCL B
Where:  LASERJET

Comment:
Frint range Copiez
(OF] Mumber of copies:

T 5

e | | | | ! E Collate
Selection Iﬁl -

| ok

] [ Cancel

Falls die entsprechende Funktion von lhrem Administrator aktiviert wurde, kénnen Sie auch einzelne Seiten

eines Experiments ausdrucken.

Ubrigens, wenn Sie mehr Platz fiir Ihr Experiment benétigen, so kénnen Sie den Navigator ausblenden.

Klicken Sie dazu auf den Knopf [} in der Symbolleiste:
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I ensochemlab - Elekironische Laborjournalfiihrung

Datei Experiment Liste Bericht 3Suchen Ansicht  Optionen  Administration  Hilfe

G- %-DnDB@L-K & W BERE-DE B
enso Software GmbH Experiment TEST-001D
“arsian 6
Yerantwortlich Martin Mustermann Abteilung Pharmaforschung lll
Projekt Synthes e von Standardpraparaten der Pharmazie Stufe Cc1
Labor Labor -2
Draturn 29.05.2007 Abschlussdatum
Zweck Synthes e von Acetylsalicylsdure Status in Arbeit
Yersuchsreihe Beurteilung noch nicht klassifiziert
.
Reaktion
o]
N [ /K i
+ u] la} + )J\
o] ]
o]
O [w}
A B c D
GHg03 G4Hg03 CohgOy CzH40;
138,121 102,089 160,157 60,052
Salicylsdure
.
Edukte
Mame Menoe Mol Gehalt Wolumen iy CAS M. [ Summenfo... |Ref. Exp.
1 & ®|Salicisiue | B80500| 0,50 mol 1,00 138,121 CTHEO3  |EC-103S
Weitere Daten
Schmelzpunit  [153°C
Siecepunkt [211 ¢
.
2B |Essigsgurea| 755460| 074 mal| 100,00 % 102,089 |C4HEO3
rhydie
.
Produkte
Mame Menge Mol G ehalt Ausheute CAS Mr. M Sunmenfa...
1 C @|acetysalicdsiure 89451 g| 050 mal| 100,00 %|99,39 150,000 CoHEO4

Bz P=" TESTiDDID

Aktuell in Bearbeitung

= Martin Mustermann

Wie Sie gesehen haben, kénnen Sie in der Normalansicht die Anzeige verandern, indem Sie zum Beispiel
Edukte und Produkte neben- oder untereinander anzeigen, die eingeblendeten Spalten variieren oder
Spaltenbreiten verandern. In der Druckvorschau sehen Sie hingegen die Seite, wie sie spater nach dem
Ausdruck auf dem Papier erscheinen wird. Méchten Sie jedoch die ausgedruckte Seite anpassen, bendtigen
Sie einen Modus, der beide Elemente kombiniert. Ein standiger Wechsel zwischen einer Bearbeitung in der
Normalansicht und einer Kontrolle in der Druckvorschau wére dabei sehr unpraktisch.

Aus diesem Grund kann ensochemLab das gesamte Experiment in der GréBe einer Papierseite anzeigen,

wenn Sie auf den entsprechenden Knopf in der Symbolleiste (&) klicken. Hier stehen Ihnen alle Funktionen
der Normalansicht zur Verfligung, das Experiment wird jedoch bereits an das Papier angepasst.
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Drucklayout verwenden

ensochemLab bietet Ihnen weiterhin die Mdglichkeit fir den Ausdruck gezielt ein Layout auszuwahlen ohne
die aktuellen Anzeigeeinstellungen verandern zu missen. Je nach Einsatzgebiet der Anwendung kénnen
sich bevorzugte, bzw. vorgegebene Layouts unterscheiden. Um dies lhren Anforderungen entsprechend zu
konfigurieren, kdnnen Sie entweder die Benutzereinstellungen fiir den Ausdruck anpassen und ein
bevorzugtes Drucklayout wahlen oder Sie klicken im Hauptmen( unter ,,Datei” auf ,Seite einrichten”

BEWEN Experiment  Liste  Bericht  Suchen  Ans

. Anmeldung. ..

eite einrichten. ..

% Experiment drucken. .. Strg+F
% Ubersicht der Experimentliste drucken. ..
% Liske von Experimenten drucken. ..

[| Beenden

Im Falle eines per Einstellungen ausgewahlten Drucklayouts erfolgt die Anzeige des ,Seite einrichten”

Dialoges auch beim klick auf den = Knopf am oberen Fensterrand um z.B. gezielt Seitenumbriiche zu
bestimmen.
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ﬁ Seite einrichten

Seitenrander [mm] Seitenlayout Drucklayout
b 10 ~ - 10 -~ Archive Printout Layout A
Qben: * Uniten: |' *. © Hochfomat k.opf, Edukte und Produkbe 3
. = = Layout vom YWiker
Links: 15 - Rechts: [1 a - O Querfomal Mein ganz normales Lagout
Plar standard pour imprimer des données de l'achive
Standardanzeige fur Archivdiucke =
’ In die Einstellungen ubermehmen Standardlayout Synthesebezchreibung w
=
N
enso Software GmbH Experiment TEST-001D
Yarsion 23
“erantwortlich Martin Mustermann Abteilung Pharmaforschung Il
Projekt Synthes e von Standardpraparaten der Pharmazie Stufe Cc1
Labar Labor -2
Draturn 29.05.2007 Abschlussdatum
Tweck Synthes e von Acetylsalicylsaure Status in Arb eit
“ersuchsreihe Beurteilung noch nicht klassifiziert
Reaktion
H Ha
0 o] ]
* J’I\ J’L — o o *
HiC o CH; HaC OH
OH HO u] b
[ Ducken ] [ ak ] [ Abbrechen ]

Die verfugbaren Funktionen, bzw. Vorgehensweise um den tatsachlichen Ausdruck zu definieren entspricht
denen der zuvor beschriebenen ,Druckvorschau® im Hauptfenster. Sollen die von Ihnen vorgenommenen
Einstellungen bzgl. Layout und Seitenrandern fir spater folgende Ausdrucke in Ihre Benutzereinstellungen
Ubernommen werden, nutzen Sie bitte einfach die Schaltflache ,In die Einstellungen tbernehmen"”.

Zusammenfassung: ensochemLab bietet Ihnen verschiedene Druckvorschauen, damit Sie den zu
erwartenden Ausdruck Uberprifen kénnen. Klicken Sie auf ,Drucken®, um
tatsdchlich zu drucken.
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12. Listenoperationen

Wir haben in friiheren Kapiteln bereits die Verwendung von Listen besprochen. Jedoch waren diese

Funktionen bei groBeren Datenmengen an Experimenten und Ordnern nicht sehr effizient und komfortabel,
besonders bei Ordnerstrukturen.

Deshalb wenden wir uns nun ensochemlLabs Listenfunktionen zu.

Um die in diesem Kapitel vorgestellten Schritte durchfiinren zu kénnen, sollten Sie bereits mindestens 5
Experimente in lhrer Datenbank haben, die in eine Reihe von Ordnern unterteilt sein sollten.

Die Funktion finden Sie im Hauptmen( unter ,Liste™:

Datei  Experiment MEEREN Bericht  Suchen  Ansicht  Optionen  Admini:

% - Q} - ﬁ, Experimentliste abschliefen. ..

%I Eigene Exper E& Sichtbarkeit einer Experimentliste dndern. ..

- Eﬂ Akbuell in Be fE.a Experimentliste (bernehmen. ..

- B @ I’.‘E‘. Experimentliste weitergeben, ..

@ Beizpiel

El Ch exteme fnz Experimente exportieren. ..
[ & FTI Expetrimente imparkieren. ..
w- B € FTI
w2 % FTI

Listenoperationen. ..

Klicken Sie auf den im Bild markierten Menueintrag. Das folgende Fenster erscheint:
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Listenoperationen El

Bitte wahlen sie die Ordner. die sie kombinieren mochten, aus den Listen links und rechtz aus. Ordner ohne zugeharige Elemente werden grau
dargestellt und konnen nicht kombiniert werden. W ahlen sie die gewlinschte Listenoperation im mittleren Feld aus und markieren sie eine
Ordrergruppe, in der daz Ergebniz gespeichert werden zoll. Sie mizzen hierfir einen Mamen fir einen neuen Unterordner angeben,

= 'ﬂ Eigene Experimente Listenoperation: = 'ﬂ Eigene Experimente
flir AC-2 =2, Synthess fiir AC-2
{2, Tempordre Versuche | Schnittmenge 2, Tempordre Yersuche
& Parallelversuche & Paallelersuche
£ Historie £ Historie

Wereinigen

+ %‘ Suchergebnizse = % Suchergebnizse

(0]
L ez Linkg minug rechts
>

Rechtz minugs links

Syntheze fur AC-2 hat 2 Elemente Suchergebniz 1 hat ¥ Elemente

Ordner mit Ergebrizhste einfugen nach: Mame des neuen Ordners fur die Ergebnisliste:
+ '@‘ Eigene Expenmente [V Yorschau
+ Q} Suchergebnizse

Die Ergebrizze dieser Kombination werden alz neuer Ordner in den B aum engefuigt, den
zie in der Leiste links unten markiert hatten, “Wenn sie eine Varzchau aktiviert haben, so
werden die D aten erst nach einer Bestatigung Lbemommen.

Bitte geben sie den Mamen eines Ordners fur die Ergebnisliste an

Die Felder auf der rechten und linken Seite des Fensters zeigen Ihre Ordnerstruktur. Dies beinhaltet die
Ordner ,Eigene Experimente®, ,Historie” und ,Suchergebnisse”. Wahlen Sie auf der linken Seite Ihren ersten
Ordner. Gehen Sie dann weiter zur rechten Seite und wahlen Sie einen zweiten Ordner. Bitte beachten Sie,
dass Sie keinen Ordner doppelt wahlen kénnen. Die Reihenfolge der gewahlten Eintrdge (welcher rechts und
welcher links gewahlt werden muss) hangt von lhrer Listenfunktion ab. Wir werden spéter noch genauer
darlber sprechen.

Wahlen Sie nun den Ordner, in dem Ihre Experimente gespeichert werden sollen. Markieren Sie dazu bitte
zuerst einen Uberordner auf der unteren linken Seite und geben Sie danach den Namen eines neuen
Unterordners an, der von ensochemLab erstellt werden soll. Bitte beachten Sie, dass Unterordner unter
»Suchergebnisse” beim Beenden des Programms geléscht werden! Der Ordner ,Historie” ist
schreibgeschitzt und steht somit nicht zur Verfigung.

Nun ist es an der Zeit, die Listenfunktion zu wahlen. Um dies zu tun, klicken Sie einfach auf einen Eintrag in
der Mitte des Fensters. Der jeweils gewdhlte Eintrag wird weiB hinterlegt. Die Funktionen sind:

@ Schnittmenge Alle Experimente, die in beiden Listen (rechts und links) enthalten
sind, werden in den Ergebnisordner eingeflgt. Experimente, die nur
in einem der Ordner vorhanden sind, werden ignoriert.

@ Vereinigen Alle Experimente aus der rechten und der linken Liste werden in den
Ergebnisorder Ubernommen, unabhangig davon, ob sie nur in einer
oder in beiden Listen existieren. Dabei wird jedes Experiment jedoch
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nur einmal hinzugefugt, Duplikate werden ausgefiltert.

<, Links minus rechts Es werden alle Experimente aus der linken Liste in den
Ergebnisordner eingefligt, die nicht auch in der rechten Liste
enthalten sind.

T Rechts minus links Es werden alle Experimente aus der rechten Liste in den
Ergebnisordner eingefiigt, die nicht auch in der linken Liste enthalten
sind.

Bei den Funktionen ,Schnittmenge® und ,Vereinigen* ist die Reihenfolge der gewé&hlten Quellordner egal.
Wenn Sie ,Links minus rechts” oder ,Rechts minus links" auswahlen, ist es jedoch sehr wichtig!

Nachdem Sie Ihre Auswahl getroffen haben, missen Sie sich entscheiden ob Sie eine Vorschau der
Ergebnisliste wiinschen. Dies ermdglicht Ihnen Anderungen an der Liste, bevor sie tatsachlich gespeichert
wird. Genauer: Sie kdnnen Eintrage I6schen, die nicht enthalten sein sollten. Klicken Sie danach auf
~,Kombinieren®.

Dieses Handbuch wird mit der ,Vorschau“ Funktion fortfahren. Sollten Sie diese Funktion nicht ausgewahlt
haben, sehen Sie das folgende Fenster nicht, danach wird jedoch alles in derselben Art und Weise
weitergefuhrt.

Sehen wir uns nun das Vorschau-Fenster an:

Kombinierie Listenvorschau E|

Diez izt das wan ihrer Liztenoperation zuriickgegebene
Ergebniz. Sie konnen Eintrage lazchen, indem zie auf
"Lozchen' klicken.

Die Ergebnizze werden bei einem Klick auf "Abbrechen'
verworfen, mit 0K schlieben sie die Listenoperation ab.

FTH 2007100
FTH_2007101
FTH_z2007102
FTH_2007103
FTH_2007104
TEST-001D

Ergebnizlizte hat & Eintrage

Lozchen l [ ] ] ’ Abbrechen

Um lhre Liste ohne Anderungen zu akzeptieren, klicken Sie einfach auf ,OK*. Wenn Sie zum
Listenoperations-Dialog zurlickkehren méchten, um lhre Anfrage abzuéndern oder die gesamte Operation
abzubrechen, klicken Sie auf ,Abbrechen*.
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Wenn Sie einen Eintrag aus der Liste entfernen mdchten, wéhlen Sie ihn bitte aus und klicken Sie danach
auf ,Ldschen*. Bitte beachten Sie, dass dies keine Auswirkungen auf das Experiment selbst oder die
Referenzen in den Ursprungsordnern hat.

Sie sollten jedoch mindestens einen Eintrag in der Liste beibehalten, da ensochemlLab dies beim Verlassen
des Dialoges sonst als Abbruch wertet, auch wenn Sie auf ,OK" geklickt haben.

Wie Sie sicherlich festgestellt haben, kénnen die Listenoperationen nicht dazu verwendet werden,
Experimente, die noch in keiner Liste enthalten sind, zu verwalten. Um ein Experiment erstmalig in eine Liste
aufzunehmen, steht im Kontextmeni des Navigators der Befehl ,Neu“ zur Verfligung. Er wird in Kapitel 4
(,Das Hauptfenster®) naher beschrieben.

Zusammenfassung: Die Listenoperationen ermdglichen Ihnen, Ordnerstrukturen bequem und einfach
mit Hilfe logischer Operationen zu verwalten und in einen neuen Zielordner zu
Ubertragen. Verwenden Sie diese Funktion, um Ihre Experimente zu organisieren.
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13. Arbeiten mit Experimentlisten

Im vorigen Kapitel haben Sie gesehen, wie Sie mehrere einzelne Experimente oder auch Experimentlisten
kombinieren und trennen — also kurz: verwalten — kénnen. Nun haben sich diese Funktionen aber auf den
Erhalt einer neuen Liste beschrénkt, die Experimente wurden dabei nicht verandert. Eventuell ist aber gerade
eine Anderung einiger Kopfdaten wie zum Beispiel der Besitzer oder der Status flr sehr viele Experimente
notwendig. Dies kann unter anderem bei einer automatisch durchgefiihrten Versuchsreihe der Fall sein. Auch
fur diese Félle bietet ensochemLab komfortable Mdglichkeiten.

Far alle Operationen gilt: Befinden sich nicht alle Experimente in einem Ordner (Unterordner werden

automatisch mit erfasst), sollten Sie zuerst die Listenoperationen aus dem vorherigen Kapitel mit der
Funktion ,Zusammenfassen“ verwenden.
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13.1. Experimentliste abschlieBen

Ist eine ganze Versuchsreihe von einer Laboreinrichtung automatisch durchgefiihrt worden oder wird ein in
mehreren Experimenten leicht unterschiedlich verfolgter Ansatz eingestellt, miissen ganze Listen von
Experimenten abgeschlossen werden.

Die entsprechende Funktion finden Sie nach der Auswahl eines Ordners im Navigator im Hauptmeni unter
~Experiment / “Experimentliste abschlieBen”. ensochemLab &6ffnet nun das folgende Fenster:

Liste von Experimenten abschlielien

Experimente zum AbzchlieBen auswaihlen

d "':/ W ahlen zie hier die Experimente ausz, die sie abzchliefen michien. Ausgegraute Eintrage in der Liste kidnnen nicht ausgesshlt werden. Die

"J ":f Beqgrindung dafiir finden gie in der rechten Spalte.

E=periment Mr. teldungen
[ ASPIRIN-00Z2
TEST-00ME
5-443
] cvE Daz Experiment existiert nicht,
ADJ-43523

dlle auswshlen | [ O &lle abwshlen

Abbrechen

Auf der ersten Seite des Assistenten kénnen Sie die abzuschlieBenden Experimente auswéhlen. Die Liste
enthalt sdmtliche Experimente aus dem aktuellen Ordner sowie den Unterordnern.

Um fortzufahren missen Sie mindestens einen Eintrag anwé&hlen.

Mit den beiden Kndpfen links unterhalb der Experimentliste kdnnen Sie alle Listeneintrdge auf einmal an.-
oder abwahlen.

Klicken Sie anschlieBend auf ,Weiter“, um zur n&chsten Seite zu gelangen.
Hier sehen Sie noch einmal die Liste Ihrer Experimente, jedoch hat das Programm nun bereits diejenigen
Eintrédge ausgefiltert, bei denen ein AbschlieBen definitiv nicht mdglich sein kann. Das bedeutet nicht, dass

spater keine Fehler mehr auftreten kénnen. So kénnen Kollegen eines oder mehrere lhrer Experimente
eventuell in der Zwischenzeit noch einmal &ndern oder I16schen.
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Klicken Sie nach einer letzten Prufung der Experimentliste auf ,Fertigstellen®. ensochemLab arbeitet die Liste
nun von oben nach unten ab. Am Symbol des aufgeschlagenen Buchs erkennen Sie das aktuell verarbeitete
Experiment. Ein griiner Haken markiert einen erfolgreichen Abschluss, ein Buch mit einem roten X
kennzeichnet einen Fehler. Die Begriindung fiir den Fehlschlag finden Sie in solch einem Fall in de rechten
Spalte der Tabelle.

Wahrend der Vorgang ausgeflhrt wird sehen Sie am unteren Rand der Liste einen Fortschrittsbalken sowie
einen ,Abbruch” Knopf, mit dem Sie das AbschlieBen jederzeit abbrechen kénnen. Bitte beachten Sie hierbei
jedoch, dass bereits verarbeitete Experimente nicht zuriickgesetzt werden.

Lizte von Experimenten abschliefen

Abschlichen der Expenmente

4 Kicken s Fertigetelen, um das Abschiieflen der Expenmente zu starten. Sie konnen de Aktion jederzeit abbrechen, edoch verd der Statuz von
bereitz shgeschiozzensn Expenmenten richil meks zurlick gesetst. Fehler werden in des Ligle durch ein rotes Symbal angezeigh. Klicken sie doppelt
aul das Symbol um eine detadietere Feblemeldungen zu sehen

Experniment N Meldungen
& C5-443
& AD)-43523

Nach Abschluss der Gesamtoperation sehen Sie anstelle des Fortschrittsanzeigers einen
zusammenfassenden Text (Anzahl der verarbeiteten und Anzahl der fehlgeschlagenen Experimente).

Klicken Sie dann bitte auf ,,SchlieBen”, um zum Hauptfenster zurlickzukehren.
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13.2. Sichtbarkeit einer Experimentliste dndern

Diese Funktion steht nur zur Verfligung, wenn Sie die Standardbenutzerverwaltung verwenden. Flr n&here
Informationen kontaktieren Sie bitte lnren Administrator oder Betreuer.

Wenn die Richtlinien fir die Sichtbarkeit von Experimenten in lnrem Unternehmen geandert werden oder Sie
eine Reihe bisher privater Experimente Ihren Kollegen frei schalten méchten, kénnen Sie diese
Listenoperation verwenden.

Um das entsprechende Modul zu starten, klicken Sie bitte im Hauptfenster unter ,Experiment” auf
»Sichtbarkeit einer Experimentliste &ndern®. Das folgende Fenster erscheint:

Sichtbarkeit fiir, eine Liste von Experimenten @ndern

E xpernmente auswahlen

J ".:" W ahlen sie hier die Expenmente aus, deren Sichtbarkeit sie anderm mochten. Auzgegraute Eintrage in der Liste konnen nicht ausgewahlt werden,
JJ ":f Die Beariindung dafiir finden zie in der rechten Spalte.

Ewperiment Hr. teldungen
[«] &5PIRIN-002
[] TEST-001E Daz Experiment gehiit nicht hnen,
CS5-443
[] Cve D az Expeniment existiert nicht.

ADJ-43523

&lle auswihlen ] [ O Alle shwihlen

Abbrechen

Diese Seite stellt genau wie beim AbschlieBen einer Liste von Experimenten die Eintrage Ihrer
Experimentliste dar. Die Sichtbarkeit von grau markierten Experimenten kann nicht geédndert werden, die
Begrindung hierfur finden Sie in der zweiten Spalte.

Weitere Informationen zur Experimentauswabhl finden Sie in Teil 1 (,Experimentliste abschlieBen®).

Klicken Sie auf ,Weiter”, um fortzufahren.
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Auf der néchsten Seite missen Sie nun die neue Sichtbarkeit fir alle Experimente angeben. Bitte beachten
Sie, dass Sie flr alle Experimente die gleiche Sichtbarkeit wéhlen mlssen. Falls Sie unterschiedliche
Sichtbarkeiten fir Ihre Experimente verwenden méchten, missen Sie entweder die Einzelfunktion bezogen
auf ein Experiment verwenden oder lhre Listen mit den zuvor besprochenen Listenoperationen aufteilen.

Sichtbarkeit fiir, eine Liste von Experimenten @ndern

s R Sichtbarkeit der Experimente
ﬂtil i i " Bitte wahlen sie hier die Sichtbarkeit aus, die sie fr die ausgewshiten Experimente setzen miochten,
RS

Sichtbarkeit aller Experimente der Liste dndermn zu

(%) Jeder

() Standort
() Ahteilung
() Labor

() Kostenstells

() Privat

< Zuriick, Abbrechen

Die Sichtbarkeiten entsprechen exakt den pro Experiment in den Kopfdaten einstellbaren Werten.

Nachdem Sie lhre Entscheidung getroffen haben, klicken Sie bitte auf ,Weiter*.

ensochemLab 153 Arbeiten mit Experimentlisten



Auf der letzten Seite dieses Assistenten erhalten Sie nun wieder die vom ersten Teil dieses Kapitels
bekannte Ablaufseite. Sie enthalt den Teil der Experimentliste, der bearbeitet werden kann und von Ihnen zur

Anderung der Sichtbarkeit ausgewahlt wurde.

Nach einem Klick auf ,Fertigstellen” kdnnen Sie die Abarbeitung der Operation beobachten. Es gelten die in
Teil 1 genannten Ergebnissymbole. Die rechte Spalte enthalt wie gewohnt die Fehlermeldungen.

Sichtbarkeit fiir, eine Liste von Experimenten @ndern

~ Sichtbarkeit der Expenimente andern

% Klicken sie auf "Fertigztellen’’, um das Andern der Sichtbarkeit der Experimente zu starten. Sie kinhen die Aktion jederzeit abbrechen, jedoch wird
die Sichtbarkeit von bereits geanderten Experimenten nicht mehr zurick gesetzt. Fehler werden in der Liste durch ein rotes Symbal angezeigt.
Klicken sie doppelt auf das Symbal, um eine detailiertere Fehlermeldungen zu sehen.

Experimant Mr. Meldungen
> ASFIRIN-D0Z2

& 5443

& ADJ-43523

3

< Zuriick,

Abbrechen ‘

Nach Abschluss der Gesamtoperation kdnnen Sie den Dialog mit einem Klick auf ,SchlieBen” verlassen.
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13.3. Liste iibernehmen

Wenn ein Kollege aus dem Unternehmen ausscheidet, in einen anderen Bereich wechselt oder durch eine
Krankheit seiner Arbeit fir langere Zeit nicht nachgehen kann, missen Kollegen nicht nur lesenden, sondern
auch schreibenden Zugriff auf seine Experimente erhalten. Um dies zu ermdglichen, kénnen Sie Besitz an
seinen Experimenten Ubernehmen, sofern der Administrator diese Funktion aktiviert hat.

Auch hier missen nicht alle Experimente einzeln bearbeitet werden, sondern es besteht eine komfortable
Listenoperation.

Das entsprechende Modul kann Uber den Eintrag ,Experiment” / ,Liste Ubernehmen* im Hauptmeni gestartet
werden. Das folgende Fenster erscheint:

Besitz iibernehmen fiir eine Liste von Experimenten

5 E xpernmente auswahlen
JJ":-" W ahlen sie hier die Expenmente aus, deren Besitz sie ubernehmen mochten. Ausgegraute Eintrage in der Liste konnen nicht ausgewshlt werden,

J ":f Die Beariindung dafiir finden zie in der rechten Spalte.

Ewperiment Hr. teldungen
[ ETEST om Sie besitzen dieses Experiment bereits. e
TEST-001
TEST-001-0080-EMD
TEST-00ME
TEST-0B0720-01
TEST-0B0720-02
TEST-0B0720-03
TEST-060720-04
TEST-0B07201
TEST-0B072010
TEST-06072011
TEST-0B0720M12
TEST-0B07202
TEST-0607203
TEST-060720-30
TEST-0B0720-31
TEST-0B0720-32
TEST-060720-33
TEST-0B07204
TEST-0B0720-40
[] TEST-0RO720-41 [

[ &lle auswihlen ] [ O Alle shwihlen

Abbrechen

Analog zu den vorher bereits besprochenen Listenoperationen kénnen Sie auch hier auf der ersten Seite die
zu bearbeitenden Experimente auswéhlen. Mit den Kndpfen am unteren Rand des Fensters kénnen Sie alle
Experimente in der Liste an- oder abwahlen.

Falls ein Experiment nicht Gbernommen werden kann (z.B. weil es lhnen bereits gehért), wird es grau
hinterlegt. In der rechten Spalte sehen Sie in einem solchen Fall wie (blich die entsprechende Begriindung.

Weitere Informationen zur Experimentauswahl finden Sie in Teil 1 (,Experimentliste abschlieBen®).

Klicken Sie auf ,Weiter”, um fortzufahren.
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Es erscheint nun die folgende Seite:

Besitz iibernehmen fiir eine Liste von Experimenten

Begrindung fiir das Ubernehmen

Bitte geben zie hier eing Begriindung ein, warum sie die ausgewshlen Esperimente Lbermehmen mochten. Diese Bearindung wird fiir alle zu
s iibemehmenden Experimente verwendet.

Beqriindung:

E xperimente aufgrund einer Urlaubsvertretung ubermommen

< Zuriick. Abbrechen

Auf dieser Seite miissen Sie eine Begriindung eingeben, warum Sie das Experiment libernehmen mdéchten.
Diese Begriindung wird in den Protokollinformationen jedes einzelnen Experiments gespeichert.

Klicken Sie danach auf ,Weiter“, um fortzufahren.
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Bei der letzten Seite in diesem Assistenten handelt es sich wie bei den bereits besprochenen Assistenten
auch um die Durchfuihrungsseite, auf der die gewiinschte Operation ausgefihrt wird.

Besitz iibernehmen fiir eine Liste von Experimenten

Ubernehmen der Experimente

5 Klicken sie Fertigzstellen, umn das Obemehmen der Experimente 2u statten. Sie kishnen die &ktion jederzeit abbrechen, jedoch wird der Besitzer von
bereits Ubermommenen Experimanten nicht mehr zurlick gesetzt. Fehler werden in der Liste durch ein rotes Symbal angezeiat. Klicken sie doppelt auf
das Symbol, um eine detailiertere Fehlermeldungen zu sehen.

Experimant Mr. teldungen
TEST-001 s
TEST-001-0080-EMD
TEST-0OTE
TEST-0BO720-01
TEST-0BO720-02
TEST-0B07Z20-03
TEST-0BO720-04
TEST-0B07201
TEST-0BO72010
TEST-0B072011
TEST-OBO72012
TEST-0BO7202
TEST-0BO7203
TEST-0B0720-30
TEST-0BO720-31
TEST-0BO7Z20-32
TEST-0B0720-33
TEST-0BO7204
TEST-0BO720-40
TEST-0B0720-41 b’

A AARERLALLELREELRLER

3

< Zuriick, Abbrechen ‘

Nach einem Klick auf ,Fertigstellen* kénnen Sie die Abarbeitung der Operation beobachten. Es gelten die in
Teil 1 genannten Ergebnissymbole. Die rechte Spalte enthalt wie gewohnt die Fehlermeldungen.

Nachdem alle Experimente (lbernommen wurden, kdnnen Sie mit einem Klick auf ,SchlieBen” zu
ensochemLab zurlickkehren.
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13.4. Experimentliste weitergeben

Neben der Mdglichkeit, dass ein anderer Benutzer Experimente von lhnen bernimmt, kénnen Sie diese
auch aktiv an ihn weitergeben. Dies kann zum Beispiel vor Antritt einer langeren Dienstreise sinnvoll sein, um
die Experimente an die Vertretung zu libergeben.

Die entsprechende Funktion finden Sie im Hauptmen( unter ,Experiment® \ ,Experimentliste weitergeben*.
Da ihre Funktionalitat und ihre Benutzeroberflache weitestgehend dem Ubernehmen von Experimentlisten
entsprechen, gehen wir an dieser Stelle nicht ndher darauf ein.

Zusammenfassung: ensochemLab stellt lhnen eine Reihe nitzlicher Funktionen bereit, mit denen Sie
bestimmte Operationen (Besitz Gbernehmen, Besitz weitergeben, Sichtbarkeit
andern usw.) auf allen Experimenten im aktuellen Ordner ausflihren kénnen, ohne
jedes Experiment einzeln bearbeiten zu missen.
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14. Arbeiten mit Fraktionen

Fraktionen sind in ensochemLab flexibel angelegt, so dass Sie verschiedene Szenarien dokumentieren
kénnen.

Es ist mdglich, Proben von Reaktionsverlaufen oder verschiedenen Aufarbeitungsschritten zu erfassen.
Ebenso ist es mdglich, einzelne Chargen einer Synthese zu dokumentieren.

Drei Beispiele zur Dokumentation von Fraktionen sollen dies veranschaulichen. Alle Beispiele basieren auf
der Synthese von Acetylsalicylsdure (Das zugehdrige Experiment wurde in Kapitel 3 erstellt).

Beispiel A: Detaillierte Dokumentation des Reaktionsverlaufs mit Hilfe von HPLC-Analytik
Beispiel B: Vereinfachte Dokumentation der Reinigung von Acetylsalicylsaure
Beispiel C: Vereinfachte Dokumentation der Trennung von Acetylsalicylsdure

vom Nebenprodukt Essigsaure
Beispiel A:
Far dieses Beispiel legen Sie am besten ein neues Experiment an, indem Sie das Experiment aus dem
Kapitel ,Erstellen Sie Ihr erstes Experiment” zur Darstellung von Acetylsalicylsdure kopieren. Wie
Experimentdaten eines vorhandenen Experiments in ein neues Experiment kopiert werden ist im Kapitel ,Das
Hauptfenster” beschrieben. Geben Sie einen eindeutigen Namen fiir das neue Experiment an und speichern
Sie es.
Die Mengen der Edukte sind:
Salicylsaure 0,50 mol 69,05 g
Essigsaureanhydrid 0,74 mol 75,21 ¢g

Um Fraktionen zu erstellen, klicken Sie bitte auf den MenUpunkt ,Fraktionen bearbeiten“ im Men(
-Experiment” oder wéhlen Sie den Knopf I\ in der Symbolleiste aus. Das folgende Fenster erscheint:
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B3 Fraktionen bearbeiten Q@@

Bitte wahlen sie die Edukte und Produkte aus, die in der Fraktion enthalten sein zollen. Standardmalig werden alle Produkte ausgewshlt.
[Draz Referenzedukt und daz Zielmolekul werden mit einem grunen Plel markiert,

Die GroRbuchstaben [beginnend mit &) geben die Pozition der Struktur innerhalb der Reaktion an.

Die Reihenfalge, in der sie die einzelhen Strukturen markieren, bestimnt die Reihenfolge innerhalb der Fraktion,

Fraktionen konnen auf zwei verschiedene Arten venwendet werden.

Wenn gie nun ein Produkt [daz Zielmolekil] auswahlen, wird angenommen, dazs sie nur die Beinigung diezes Produktz dokumentieren mochten,

Wenn gie mehr alz ein Edukt oder Produkt auswahlen, wird angenommen, dass sie Uber Analysengerate zur Bestimmung der relativen Maszen baw. Flachen der
einzelnen K.omponentenanteile verfligen,

Machdem sie die Bestandteile der Fraktion ausgewahlt haben, klicken sie bitte auf den Karteireiter “Fraktionzdaten'” am unteren Fensterrand, um ihre
Fraktionzdaten einzugeben.

Che + AL E},J..+j,
C

A B D
C7Hs03  CqHgOg3 CoHgO0q  CgHg,
138,121 102,089 180,157 60,052

Salicylsdure

L Podukte | L Edukte
i}

Produkt Molare Ma...
7] L AcetylzalicylsSure F.omponente 1 180,000
[v]
[ Ezzigzdure F.amponente 2 G0.000

_\Knmponenten auswahlen 4 Fraktionsdaten AKomponentendaten AW eiters Komponentendaten |

’ Speichern l [ Abbrechen ]

Auf dieser Seite kdnnen Sie festlegen, welche Edukte und Produkte in den Fraktionen enthalten sein sollen.
Markieren Sie diese Eintrage mit einem Haken in der Liste. Als Voreinstellung sind die Produkte ausgewahit.
Die erste Spalte der Tabelle zeigt den Namen des jeweiligen Produktes/Edukts an, die zweite Spalte enthalt
den automatisch generierten Namen der Komponente. In der dritten Spalte finden Sie die Molare Masse. Bei
den Edukten werden in zwei weiteren Spalten die Menge, die Molzahl und, falls vorhanden, der Gehalt
angezeigt.

Mit dem Schalter an der Oberseite der Liste kbnnen Sie zwischen Edukten und Produkten wechseln. Die dort

verwendeten Symbole werden im gesamten Fraktionsmodul angezeigt, um den Typ des jeweiligen Molekuls
zu kennzeichnen:

. .ﬂ fUr Produkte
o L fir Edukte
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B3 Fraktionen bearbeiten

Bitte wahlen sie die Edukte und Produkte aus, die in der Fraktion enthalten sein zollen. Standardmalig werden alle Produkte ausgewshlt.
[Draz Referenzedukt und daz Zielmolekul werden mit einem grunen Plel markiert,

Die GroRbuchstaben [beginnend mit &) geben die Pozition der Struktur innerhalb der Reaktion an.

Die Reihenfalge, in der sie die einzelhen Strukturen markieren, bestimnt die Reihenfolge innerhalb der Fraktion,

Fraktionen konnen auf zwei verschiedene Arten venwendet werden.

Wenn gie nun ein Produkt [daz Zielmolekil] auswahlen, wird angenommen, dazs sie nur die Beinigung diezes Produktz dokumentieren mochten,

Wenn gie mehr alz ein Edukt oder Produkt auswahlen, wird angenommen, dass sie Uber Analysengerate zur Bestimmung der relativen Maszen baw. Flachen der
einzelnen K.omponentenanteile verfligen,

Machdem sie die Bestandteile der Fraktion ausgewahlt haben, klicken sie bitte auf den Karteireiter “Fraktionzdaten'” am unteren Fensterrand, um ihre
Fraktionzdaten einzugeben.

Che + AL E},J..+j,
C

A B D
C7Hs03  CqHgOg3 CoHgO0q  CgHg,
138,121 102,089 180,157 60,052

Salicylsdure

& Produkte || L Edukte

Edukt Molare Ma... Gehalt
B & Salicylsiure Komponente 3 138121 £9.050 g 0,50 mal
B Essigzdureanhydrid Komponente 4 102,089 75546 g 074 mal 100,00 %

_\Knmponenten auswahlen 4 Fraktionsdaten AKomponentendaten AW eiters Komponentendaten |

I Speichern l [ Abbrechen

Im oberen Teil der Seite sehen Sie lhre Reaktion als Gesamtdarstellung. Es werden alle Produkte,
Nebenprodukte, Edukte und Reagenzien eingeblendet, unabhéngig davon, ob sie fir die Fraktionen von
Belang sind. Edukte, die als Losungsmittel oder Katalysatoren gekennzeichnet sind, kdnnen in den
Fraktionen nicht verwendet werden.

Sie kdnnen bei Bedarf auch weitere Produkte anlegen. Dies ist entweder Gber das Kontextmenu oder Uber

die Symbolleiste mdglich. Klicken Sie dazu auf ,Produkt hinzufigen* (['J). Dabei wird das folgende Fenster
gedffnet:

Neues Produkt §|

Bitte geben zie einen Mamen ein:

0Kk || Abbrechen

Geben Sie nun einen Namen fiir das neue Produkt ein und klicken Sie dann auf ,OK*". Es wird zu der Liste
der bereits existierenden Produkte hinzugeflgt, ist in der Reaktion jedoch nicht sichtbar, da es tber keine
Struktur verfiigt. Eine solche kdnnen Sie Uber den Eingabeassistenten einfligen (siehe Kapitel 3: ,Erstellen
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Sie Ihr erstes Experiment”). Dort kénnen Sie auBerdem weitere Daten wie Substanzcode oder Charge
angeben.

Bitte beachten Sie, dass die Funktionen ,Produkt bearbeiten* () und ,,Produkt Idschen” (3() nur fir soeben

in diesem Dialog angelegte Produkte verfligbar sind. Bereits bestehende Produkte missen Uber den
Eingabeassistenten geléscht werden.

Im Fraktionsmodul kénnen keine neuen Edukte erstellt werden. Auch das Bearbeiten und Léschen von
bestehenden Edukten ist nicht méglich.
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Nachdem Sie Ihre Auswahl getroffen haben, kénnen Sie zur Seite ,Fraktionsdaten® weitergehen:

E Fraktionen bearbeiten

alg 100 Prozent,

Auf diezer Seite kannen sie Fraktionen hinzufligen ader lozchen und ihre allgemeinen D aten festlegen.
Eine Fraktion kann einen Marmen und einen Top besitzen,
Um eine Mazsenbilanz zu erstellen, bendtigen sie die Mengen der Fraktion sowie die der Edukte. Die Mazzenbilanz venwendet dann die Summe aller Eduktmassen

Die Berechrung der Ausbeute legt die Stoffmenge des Referenzedukts alz 100% zugrunde. Dafiir benotigen zie auch die molare M azze,
Wenn gie den wert "Bilanzierung'' auf "MNein' oder "Flachen X' zetzen, findet keine Berechinung statt,
Fomponenten konnen auf der Seite "Fomponentenauswahl hinzugefugt werden,

B

Kommentar

Binardateien

4

O &

Fraktionzname Fraktion 1
Fraktionztyp Reaktionsstart
Gesamtmenge 144,000 g

Bei Zuzammenfaszung berlicksichtigen | Neiy

=
Frobe aus Reaktions...

< keine Binardateisn »

Fraktion 2

rach & bin.
144,000 g
Mein

4

Probe aus Reaktions...

¢ keine Binardateisn »

Fraktion 3
rach 15 Min.
144,000 g

Mein

i

Probe aus Realktions...

¢ keine Binardateien »

Fraktion 4
Rohprodukt
592,000 g

RET

o

nach Abzaugen

¢ keine Binardateien »

Fraktion 5
Endprodukt
87.800 g
Ja

I

¢ keine Binardateis

Y Komponenten auswahlen i Fraktionsdaten A Komponentendaten 4iw/siters Kompomnentendaten

Speichern

| |

Abbrechen

Auf dieser Seite kénnen Sie Ihren Fraktionen eine Reihe von grundlegenden Daten zuweisen. Dazu zéhlen
der Namen der Fraktion, der Fraktionstyp und die Masse der analysierten Fraktion, aus der die zu
analysierende Probe entnommen wurde. Weiterhin kénnen Sie hier definieren in welcher Form die
Analytikergebnisse vorliegen - als Massen- oder Flachenprozente. Um weitergehende Berechnungen (z.B.
Mol, Ausbeute) durchfiihren zu kénnen, missen die Analytikdaten als Massenprozente vorliegen. Sie kénnen
verschiedene Fraktionen rechnerisch zusammenfassen, indem Sie ,Bei Zusammenfassung berlcksichtigen*

~Ja“ auswahlen.

In diesem Fall ist es jedoch sinnvoll, nur die letzte Fraktion ,Endprodukt” in der Zusammenfassung zu
berilcksichtigen, da alle anderen Fraktionen lediglich Zwischenschritte darstellen.

Optional kdnnen Sie auch noch einen Kommentar und beliebige Bindrdaten (Anhange) zur Fraktion

hinzuftgen.

Um eines der Felder zu editieren, wahlen Sie es bitte zuerst mit der Maus oder den Pfeiltasten lhrer Tastatur
aus und klicken Sie dann hinein bzw. driicken Sie die Eingabetaste. Die beiden ersten Felder sind Textfelder,
die jeden beliebigen Inhalt annehmen kénnen. Die Gesamtmenge ist ein zweigeteiltes numerisches Feld:

144, 000

Auf der linken Seite kénnen Sie den gewlinschten Wert eingeben. Mit der Auswahlliste auf der rechten Seite

legen Sie die Einheit fest.
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Das Dimensionsfeld ist ein Auswabhlfeld, in dem keine Freieingabe mdoglich ist, genauso wie bei dem Ja/Nein-
Feld ,Bei der Zusammenfassung®“. Der Kommentar ist wieder ein Textfeld.

Um eine neue Fraktion anzulegen, klicken Sie bitte auf den Knopf ,Fraktion hinzufigen* ([5) in der
Symbolleiste. ensochemLab wird dann eine weitere Spalte in die Tabelle einfligen. Eine bestehende Fraktion

kénnen Sie dem Knopf ,Fraktion I6schen® (9() entfernen.
Beide Funktionen stehen auch tber das Kontextmenu zur Verfigung.

Das Feld ,Binardaten® kann nicht direkt im Fraktionsdialog bearbeitet werden, sondern 6ffnet ein neues
Fenster:

EBingrdateien der Fraktion bearbeiten: Fraktion 1 Reaktionsstart

LB W @

Drabeiname Title
enzologo.png

Tille: I

Furzindo:

Diatename: .ansad_ugn.png =

enSo

enterprise solutions

Schbefien

Klicken Sie auf ,Neuer Binardatensatz" (DJ), um einen neuen Bindrdatensatz anzulegen. Danach werden Sie
zur Auswahl einer Bindrdatei auf Ihrer lokalen Festplatte aufgefordert. Nachdem die Datei erfolgreich
importiert wurde, kénnen Sie eine Beschreibung fir den Bindrdatensatz angeben.

Um eine Vorschau eines Bindrdatensatzes zu sehen, klicken Sie bitte auf den entsprechenden Eintrag in der
Liste. Die Vorschau wird dann im unteren Teil des Fensters angezeigt. Bitte beachten Sie, dass eine
Vorschau nur fir Bilddateien im BMP-, JPG oder PNG-Format mdglich ist, sofern kein anderes
Anzeigemodul auf dem Server oder dem lokalen Computer verfligbar ist.

Um den aktuellen Datensatz zu I16schen, klicken Sie bitte auf ,Bindrdatensatz I6schen” (3().

Um nach dem Importieren sémtlicher Binardaten zum Fraktionsdialog zurlickzukehren, klicken Sie bitte auf
~SchlieBen®.

Im Tabellenfeld ,Bindrdaten” wird danach die Anzahl der importierten Dateien angezeigt.
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Wir sind nun soweit, zur Seite ,Komponentendaten® Uberzugehen:

E Fraktionen bearbeiten E@E|
Geben gie die relative Menge ["Mazzen-'’ oder "Flachenprozente'] jeder F.omponente ein,
Sie kannen ihre D aten uberprufen, indem sie verschiedene Parameter wie aufsummiete Massen, relative Mazsensummen und Ausbeite berechnen.
Sie konnen die berechneten D aten der Komponente der Fraktion auch zu den Produktdaten kopieren, Dabei wird die aktuelle Fraktion al: Hauptiraktion definiert,
T2 08
Fraktiohzharne Fraktion 1 Fraktion 2 Fraktion 3 Fraktion 4 Fraktion 5
Fraktionztyp Reaktionzstart 5 min 15 min Riohprodukt Endprodukt
Gesamtmenge 144,000 g 144,000 g 144,000 g 92,000 g 87800 g
Bei Zusammenfaszung berlicksichtigen | Mein Mein I ein I ein Ja
ES ES ES ES E4
ﬂ Acetylzalicylsaure .00 £2.00 97.00 93,90
L Essigsaure 15,00 20,00
LA Salicylssue 42,00 24,00 2.00 2.00
ﬂ, E zsigzaureanhydrid 5200 26.00 2.00
96,00
< >
% Komponenten auswahlen AFraktionsdaten ), Komponentendaten Aweitere Komponentendaten /
’ Speichern l [ Abbrechen ]

Auf dieser Seite kdnnen Sie die Verteilung der einzelnen Edukte und Produkte auf die in den vorherigen
Schritten angelegten Fraktionen angeben. Es handelt sich dabei grundsatzlich um Prozentwerte, die sich, je
nach lhren Angaben auf der vorherigen Seite, entweder auf Massen oder Peakflachen beziehen kdnnen.

Beim Start der Reaktion (Fraktion 1) sind noch keine Produkte vorhanden. Der Anteil an Produkten erhéht
sich mit zunehmender Reaktionsdauer (bis Fraktion 3). Im Rohprodukt wurde Essigséure und
Essigsdureanhydrid ausgewaschen und es bleiben das Endprodukt Acetylsalicylsdure und nur ein Rest
Salicylsaure Ubrig (Fraktion 4, der durch Umkristallisieren entfernt wird (Fraktion 5).

In der unteren Zeile wird optional (E) die Summe der Massenprozente einer Fraktion angezeigt. Diese
Summe sollte im Idealfall 100% betragen, wenn keine weiteren Peaks im Elutionsprofil der HPLC etc.
auftauchen, die nicht in den Fraktionskomponenten enthalten sind.

Mit dem Knopf ,Molekdilstrukturen anzeigen® (@) kénnen Sie die Strukturen der einzelnen Komponenten in
der Tabelle ein- und ausblenden. Die Strukturen werden immer in einer gesonderten Spalte rechts des
Komponentennamens angezeigt.

Der Knopf ,Daten des Referenzedukts anzeigen® (@QD) blendet auf der rechten Seite die wichtigsten Daten
des Referenzedukts (Name, Molare Masse, Molzahl und eingesetzte Menge) ein. Durch erneutes Anklicken
des Knopfes kénnen diese Informationen wieder ausgeblendet werden.
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Mit dem Button ,Massen-/ Flachenprozente in Relation zu den Edukten® (E) kénnen Sie sich
Massenbilanzen anzeigen lassen. Zu jeder Komponente in den Fraktionen wird das Massenverhaltnis zur
Gesamtmasse der Edukte berechnet. In der auBersten rechten Spalte wird die Summe aus allen Fraktionen
angezeigt, die in der Zusammenfassung berucksichtigt werden sollen und die keine Flachenprozente als
Einheit haben. Die Massenrelationen werden auch fiir jede Fraktion berechnet, so dass Massenverluste
leicht verfolgt werden kénnen.

ES Fraktionen bearbeiten

Geben gie die relative Menge ['Mazzen-'’ oder "Flachenprozente'] jeder Komponente ein,
Sie konnen thre Daten uberprufen, indem zie verschiedene Parameter wie aufsummierte Mazzen, relative Mazzensummen und Ausbeite berechnen.
Sie konnen die berechneten D aten der Komponente der Fraktion auch zu den Produktdaten kopieren. Dabei wird die aktuelle Fraktion al: Hauptiraktion definiert,

T EZEe 0/

| Massenprozente in Relationzubdukten ___ Massensumme aller Edukle: 145,504 0]
Fraktionsnarnme Fraktion 1 Fraktion 2 Fraktion 3 Fraktion 4 Fraktion 5
Fraktionztyp Reaktionzstart 5 min 15 min Rohprodukt Endprodukt
Gesamtmenge 144,000 g 144,000 g 144,000 g 92,000 g 87,800 g
Bei Zuzammenfaszung berlicksichtigen | Nein Mein I ein I ein Ja

Rel Massen % Rel Massen % | Rel Massen % Rel Massen % Rel Massen %

ﬂ Acetylzalicylzaure
L Essigsaure

ﬂ Salicylsure

ﬂ E zsigzaureanhydrid

2 m]

% Komponenten auswahlen AFraktionsdaten ) Komponentendaten Aweitere Komponentendaten [

|l

’ Speichern l [ Abbrechen
Berechnung der Massenbilanz von Acetylsalicylsiure in Fraktion 5:
Eingesetze Masse: Salicylsaure 069,05¢g
Essigsaureanhydrid 075,219
Schwefelsaure 000,929
Gesamtmasse der Edukte 145,18g
Gesamtmasse der Fraktion 5 87,89
Anteil an Acetylsylicylsdure 99,9%
Berechnete Masse der Acetylsylicylsaure 87,71g
Verhéltnis 87,71 /145,18 = 60,4%

Wenn Sie auf ,,Ausbeute” (a-?') klicken, rechnet ensochemLab die Ausbeute der einzelnen Komponenten
bezogen auf das Referenzedukt aus. In der Anzeige blendet ensochemLab bei dieser Ansicht die
Gesamtausbeute einer Komponente tGber alle Fraktionen ein.
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ES Fraktionen bearbeiten

Geben gie die relative Menge ["Mazzen-'’ oder "Flachenprozente'] jeder F.omponente ein,
Sie konnen thre Daten uberprufen, indem zie verschiedene Parameter wie aufzummierte Mazzen, relative Mazzensummen und Ausbeite berechnen.
Sie konnen die berechneten D aten der Komponente der Fraktion auch zu den Produktdaten kopieren, Dabei wird die aktuelle Fraktion al: Hauptiraktion definiert,

T ZE2CR

Fraktionsnanme Fraktion 1 Fraktion 2 Fraktion 3 Fraktion 4 Fraktion 5
Fraktionztyp Reaktionzstart 5 min 15 min Riohprodukt Endprodukt
Gesamtmenge 144,000 g 144,000 g 144,000 g 92,000 g 87800 g
Bei Zusammenfaszung berlicksichtigen | Mein Mein I ein I ein Ja
Ausbeute Ausbeute Ausbeute Ausbeute Ausheute

ﬂ Acetylzalicylzaure
L Essigsaure

ﬂ Salicylsaure

ﬂ E zsigzaureanhydrid

2]

% Komponenten auswahlen AFraktionsdaten ), Komponentendaten Aweitere Komponentendaten /

|

[ Speichern l [ Abbrechen
Berechnung der Ausbeute von Acetylsalicylsdure in Fraktion 3:
Referenzedukt Salicylylsaure 069,059 0,500 mol
Die Gesamtmasse der Fraktion 3 144,009
Anteil an Acetylsalicylsdure 62%
Berechnete Masse der Acetylsylicylsdure 89,28¢g 0,495 mol
Ausbeute an Acetylsalicylsdure in Fraktion 3 99%

Sie haben eventuell schon festgestellt, dass im Fraktionsdialog nicht alle Edukte zur Verfligung stehen:
Komponenten, die im Eingabeassistenten als Lésungsmittel oder Katalysator definiert wurden, kénnen nicht
Teil einer Fraktion sein. Sie werden auch nicht in die Berechnungen der Massensummen einbezogen.
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Nun kénnen wir uns der letzten Seite des Fraktionsdialogs, den zuséatzlichen Komponentendaten, widmen:

ES Fraktionen bearbeiten |:||E|g|

Auf dieser Seite kinnen sie weitere Daten zur Beschreibung dieser Komponente eingeben.
Zur bezzeren Uberzichtlichket konnen gie die Daten wahlweize nach Frakhionen oder nach Komponenten gruppieren,
it dem ersten Kopf it der Symbolleiste konnen sie die Daten zu den Produkten kopieren, Dabei wird diese Fraktions alz Hauptfraktion definiert,

34

= ‘B Fraktion 1 Acetylsalicylsaure - Fraktion 5

n Acetplzalicylzaure

n Ezsigzaure
L Salicylsdure bol |:| Ausheute |:|

L. Essigsdureanhydrid
B Fraktion 2 Schmelzpunkt 136 °C
[ Fraktion 3 Siedepunkt
‘B Fraktion 4
E“E Fraktion &

o]

)

[

ﬂ Ezzigzaure
A Salicylsaure
ﬂ E zzigzaureantwdrid

Y Komponenten auswahlen AFraktionsdaten 4Komponentendaten ) weitere Komponentendaten §

’ Speichern l [ Abbrechen

Auf dieser Seite kdnnen zusétzliche Daten zu den Edukten und Produkten einer bestimmten Fraktion
angeben. ensochemLab bietet dazu auf der linken Seite eine Baumstruktur, die in der Standardansicht
samtliche Produkte und Edukte je einmal zu jeder Fraktion auflistet.

Die Baumansicht unterstitzt noch eine weitere Anordnung der Eintréage. Klicken Sie auf ,Nach Komponenten

gruppieren® (ﬂ), um die einzelnen Komponenten (Edukte und Produkte) als Ubergeordneten Knoten zu
verwenden, unter dem dann die Fraktionen aufgelistet werden.

ny

Die Funktion ,Fraktionsdaten zu Produkten kopieren® (" &) ist auf fast allen der Seiten des Fraktionsdialogs
verfligbar. Mit ihr kénnen Sie die Daten der aktuellen Fraktion als Daten Ihrer Produkte {ibernehmen. Dieser
Button ist nur bei Fraktion aktiv, die bei der Zusammenfassung beriicksichtigt werden.

Wenn Sie auf den entsprechenden Knopf klicken, erscheint das folgende Fenster:
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K& Daten der Fraktion “Endprodukt Fraktion 5 zu den Produkten kopieren E|E|rz|

Fraktion "Endprodukt Fraktion 5" enthalt die folgenden F.omponenten. Sie konnen die Daten dieser Komponenten al: Produktdaten ubemebhmen und Fraktion
"Endprodukt Fraktion 5" damit alz Hauptfraktion Ubermehmen, Die Daten werden dann alz Produktdaten suchbar zein,
Produktname tenge Mal: | Ausbeute [%] Gehalt [%]  Schmelzpunkt [... Siedepunkt ["C] Siedepunkt [°C]
Acetylsalicylsdure 87.800 g 0,49 mal 97.39 93,90 136 C
E zzigsaure 87.800 g
< >
K| Abbrechen

Dieses Fenster gibt noch einmal eine Aufstellung Gber die Produkte, die auf der ersten Seite des
Fraktionsdialogs firr die Verwendung ausgewahlt haben. Dabei werden die wichtigsten GréBen des
Eingabeassistenten sowie die physikalischen Daten angezeigt. Diese Anzeige dient nicht der Auswabhl eines
Produkts, sondern lediglich der Auflistung.

Wenn Sie auf ,OK" klicken, werden die aktuellen Fraktionsdaten in alle hier aufgefiihrten Produkte
Ubernommen. Mit einem Klick auf ,Abbrechen” kehren Sie zum Fraktionsdialog zurlick, ohne die Daten zu
tbernehmen.
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Sollten eines oder mehrere Produkte bereits ber abweichende Daten verfligen, wird der folgende Dialog
angezeigt:

E Daten der Fraktion “Endprodukt Fraktion 5" zu den Produkten kopieren

enzochemlab hat Inkosistenzen bei den folgenden Komponenten festgestellt.

Eines oder mehrere der Produkte, fiir die Fraktionsdaten Libemaommen werden sollen, enthalten bereits andere Daten. Bitte deselektieren die Komponenten, deren
Daten sie nicht Uberschreiben machten,
In dieger Ansicht konnen sie die aktuellen Produktdaten mit den zu erzetzenden Fraktionsdaten vergleichen.

Mame Meuer Wert Alter Wert
Acetplsalicylzaure Menge 7800 g ar.eing
bol 0.49 mol 0,49 mol
Gehalt 9390 % 4
Ausbeute 97.39% 97 48%
Schmelzpunkt 136°C 136°C
Siedepunkt
Siedepunkt
Refraktion
Brechungswinkel
Farbe
Ist esshar

ok | Abbrechen

Sie kdnnen nun in der linken Liste die Produkte auswéhlen, flir die Sie die neuen Daten ibernehmen
mochten. Zu jeder Auswahl auf der linken Seite zeigt ensochemLab auf der rechten Seite die alten und
neuen, d.h. die bereits vorhandenen und die zu bernehmenden, Daten an. Es ist an dieser Stelle nicht
maoglich, die Daten direkt zu verandern.

Mit einem Klick auf ,OK" werden die Daten in die ausgewahlten Produkte Gbernommen. Wenn Sie auf
+Abbrechen® klicken, kehren Sie zum Fraktionsdialog zurlick, ohne Daten in die Produkte zu schreiben.
Um eine erfolgte Datentbertragung zu kennzeichnen, wird neben dem Namen der kopierten Fraktion das

ny
Symbol ' 4 angezeigt.

Beispiel B:

Sie haben kein HPLC o0.4. zur Verfigung und wollen lediglich die Reinigung eines Produkts
(Acetylsalicylsdure) dokumentieren. Als Ausgangspunkt kopieren Sie am besten wieder, wie in Beispiel A, die
Salicylsauresythese in ein neues Experiment und speichern es ab.

Diesmal wéhlen Sie im Fraktionsdialog nur die Komponente Acetylsalicylsaure aus und entfernen den Haken
in der Zeile der Essigsaure. Die Seite ,Fraktionsdaten® flllen Sie wie folgt aus.
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B3 Fraktionen bearbeiten

Auf dieger Seite kidnnen sie Fraktionen hinzufiigen oder ldzchen und ihre allgemeinen D aten festlegen.

Eine Fraktion kann einen Hamen und einen Typ besitzen,

Urmn eine Mazzenbilanz zu erstellen, bendtigen sie die Mengen der Fraktion sowie die der Edukte. Die Mazzenbilanz vemvendet dann die Summe aller Eduktmaszen
alz 100 Prozent.

Die Berechnung der Ausbeute legt die Soffmenge des Referenzedukts als 100% zugrunde. D afur benatigen sie auch die molare Masze.

Wenn zie den Wert "Bilanzierung'' auf "Nein'" oder "Flachen %' setzen, findet keine Berechinung statt,

Fomponenten kionnen auf der Seite "Komponentenauzswahl’ hinzugefigt werden,

D K "3
Fraktionznare Fraktior 1 Fraktion 2 Fraktion 3
Fraktionstyp: Rohprodukt Mach Umkristallisieren | Mutterlauge
Gesamtmenge 89,700 g 87,800 g 05009
Bei Zuzammenfassung berlicksichtigen | Neiy Ja Mein

ES ES ES
Kaornrnentar { Eingesngte Mutterlau. .
Binardateien ¢ keine Bindrdateien » | < keine Bindrdateien > < keine Binardateien »

% Komponenten auswahlen ), Fraktionsdaten 4Komponentendaten Aweitere Komponentendaten [

’ Speichern l [ Abbrechen

Auf der Seite Komponentendaten gibt es nichts auszufillen, da die Massenprozente flir eine einzelne
Komponente automatisch auf 100% gesetzt werden, da die genaue Zusammensetzung der Fraktion mangels
passender Analytik unbekannt ist. Deshalb ndherungsweise davon ausgegangen, dass die Fraktion zu 100%
aus Acetylsalicylsaure besteht. Die Anzeige der Ausbeuten sollte folgendermaBen aussehen (Die Anzeige
der Struktur ist aktiviert):
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ES Fraktionen bearbeiten L §|g|

Diieze Fraktion enthalt nur eine einzige Fomponente. Daher midgzen auf dieser Seite auch keine D atenfelder auzgefiillt werden,

Fallz sie jedoch uber Mazsen- oder Flachenprozente auz Analytikzystemen verfugen, konnen zie diese dennoch eingeben,

Grundzatzlich konnen relative Masse und dusbeute berechnet werden,

D anach kannen sie die Komponenten der ausgewahlten Fraktion in das entzprechende Produkt kopieren. Dies definiert die Fraktion automatizch als Hauptfraktion.

TZl=0AR
Fraktionsnanme Fraktion 1 Fraktion 2 Fraktion 3
Fraktionztyp Rohprodukt Mach Umkiztallizieren | Mutterlauge
Gesamtmenge 89,700 g 87,800 g 0,500 g
Bei Zuzammenfaszung berlicksichtigen | Mein Ja Hein
Ausbeute Ausbeute Ausbeute

ﬂ Acetylzalicylzaure

% Komponenten auswahlen AFraktionsdaten ), Komponentendaten Aweitere Komponentendaten /

’ Speichern l [ Abbrechen ]

Auf der Seite ,Zusatzliche Komponentendaten® kénnen Sie z.B. die Schmelzpunkte der einzelnen Fraktionen
nachtragen oder die Daten der Hauptfraktion zum Produkt kopieren (s. Beispiel A). Ansonsten ist die Eingabe
hier beendet.

Beispiel C:
Sie starten analog Beispiel A und B. Diesmal wahlen Sie in der Komponentenauswahl beide Produkte aus.

Legen Sie auf der Seite ,Fraktionsdaten“ zwei Fraktionen an. Beide Fraktionen sollen in der
Zusammenfassung berticksichtigt werden.
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B3 Fraktionen bearbeiten

Auf dieger Seite kidnnen sie Fraktionen hinzufiigen oder ldzchen und ihre allgemeinen D aten festlegen.

Eine Fraktion kann einen Hamen und einen Typ besitzen,

Urmn eine Mazzenbilanz zu erstellen, bendtigen sie die Mengen der Fraktion sowie die der Edukte. Die Mazzenbilanz vemvendet dann die Summe aller Eduktmaszen
alz 100 Prozent.

Die Berechnung der Ausbeute legt die Soffmenge des Referenzedukts als 100% zugrunde. D afur benatigen sie auch die molare Masze.

Wenn zie den Wert "Bilanzierung'' auf "Nein'" oder "Flachen %' setzen, findet keine Berechinung statt,

Fomponenten kionnen auf der Seite "Komponentenauzswahl’ hinzugefigt werden,

L "
Fraktionsname Fraktion 1 Fraktion 2
Fraktionstyp: Rohprodult Filtrat
Gesamtmenge 89,700 g 24,000 g
Bei Zuzammenfassung berlicksichtigen | Js .Ja
% %
Kaommentar
Binardateien < keine Bindrdateien > | < keine Bindrdateien »

% Komponenten auswahlen ), Fraktionsdaten 4Komponentendaten Aweitere Komponentendaten [

’ Speichern l [ Abbrechen ]

Nach dem Absaugen befindet sich die Acetylsalicylsdure ndherungsweise zu 100% im Rickstand und die
Essigsaure dagegen zu 100% im Filtrat. Deshalb wird die Seite ,Komponentendaten” folgendermafen
ausgefullt:
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S Fraktionen bearbeiten

Geben gie die relative Menge ["Mazzen-'’ oder "Flachenprozente'] jeder F.omponente ein,
Sie konnen thre Daten uberprufen, indem zie verschiedene Parameter wie aufzummierte Mazzen, relative Mazzensummen und Ausbeite berechnen.
Sie konnen die berechneten D aten der Komponente der Fraktion auch zu den Produktdaten kopieren, Dabei wird die aktuelle Fraktion al: Hauptiraktion definiert,

o
1T 0R
Komponentendaten hearbeiten Massensumme aller Edukte: 145,504 g

Fraktiohzharne Fraktion 1 Fraktion 2
Fraktionztyp Rohprodukt Filtrat
Gesamtmenge 89,700 g 24,000 g
Bei Zuzammenfazsung berlickzichtigen | Ja Ja

ES ES
ﬂ Acetylzalicylsaure 100,00 :
L Essigsaure 100,00

% Komponenten auswahlen AFraktionsdaten ), Komponentendaten Aweitere Komponentendaten /

’ Speichern l [ Abbrechen ]

Da in diesem Fall beide Fraktionen bei der Zusammenfassung berlcksichtigt werden (Die beiden Produkte
wurden getrennt), sieht die Ausbeuteberechnung folgendermaBen aus:
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ES Fraktionen bearbeiten L §|g|

Geben gie die relative Menge ["Mazzen-'’ oder "Flachenprozente'] jeder F.omponente ein,
Sie konnen thre Daten uberprufen, indem zie verschiedene Parameter wie aufzummierte Mazzen, relative Mazzensummen und Ausbeite berechnen.
Sie konnen die berechneten D aten der Komponente der Fraktion auch zu den Produktdaten kopieren, Dabei wird die aktuelle Fraktion al: Hauptiraktion definiert,

T 0AR
Fraktionsnanme Fraktion 1 Fraktion 2
Fraktionztyp Rohprodukt Filtrat
Gesamtmenge 89,700 g 24,000 g
Bei Zuzammenfazsung berlickzichtigen | Ja Ja
Ausbeute Ausbeute

ﬂ Acetylzalicylzaure
L Essigsaure

% Komponenten auswahlen AFraktionsdaten ), Komponentendaten Aweitere Komponentendaten /

’ Speichern l [ Abbrechen

Sie sehen in der Zusammenfassung die Ausbeute beider Produkte, obwohl sie auf zwei verschiedene
Fraktionen verteilt sind.

Zusammenfassung: Mit dem Fraktionsdialog kénnen Sie die Verteilung von Edukten und
Produkten in verschiedenen Fraktionen, sowie Reinigungen und
Trennungen dokumentieren. Hierfiir stehen auBerdem noch
physikalische Daten der jeweiligen Stoffe zur Verfiigung.
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15. Mehrstufige Reaktionen

Im Zuge einer vollstandigen und nachvollziehbaren Dokumentation von Synthesen, spielt die Unterstiitzung
von mehrstufigen Reaktionen eine nicht zu vernachlassigende Rolle. Insbesondere die Ubersichtlichkeit der
Zusammenhange und die intuitive Bedienbarkeit verdienen ein besonderes Augenmerk.

Generell wird zwischen mehrstufigen Reaktionen deren Zwischenprodukte nicht aufgearbeitet werden und
denen mit diskret vorhandenen, gesicherten Teilschritten unterschieden. Beide Varianten haben ihren festen
Platz im Laboralltag.

15.1. Generelle Einflhrung

Derzeit wird von ensochemLab die Erfassung von mehrstufigen Reaktionen ohne aufgearbeitete
Zwischenprodukte in einem Experiment unterstitzt. Die Dokumentation von diskreten Teilschritten erfolgt mit
der Funktion ,Folgeexperiment erstellen” (Haupt- oder Reaktions-Kontext-Menu). In einer Folgeversion wird
es zur Zusammenfassung dieser Einzelschritte ebenfalls eine komfortablere Unterstiitzung geben.

15.2. Datenerfassung

Um eine mehrstufige Reaktion zu dokumentieren erstellen Sie wie gewohnt ein neues Experiment, geben die

Reaktion der ersten Stufe ein und erstellen dann mit Hilfe der Schaltflache = - die Nachfolge oder
Vorgéngerstufe(n). Hierbei wird das erste Produkt zum Referenz Edukt der Folgestufe und damit zum
Zwischenprodukt. In der resultierenden Gesamtreaktion tauchen diese Strukturen nicht auf.

Im Folgenden wird der Vorgang veranschaulicht und Schritt far Schritt erldutert.

Zunéchst geben Sie die Reaktion der ersten Stufe ein und es ergibt sich folgende Ansicht auf der
Reaktionsseite im Eingabe Assistenten:
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Eingabeassistent El

Reaktion des Experiments

Bitte geben Sie lkhre Reaktion ein. Sie kinnen diese entweder zeichnen, aus der Zwizchenablage einfligen oder aus einer RxN-D atei laden.
Um den Chemigeditor zu starten, konnen Sie entweder auf dieser Box doppelklicken oder das Kontextmenu venwenden.
Im Einstellungzsdialog konnen Sie [hren bevarzugten Chemieeditor festlegen. Die Teste am Reaktionspleil kinnen nur zusammen mit einer gultigen R eaktion gespeichert werden.

& % B g = =

O @]
O
H-N CH;
4’
: H.C N
H
OH O
A B c
C7Hg02 CaHgND Cq1qHyzNO2
122,121 87,120 191,226
Text auf dem Reaktionzpleil 20"_ Text unter dem R eaktionspfeil: a_bc'_
[ Mavigieren ] [ Einzstellungen ] [ Labonwerkzeuge l [ < Zurlick. ” wieiter » ” Fertigstellen “ Abbrechen

Nun erstellen Sie die zweite Stufe mit Hilfe des zugehérigen Befehls in der Schaltleiste.

E:‘ Yorgangerexperimente nachschlagen. ..

'C*E Machfalgeexperimente nachschlagen. ..

@ ‘Worgangerstufe hinzufigen
% Neue Stufe hinzufiigen

e Stufe léschen

EE Mehrstufigkeit [Gschen

Sie kdnnen hierbei bereits in ensochemLab verfligbare, passende Reaktionen suchen (dies wird in diesem
Kapitel spater noch erldutert) oder eine entsprechende Stufe anlegen um diese Reaktion direkt, wie im
Assistenten gewohnt, einzugeben.
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Eingabeassistent E|
Reaktion des Experiments

Bitte geben Sie lkhre Reaktion ein. Sie kinnen diese entweder zeichnen, aus der Zwizchenablage einfligen oder aus einer RxN-D atei laden.
Um den Chemigeditor zu starten, konnen Sie entweder auf dieser Box doppelklicken oder das Kontextmenu venwenden.
Im Einstellungzsdialog konnen Sie [hren bevarzugten Chemieeditor festlegen. Die Teste am Reaktionspleil kinnen nur zusammen mit einer gultigen R eaktion gespeichert werden.

7] EE 2-

Feaklion Mame der Stufe:
Stufs 1 | ]
Stufe 2
A
Gl
191,226
abe
Test auf dem Reaktionspleil: = Test unter dem Reaktionspleil -

| Mavigieren | [ Einzstellungen ] [ Labonwerkzeuge l

[ < Zurlick. “ wieiter > “ Fertigstellen “ Abbrechen ]

ensochemLab generiert die Folgereaktion in dem des erste Produkt der bisher letzten Stufe als Edukt der
neuen Reaktion gesetzt wird. Sie vervollstdndigen die Reaktion dann entsprechend.

Wird eine Reaktion eingeben deren Edukt nicht zum korrespondierenden Produkt der Vorgangerstufe passt,
bzw. ein Produkt enthélt das vom zugehdrigen Edukt der Nachfolgestufe abweicht wird dies durch einen
Warnhinweis gemeldet und es besteht fur Sie die Méglichkeit die bereits vorhandene Struktur zu
Ubernehmen, selbige mit der neuen zu Uberschreiben oder den Bearbeitungsvorgang abzubrechen.
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Eingabeassistent

Reaktion des Experiments

7] EE 2-

Bitte geben Sie lkhre Reaktion ein. Sie kinnen diese entweder zeichnen, aus der Zwizchenablage einfligen oder aus einer RxN-D atei laden.
Um den Chemigeditor zu starten, konnen Sie entweder auf dieser Box doppelklicken oder das Kontextmenu venwenden.
Im Einstellungzsdialog konnen Sie [hren bevarzugten Chemieeditor festlegen. Die Teste am Reaktionspleil kinnen nur zusammen mit einer gultigen R eaktion gespeichert werden.

3

Feaklion Mame der Stufe:
Stufe 1 |Zweite Stufe
Stufe 2
] 0]
a 0 )‘L/\
)J\/\ e s N
H4C N — H o
H Cl Gl
CH,
A B (
Cq1Hy3MNO5 C3HgCl Cq5H14CINOS
191,226 76,525 251,709
abe
Test auf dem Reaktionzpleil: —

Test unter dem Reaktionspfeil

[ Mavigieren ] [ Einzstellungen ] [ Labonwerkzeuge l

[ < Zurlick. “ wieiter > |[ Fertigstellen “ Abbrechen ]

So kénnte eine Folgereaktion aussehen und es ergibt sich bei Anwahl des Knotens ,Reaktion” im Baum die
Gesamtreaktion. Regel bei der Bestimmung ist die aneinander Reihung der Stufenreaktionen ohne die

entsprechenden Zwischenprodukte.
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Eingabeassistent

Reaktion des Experiments
Bitte geben Sie lkhre Reaktion ein. Sie kinnen diese entweder zeichnen, aus der Zwizchenablage einfligen oder aus einer RxN-D atei laden.
Um den Chemigeditor zu starten, konnen Sie entweder auf dieser Box doppelklicken oder das Kontextmenu venwenden.
Im Einstellungzsdialog konnen Sie [hren bevarzugten Chemieeditor festlegen. Die Teste am Reaktionspleil kinnen nur zusammen mit einer gultigen R eaktion gespeichert werden.
& Ed S
Feaklion MName der mehrstufigen Reaktion:
Stufe 1 |Mehrstufige Feaktion 001 J
Stufe 2
] o]
] H,M CH, CH, H,C )‘J\AN
+ + /g — H
oH 0 cl T, !
ZH >
s B c (8]
CoHgOz C4HgNO C3HgCl C43H14CINO S
122,121 87,120 76,525 251,709
5 . abe Y e
Test auf dem Reaktionzpleil: =*  Tewxt unter dem Reaktionspfeil abc
[ Mavigieren ] [ Einzstellungen ] [ Labonwerkzeuge l [ < Zurlick. “ wieiter > |[ Fertigstellen “ Abbrechen ]

Wie bereits erwahnt steht Ihnen bei der Erstellung einer weiteren Stufe auch eine Nachschlagefunktion zur
Verfugung. Wéhlen Sie hierzu aus dem Menu die entsprechende Funktion aus und suchen mit Hilfe eines
Assistenten in bereits vorhandenen Reaktionen. Als Filter, zusatzlich zur Chemie, steht die optionale Angabe
von Experiment Nummer Bestandteilen bereit. Generelle Regel bleibt dennoch das bei einer Folgestufe die

gesuchte Reaktion ein passendes Referenz Edukt besitzen muss, bzw. fir eine Vorgéngerstufe ein
identisches Produkt.
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/%] Vorgangerexperiment auswiahlen

Bitte wahlen Sie auz der Liste mit verfugbaren Reaktionen die eine pazzende Produktstruktur beinhalten das gewiinzchte Experiment aus.

Die Reaktion wird der neu erzeugten Vorgangerstufe gesetzt und vorhandene Daten zur Reaktion werden ebenfalls Ubertragen.

Bitte wahlen Sie den Auswahlfilter fir Yorgangerexperimente:

Daz Referenzedukt der ersten Stufe muss als Produkt in einem Experiment vorhanden sein

Geben Sie ein Experiment Nummern Maske an [die Struktur fungiert dennoch als primares Kriterium)

E sperimenthurmmer:
| MMU_2010/05

() beginnit mit
() enthl
() exake

< Zurick Auzwahlen Abbrechen

/% Vorgangerexperiment auswahlen

Bitte wahlen Sie aus der Liste mit verfligbaren Reaktionen die eine passende Produktstruktur beinhalten das gewlinschte Experiment aus.

Die Feaktion wird der neu erzeugten Vorgangerstufe gesetzt und vorhandene Daten zur Reaktion werden ebenfalls Ubertragen.

Trefferhste

Reaktion Reaktion
Expetimertnr. 4 | Text auf dem Reaktionspfeil Text urter dem Reaktionspfeil
o] O o]
O J\/\
B —

OH * /\)J\ HsC N

H,N CH; H
CyHg O3 CqHgND ZqqHizMOs

122,121 g7,120 191,226

MMU_2010/06/24_001 | DMSO

Weiter » I Auzwahlen " Abbrechen ]

Sie wahlen aus der Liste von verfligbaren Reaktionen die gewlinschte aus und bernehmen damit die
Reaktion selber und ggf. die Texte des Reaktionspfeiles in die neue Stufe. Bitte beachten Sie dass es sich

lediglich um eine Dateniibernahme handelt und derzeit noch keine Referenzen im Sinne von Verkniipfungen
vorgenommen werden.
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Nach der Eingabe von entsprechenden Stufen Reaktionen werden die Eingabeseiten fir Edukte und
Produkte im Assistenten um diese Information erweitert und bilden damit die Vorgéange fir Sie als Anwender

transparent ab.

Die Eingabe von Detaildaten erfolgt wie gewohnt, Berechnungen von Edukten erfolgen in Relation zum
Referenz Edukt der ersten Stufe.

Eingabeassistent

Edukte des Experiments

Geben Sie auf dieser Seite [hre Eduktdaten ein.
Fiir Berechnungen ist die Angabe der molaren Mazze erforderlich. *Wenn ein Edukt in Lozung vorliegt, 2o kinnen Sie dies im Feld "Gehalt” beriickzichtigen.
it eimem Doppelklick auf der Struktur kinnen Sie diese ndern. AuBerdem kionnen Sie alphanurmerizche Daten wie Mame und Herkunft eingeben.

X)

D B X > & -
hiEE o Summenfarmel: iCSHECI | @
B Benzoezdue C H
2 AAmino-butan-2-ong | Molare Magse: |?B,525 | 3
G Zuweite Stufe Stic. Fakkor: |‘I |
5:  2Chlora-propene
CAS Ni: | |
Typ: |Edukt v| Cl CH
Malekiilbezchriftung: | | 2
= C3H5C|
[ auf Trégersubstanz ot B
[ Metalverbindung i
Mame: | 2-Chloro-propene = |
Herkunft: |Boehringerlngelheim v| Bauiv.: iU,‘ID |
Autikel Ni | | Gehak | % v
< | || RefExperiment: ! v|p Menge: |3,133 ||g vl
Irformation
Charge: | | Mal: | 0.04 ” rnal w |
® _
g Dichte: | |
Einztellungen
'
Berechnungen j-\Stanclan:lclaten_,n{t\-'\-feitena Daten
’ Mavigieren ] [ Einstellungen ] ’ Laborwerkzeuge ] ’ < Zuniick, “ Weiter » ” Fertigstellen ” Abbrechen

Die Zwischenprodukte tauchen auf der Eduktseite nicht auf sondern kdnnen lediglich in der Liste der
Produkte bearbeitet werden. Auch hier werden die Stufen Informationen im Baum des Assistenten angezeigt.
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Eingabeassistent f‘5__<|
Produkte des Experiments
Geben Sie hier Ihre Produktdaten ein. Sollten Sie noch keine Datenzitze in der Reaktion angelegt haben, 2o klicken Sie bitte auf "Meu'.
Mit einem Doppelklick. auf der Struktur kinnen Sie diese andern. Auberdem konnen Sie alphanumerizche Daten wie Mame und Substanzcode eingsben.
Pra Reaktion kidnnen Sie maximal ein Pradukt uber die Symbolleiste als Zielmalekul markieren.
D B X (> & -
2 Elrste e Surnmenformel: i C11H13M02 | @
2o M-{3-0xo-butyl}-benz O O
o Fivsite Shifs Molare Masse: |‘IS‘I 226 |
5 4{1-Chloro-vingl-N-I | si6e Faktor i1 |
CAS N
| | H,C N
Typ: | Zwizchenpradukt ~ | H
Molekilbezchiiftung: | |
Zielmolekiil: i<nicht definiert: |
CqqHyzMO
[ auf Trégersubstanz 117132
] Metallverbindung 420 2
Mame: | M{3-0xo-butyl}-benzamide |
Substanzoode: | | Gehalt: | ” x w |
< I 2| Charge: | | Menge:  |76.000 g ~|
Infarmation
tal: | 0.40 ” mol v |
@
Ausheute: |37.07 [
Einstellungen it | !
4
Berechnungen |\ Standarddaten S/ eitere Daten [
[ Mavigieren ] [ Einzstellungen ] [ Labonwerkzeuge l [ < Zurlick. “ wieiter > |[ Fertigstellen “ Abbrechen ]

Berechnungen der Ausbeute erfolgen ebenfalls in Relation zum Referenz Edukt der ersten Stufe. Alle Detalil
Daten werden auch hier wie gewohnt eingegeben.

15.3. Ansicht

In der Experiment Ansicht wird als Reaktionsschema die aus den Stufen resultierende Gesamtreaktion
angezeigt. Durch aufklappen der Stufen Reaktionen werden auch die Zwischenschritte sichtbar und kénnen
z.B. in den Ausdruck mit aufgenommen werden.
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Reaktion rs

a a
0 Hah CHa CHa H,C)JV\N
+ + /& —_— H
o a cl CHz Cl

CHa
A B L8 o
C7Hg Oz CyHghO CsHgCl C15H14CING S
122,121 87,120 76,525 251,708
B Stufen der Reaktion
Erste Stufe
0] o]
0 HyN CHy )J\/\
& —* H.C N
OH o
A B =
C7Hg02 CqHgNO C1qHpzMNOs
122,121 §7,120 191,226
Dwvate Stufe
a u]
1 i J'I\/\
CH, H,C N
H,C/H\“’/\N * A i
H o FeH, cl
CH,
A B L
Cq1qH1zN02 CSH5C| I13]_3H14C|N02
191,226 76,525 251,708

Diese Ansicht stellt den ersten Schritt hin zu einer vollstdndigen Dokumentation von mehrstufigen Prozessen
dar und wird in einer Folgeversion auch um die Méglichkeit z.B. Synthesepfade abzubilden erweitert.

15.4. Loschen

Sie haben die Méglichkeit einzelne Stufen oder aber die gesamte Mehrstufigkeit zu I6schen. Wéhlen Sie
hierzu die entsprechende Funktion aus dem Menu.

E Yorgangerexperimente nachschlagen. ..

'C*E Machfalgeexperimente nachschlagen. ..

‘Worgangerstufe hinzufigen

[ﬁ MNeue Stufe hinzufiigen
e Stufe léschen

EE Mehrstufigkeit [Gschen

Der Befehl ,Mehrstufigkeit I6schen” flihrt zur Beibehaltung der Gesamtreaktion durch L&schung aller
Zwischenstufen Informationen, also Stufen Reaktion und Zwischenproduktdaten.
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16. Datenaustausch mit CSV

Das CSV Dateiformat dient dem standardisierten Datenaustausch zwischen Programmen. Durch die
entsprechenden Funktionen in ensochemLab kénnen Sie so zum Beispiel Ihre tabellarische
Versuchsbeschreibung als Tabelle in ein Word Dokument einfligen oder lhre in Excel erfassten

Versuchsergebnisse in Ihr Experiment in ensochemLab Ubernehmen.

16.1. Export von tabellarischen Daten nach CSV

ensochemLab bietet lhnen an den Stellen, an denen tabellarische Daten verarbeitet oder erfasst werden, die
Maoglichkeit, diese in eine CSV-Datei zu exportieren. Konkret gibt es diese Funktion also bei:

e der tabellarischen Beschreibung
e den Reaktionsparametern
e dem Versuchsverlauf

Die Exportfunktion steht sowohl von der Experimentanzeige als auch vom Eingabeassistenten aus zur

Verfagung. In der Anzeige finden Sie im Kontextmeni den Befehl ,<ELEMENT> exportieren* (ﬁ)
(<ELEMENT> steht dabei fir den Experimentteil, den Sie gerade betrachten), im Eingabeassistenten gibt es

in der Symbolleiste einen Knopf ,Exportieren® (ﬁ). Es erscheint in beiden Fallen der folgende Dialog:

Beschreibung exportieren E|

In C5Y¥-Datei exportieren

Bitte wahlen sie einen Dateinamen aus, indem sie auf den Knopf an der rechten Seite des
Eingabefelds klicken.

Aulerdem konnen sie die gewiunzchten Eigenzchaften ihrer C5%-Datel wie Trenner und Begrenzer
angeben.

Um die Datel zu gpeichem, klicken sie bite auf "OF". Mit einem Elick auf “Abbrechen' konnen zie
den “organg abbrechen.

D ateinarme: =

Trenner: () Tabulatar () Semikolon () Komma
() Leerzeichen () Anderer:

Begrenzer | "

0Kk || Abbrechen

Der erste Schritt besteht nun darin, einen Dateinamen fir den Export anzugeben. Klicken Sie hierfir auf den
Knopf ,,Speichern unter* (E). Das Programm zeigt nun einen normalen ,Speichern” Dialog an, wie Sie ihn

von vielen anderen Windows-Programmen kennen.

Im unteren Teil des Exportfensters kdnnen Sie die gewlinschten Einstellungen fir Ihre CSV Datei festlegen.
Der ,Trenner” dient hierbei als Trennzeichen zwischen zwei Feldern innerhalb der Datei:

Menge, Einheit
12,9
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Der ,Begrenzer” schlieBt einen Feldinhalt links und rechts ein. Dies ist speziell dann wichtig, wenn der
s1renner”in den Felddaten enthalten ist:

Name, Kommentar
,Meier,Peter”,“Temperatur um 5 °C erhoht*”

Um Ihren Export zu beginnen, klicken Sie bitte auf ,OK". Mit ,Abbrechen” kehren Sie zum vorherigen Modul
zurlick, ohne Ihre Exportdatei zu erstellen.

16.2. Import von tabellarischen Daten aus CSV

An jeder der in Abschnitt 1 genannten Stellen kdnnen Sie lhre extern bearbeiteten CSV-Daten nattrlich auch
wieder importieren. Der Ablauf ist an allen diesen Stellen gleich und fahrt auch zum gleichen
Importassistenten. Bitte beachten Sie, dass die bereits bestehenden Eingaben immer von den importierten
Daten Uberschrieben werden.

Um in den Importassistenten zu gelangen, klicken Sie bitte auf den Befehl ,Importieren® (%) in der
Symbolleiste des jeweiligen Moduls. Der folgende Dialog erscheint:
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I csv-Datei importieren

CS¥-Datei auswahlen

Bitte wahlen sie die C5Y-0 ateil auz, die sie in ensochemblab importieren mochten. Klicken sie danach auf "weiter”, um im Azsistenten fortzufshren,

D ateinamme:

[= CSW-Datei auswahlen

[ Weiter > “ Abbrechen ]

Auf der ersten Seite des Assistenten kénnen Sie die zu importierende Datei auswéhlen, indem Sie auf ,CSV

Datei auswahlen® () klicken. Alternativ dazu kénnen Sie auch eine Datei aus dem Windows Explorer in das
Fenster ziehen.

Danach kénnen Sie mit ,Weiter* zur nachsten Seite des Assistenten fortfahren.
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E CSY-Datei importieren E@g|
Yorzchau der CSY-Datei

Bitte wahlen sie den Trenner und den Bearenzer fr hre C5V-Datel aus.
Sie konnen auBerdem angeben, ob die erste C5W-Zeile als Daten- oder alz Uberzchiiftzzeile angesehen werden soll
Elicken sie danach auf ""Weiter'', um fortzufahren.

Trenner () Tabulator (O Semikolon (8 Komma
() Leerzeichen () Anderer:

Begrenzer: | " L%

Erste CSW-Zeile enthalt Oberschriften

Yorzchau:

Dratum Zeit Zeit abzolut Temp. Menge Kommentar

27.04.2007 10:00:00 0 Miruten 2556 E9.05 g Salicylzaure Salicylzaure in Efenmeyer. .
28.04.2007 07.30:00 0 Minuten 201G B9 ml E zzigzaureantydnid E szigzaureanhydnd zur Sal...
28.04. 2007 07:30:00 0 Minuten 25°C 15 Tropten Schwefelsdure | Mit Schwefelsiure versetz...
28.04.2007 07:31:00 1 Mirute g0°C Fiir 15 Minuten auf 60 °Ci...
28.04.2007 07:46:00 1E Minuten 8EE°C Fiir weitere 5 Minuten auf ...
28.04.2007 075100 21 Minuten o Im Eiswazzer abkuhlen
28.04. 2007 08:10:.00 40 Minuten Ausgefalenes Prodult mit ...
28.04.2007 08:12:00 42 Minuten In Ethanol / Wasser (1:8] ...
28.04.2007 08:35:00 1 h & min 10°C Friztalle im Trockenafen fu..

< Zurlick, “ Weiter > H Abbrechen

Auf dieser Seite sehen Sie eine Vorschau der Daten in Ihrer CSV Datei.

Diese Anzeige kann jedoch zun&chst etwas seltsam aussehen:

Spalte 1

D atum Leit Leit abzalut, Temp. kM enge, K.ommentar

27.04. 2007 10:00:00,0 Minuten, 25 "C.63,05 g Salicylzaure, 5 alicylzaure in Erlenmeyerkolben geben
28.04.2007 07 30:00,0 Minuten, 25 *C B9 ml E zsigzaureanhydnd E zzigzaureanbpdnd zur Salicylzaure geben
28.04. 2007 07:30:00,0 Minuten, 25 "C.15 Tropfen Schwefelzaure Mit Schwefelzdure versetzen und umzchiitteln

Wenn dies geschieht, missen Sie die Einstellungen im oberen Teil der Seite verandern. Sie legen fest, wie
die CSV Daten verarbeitet werden sollen. Im Beispiel ist sichtbar, dass die Daten jeweils durch Kommas
getrennt sind. Der , Trenner* muss daher also auf ,Komma® gestellt werden. Die Vorschau sieht nun schon
etwas besser aus:
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Spalte 1 | Spalte 2 | Spalte 3 | Spalte 4 | Spale 5 Spalte &
D atum | et Zeit abzolut | Temp. henge K.ommentar

2?D42EIEI? ........... 10:00:00 0 Mirten 28°C £3.05 g Salicylzaure Salicylzaure in Erlenmeyer...
28.04.2007 07:30:00 0 Minuten 25°C B9 ml E zzigzaureanhydnd E zzigzaureanhydnd zur Sal...
28.04.2007 07:30:00 0 MinLten 25°C 15 Tropfen Schwefelzaure | Mit Schwefelzaure versetz. .

Ein Problem gibt es aber noch immer: Die erste Zeile enthalt keine Daten, sondern Spalteniiberschriften. Sie
kénnen dies mit der Option ,Erste CSV Zeile enthalt Uberschriften” dem Programm mitteilen. Daraufhin wird
das fur dieses Beispiel korrekte Ergebnis angezeigt:

Dratum Zeit Zeit abzolut | Temp. | tenge K.ommentar
: 27.04.2007 : 10:00:00 0 Minuten 2A°C 63,05 g Salicylzaure Salicylzaure in Erlenmeyer...
28042["]? ........... ? 07:30:00 0 Minuten 28°C 63 ml E zzigzaureantydrid E zzigzaureanhydrid zur Sal...
28.04. 2007 07:30:00 0 Minuten 28°C 15 Tropfen Schwefelzaure | Mit Schwefelzaure versetz...

Betrachten wir noch ein anderes Beispiel:

Spalte 1

D aturmn Zeit Zeit absalut, Temp. Menge K.ommentar

27.04. 2007 10:00:00,0 Minuten, 25 "C.69,05 g Salicylzaure,ein Kommentar, higr mit K.omma

Wie Sie bereits wissen, muss hier der ,Trenner” auf ,Komma* gesetzt und die Option zum Ausblenden der
Uberschriften aktiviert werden. Danach zeigt sich jedoch das folgende Problem:

| "Zeit abzaolut" | "Temp." | " enge" | "K.ommentar' Spalte ¥ Spalte 3

noR Lt vEq

"Dratum' | it

05 g Salicylzaure" | "ein Kommentar | hier mit Komma

Die letzten beiden Spalten enthalten einen Text, der eigentlich Inhalt einer Spalte ist. Da im Text jedoch ein
Komma vorkommt und wir dieses als Trennzeichen markiert haben, wird der Text auf zwei Spalten verteilt.
Die Losung liegt in der Betrachtung der Anflihrungszeichen vor der ersten und nach der zweiten Spalte.
Wenn wir diese als ,Begrenzer” einstellen, fasst dass Programm alle Daten innerhalb der Anfihrungszeichen
automatisch zu einer einzigen Spalte zusammen:

D atum | Zeit K.ommentar

27.04.2007 £ 10:00:00 0 Minuten

|EEit abzolut |Tem|:|. |Menge
2h°C

£9,05 g Salicylzaure | ein K.ommentar, hier mit F.omma

Wenn Sie die CSV Datei selbst exportiert haben, geben Sie bitte einfach die gleichen Einstellungen wie beim
Export an. Andernfalls kdnnen Sie anhand der oben beschriebenen Regeln oftmals mit nur einem oder zwei
Versuchen die korrekten Daten ermitteln.

Nachdem Sie die Importoptionen korrekt festgelegt haben und die Vorschau Ihren Erwartungen entspricht,
klicken Sie bitte auf ,Weiter“, um im Assistenten fortzufahren.
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Die nachste Seite sieht so aus:

E CSY-Datei importieren

Feldzuweizung

Bitte weizen sie die Datenfelder der C5%-Datel ihren Entsprechungen in enzochemlab zu, Mit den Knopfen zwischen den beiden Listen kionnen sie Zuordnungen herstellen und
trennen.

Die Knapfe in der Symbolleizte ermoglichen ihnen, eine Worschau der C5Y-Daten und der Feldzumeisungen anzuzeigen.
Danach klicken sie bitte auf "'Fertigstellen”', um den Importvorgang zu starten.

E
LS Felder: ensochemlab Felder:
Zet
Zeit abzolut Zeit
Temp. Zeit abzolut
Menge Temp.
F.ommertar Menge

K.ommentar

o< e

[ < Zurlick “ Fertigstellen H Abbrechen ]

Auf dieser Seite missen die Felder in Ihrer CSV Datei den entsprechenden ensochemLab Datenfeldern
zugeordnet werden.

Das Programm versucht, diese Zuordnung automatisch anhand der Spaltennamen vorzunehmen. Dies
funktioniert natlrlich nur, wenn Sie auf der vorherigen Seite angegeben haben, dass die erste Zeile die
Uberschriften enthélt. Andernfalls nummeriert ensochemLab die Spalten anhand des Schemas ,Spalte 1,
~Spalte 2“ usw. durch, ohne Informationen Uber den Inhalt zu besitzen.

Eine weitere Bedingung fir die automatische Zuordnung ist, dass die Spaltennamen den Datenfeldnamen
(im Programm, nicht in der Datenbank selbst) von ensochemLab entsprechen. Dies ist bei allen von der
Software selbst exportierten Dateien der Fall, fiir vollstandig selbst erstellte CSV Dateien kénnen Sie
entweder die korrekten Namen angeben oder die Zuordnung auf dieser Seite manuell vornehmen.

Wenn Sie fur die manuelle Zuordnung den Inhalt Ihrer CSV Datei noch einmal sehen méchten, klicken Sie
bitte auf den Befehl ,Vorschau der CSV Datei“ (El) in der Symbolleiste. In einem gesonderten Fenster
erhalten Sie nun die gleiche Vorschau, die Sie auch auf der Seite zuvor gesehen haben.

Wichtig: Verwenden Sie nicht den ,Zurlick” Knopf des Importassistenten, wenn Sie nur die Vorschau
noch einmal sehen méchten. Wenn Sie dies tun, werden alle bereits vorgenommenen
Zuordnungen geléscht!
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Um ein Feld zuzuordnen, wéahlen Sie es bitte in der Liste auf der linken Seite aus. Danach kénnen Sie auf
zwei Arten vorgehen: Sie kénnen das Feld entweder per Drag & Drop auf das korrekte ensochemLab Feld in
der liste auf der rechten Seite ziehen oder Sie kdnnen das gewiinschte Zielfeld selektieren und dann auf
~Zuweisen“ (%) klicken. Bei beiden Methoden wird das CSV Feld nun neben dem zugeordneten
ensochemLab Datenfeld in der Liste auf der rechten Seite angezeigt.

Um eine Zuweisung zu entfernen, kénnen Sie den gewlinschten Tabelleneintrag entweder wieder per Drag &
Drop zurtck in die linke Liste ziehen, oder Sie kdnnen ihn auswéhlen und danach auf ,Zuweisung des
ausgewdhlten ensochemLab Felds entfernen® (4) klicken.

Um alle leveisungen zu entfernen, klicken Sie bitte einfach auf ,Zuweisungen aller ensochemLab Felder
I6schen® ().

In einer CSV Datei kdnnen per Definition alle Datenfelder beliebige Daten aufnehmen. So kdnnte ein Feld flr
eine Temperatur auch den Text ,drei Grad“ enthalten. In ensochemLab hingegen sind die Datenfelder jedoch
von einem festen Typ, d.h. einige Felder kénnen nur Zahlen, andere nur Datumswerte enthalten. Aus diesem
Grund wiirde das Beispiel ,drei Grad” bei einem Zahlenfeld zu einem Importierungsfehler fihren.

Bei der Zuordnung der Datenfelder kébnnen Sie diese Fehler bereits im Voraus sehen. Kénnen ein oder
mehrere Datensétze nicht importiert werden, sehen Sie in der ersten Spalte der Zuordnungstabelle in rotes X

(0). Wenn Sie die Maus Uber ein solches Symbol bewegen, wird ein Informationsfenster mit der Anzahl der
nicht importierbaren Datensé&tze angezeigt. Sind dies alle Datensatze der Datei, ist das Feld dem falschen
ensochemlLab Datenfeld zugeordnet worden. Bitte Uberprifen Sie in diesem Fall den Inhalt Inrer CSV Datei
und die festgelegten Zuordnungen.

Um nédhere Details zu einem solchen Problem zu erfahren, kdnnen Sie die Funktion ,Vorschau der

ausgewabhlten Felder der CSV-Datei” (@) verwenden. Sie zeigt den bereits bekannten Vorschaudialog an,
diesmal jedoch nur mit dem Feld der aktuell ausgewéahlten Zuordnung. Zeilen mit Importierungsfehlern
werden dabei mit einem Symbol gekennzeichnet. So ist im folgenden Beispiel zu sehen, dass dem
Datumsfeld irrtmlich die Temperatur zugewiesen wurde.

€3 Datum
€ =cC
€& 5
€ =C

Wenn Sie alle zugeordneten Datenfelder sehen méchten, klicken Sie bitte auf ,Vorschau aller zugewiesenen
Felder in der CSV Datei” (E). Der Vorschaudialog erscheint erneut und enthélt nun nicht nur eine Spalte,
sondern alle bereits zugewiesenen Spalten der CSV Datei. Auch hier werden fehlerhafte Zellen
gekennzeichnet:

9 Zeit | Temp.
€3 27.04.2007 25°C
€3 28.04.2007 25°C
€3 25.04.2007 25°C

Den genauen Fehlertext fir jeden einzelnen Datensatz erhalten Sie, wenn Sie die Maus Uber ein solches
Symbol in einer der Datenansichten halten.

Ein Fehlersymbol in einer Spaltenlberschrift zeigt an, dass mindestens ein Datensatz einen Fehler in dieser
Spalte enthalt.
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Wenn Sie mit den Zuordnungen zufrieden sind, klicken Sie bitte auf ,Fertigstellen”, um die Daten zu
Ubernehmen. Falls zu diesem Zeitpunkt noch Fehler auftreten, wird ein Dialog angezeigt, in dem Sie
entscheiden kénnen, wie mit solchen Datenséatzen zu verfahren ist:

Ungiiltige CS¥-Importdaten

impartiert werden konnen.

Der Impartazzistent hat festgestelt, dass einige D atensatze undiiltig sind und nicht
& Bitte entzcheiden sie, wie zie mit diezen D atenzatzen verfahren mochten.

® Elmpnrtieren abbrechen.
Bricht den Importvorgang ab und kehrt zum Importassistenten zurick. |

Leere D atenszatze Uberzpringen.
{3 Behandel alle ungiitigen Feldinhale als leere Datenfelder und ignariert alle D atenzatze mit
auzzchlieflich leeren Feldern.

ngultige D atenzatze uberspringen.
O
IJberspringt D atensatze mit undlitigen Feldinhalten.

Yarzchau anzeigen Fartfahren

Sie kdnnen den Importvorgang abbrechen und zu Assistenten zuriickkehren, um die Zuordnungen noch
einmal zu andern und es erneut zu versuchen. AuBerdem kdénnen Sie das Programm alle ungiltigen
Datenséatze (Zellen in der CSV Datei) Uberspringen lassen. Solche Daten werden dann als Leereintrdge
angesehen. Die dritte Option ermdglicht Ihnen, Datenzeilen mit Fehlen ganz zu Uiberspringen, also auch die
restlichen Spalten nicht zu importieren.

Auch hier steht Ihnen noch einmal eine Vorschau lhrer CSV Datei zu Verfligung. Der Modus entspricht der
Anzeige aller zugewiesenen ensochemLab Datenfelder.

Mit einem Klick auf ,Fortfahren” wenden Sie die gewahlte Vorgehensweise an.
Der Importassistent wird nun geschlossen und Sie kehren zu dem Modul zurlick, von dem aus Sie ihn

gestartet haben. Dort finden Sie auch die importierten Daten, die Sie entweder direkt Ubernehmen oder per
Hand nachbearbeiten kénnen.
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16.3. Export von Experimentdaten nach CSV

Mit dieser Funktion kénnen Sie die Daten der Edukte und Produkte lhrer Experimente in eine CSV-Datei
exportieren. Eine Datei kann dabei jedoch nur wahlweise entweder Edukt- oder Produktdaten enthalten,
diese aber von beliebig vielen Experimenten beziehen. Der Export anderer Experimentdaten (z.B. Kopfdaten)

ist nicht mdglich.

Bitte wéahlen Sie zuerst den gewiinschten Ordner im Navigator des Hauptfensters aus. Sie kdnnen auch
einfach ein Experiment in diesem Ordner anwé&hlen. Klicken Sie anschlieBend im Hauptmen( unter ,Liste*
auf ,Experimente exportieren”. Der folgende Dialog erscheint:

Experimente exportieren g|

o Experimente zum Export auswahlen
J '// Bitte warten sie, wahrend die Experimente geladen werden.Sie konnen den organg jederzeit mit einem Klick auf "'Abbrechen’ beenden. ‘Wenn sie dies tun, kidnnen sie jedoch nur

"J // mit den bereits geladenen Experimenten arbeiten.
‘' ahlen sie anzchliebend die Expenmente aus, die sie exportieren mochten. Grau markiete Eintrage konnen nicht ausgewahlt werden. Die jeweilige Begrundung hierfur finden sie in

der rechten Spalte der Tabelle.

E wperimentnr. bditteilung

TEST-001

ASPIRIN-002

1 DEMO-0102 Daz Experirient kannte nicht aus der Datenbank geladen werden.

Alle auzwahlen ] [ O Alle abwahlen Ez wurden 3 von 3 Experimenten geladen.

’ Weiter > ” Abbrechen ]

In der Liste sehen Sie alle Experimente des aktuellen Ordners. Experimente, die nicht exportiert werden
kénnen, werden grau angezeigt und kénnen nicht ausgewahlt werden. In der zweiten Spalte der Tabelle
sehen Sie in einem solchen Fall die entsprechende Begriindung.

Bitte kreuzen Sie die Experimente, die Sie exportieren méchten, an. Mit den beiden Knépfen ,Alle
auswahlen”“ und ,Alle abwahlen“ kénnen Sie die Haken bei allen Elementen setzen bzw. entfernen.

Nachdem Sie lhre Auswahl getroffen haben, klicken Sie bitte auf ,Weiter*.
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Experimente exportieren g|

o Felder zum Export auswahlen

-

it Bitte legen sie fest, ob sie Edukt- oder Produktfelder expartieren michten. % 3hlen sie danach die zu exportierenden Felder aus der Liste der verfligbaren Felder aus. Hierfur kinnen
"J // zie entweder die Knopfe zwizchen den Lizten oder drag & drop venwenden.
Die Felder werden in der Rehenfolge exportiert, in der sie in der Liste rechts stehen. Mit den Kniopfen ganz rechts sowie per drag & drop konnen sie diese Reihenfolge andern.

HIMNWEIS: Das ID-Feld wird fur einen spateren Import benatig und kann daher richt entfermt werden.

Yerfiigbare Felder Auzgewshlte Felder
E duktfeld Auzgewahltes Feld

Malekulargewicht (8] | 1D iberitiote Identiikation)

Summenformel E sperimentnummer [erforderlich)

Palymer

Tep

Strukturtest
Stachiometrischer Faktor
CAS M.

Rief-Experiment: b

(+][#]

Zusatzliches Datenfeld
Metallgehalt
Metalrmenge
Schmelzpunkt
Siedepunkt
Siedepunkt

(® Edukte
) Produkte

’ < Zuriick, ” wieiter » ” .&bbrechen]

Auf dieser Seite kdnnen Sie die zu exportierenden Felder auswéhlen. Bitte entscheiden Sie hierbei zuerst, ob
Sie Edukt- oder Produktdaten exportieren mdchten und wéhlen Sie den entsprechenden Eintrag links
unterhalb der beiden Listen aus.

Sie sollten diese Aktion zuerst durchfiihren, da bei einem spateren Wechsel die bereits gewéahlten
Exportfelder verloren gehen. Ein gleichzeitiger Export von Edukt- und Produktdaten in eine gemeinsame
Datei ist, wie bereits eingangs erwahnt, nicht méglich.

Die Bilder in diesem Handbuch zeigen den Export von Eduktdaten.

Die Liste links oben zeigt alle Datenfelder des ausgewahlten Bereichs (Edukte oder Produkte). Darunter
sehen Sie alle vom Administrator definierten zusatzlichen Datenfelder. Rechts befindet sich die Liste der zu
exportierenden Datenfelder.

Um ein Feld in die Exportliste aufzunehmen, kénnen Sie es entweder per Drag & Drop in die rechte Liste
ziehen, oder es links auswéahlen und dann auf ,Ausgewahltes Feld hinzufligen® (%) klicken. Der gleiche
Befehl steht Ihnen auch Gber das Kontextment zur Verfligung.

Sie kdnnen ein Feld aus der Exportliste entfernen, indem Sie es per Drag & Drop zurtick nach links ziehen.
Die aktuelle Auswahl wird mit dem Knopf ,Aktuelles Feld entfernen“ (4) oder dem entsprechenden Eintrag im
Kontextmen( entfernt.

Um alle Edukt- bzw. Produktfelder hinzuzufugen, kénnen Sie den Knopf ,Alle Eduktfelder hinzufligen* bzw.
+Alle Produktfelder hinzufigen* (') verwenden. Der umgekehrte Weg ist Uber ,Alle Eduktfelder entfernen®

bzw. ,Alle Produktfelder entfernen” (‘) maglich. Die beiden Schalter befinden sich oben zwischen den beiden
Listen.
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Wie Sie sehen, befinden sich Schalter mit dem gleichen Symbol auch in der Mitte bzw. unten zwischen den
Listen. Die Begriindung hierfir ist, dass die Funktionen, die sich oben neben der Liste der Edukt- bzw.
Produktfelder befinden, auch nur fir diese gelten. Die Kndpfe neben der Liste der zuséatzlichen Datenfelder
betreffen damit analog auch nur die zuséatzlichen Daten.

Wenn Sie wirklich alle Datenfelder unabhangig von der jeweiligen Kategorie exportieren mdchten, verwenden
Sie bitte die ,Alle hinzufligen* bzw. ,Alle entfernen® Schalter in der Mitte.

Um die Reihenfolge, in der die Felder spater in der Datei auftreten sollen, zu &ndern, kénnen Sie die Felder in
der rechten Liste per Drag & Drop vertauschen. Ziehen Sie das entsprechende Feld einfach an die
gewiinschte Position. Natirlich kdnnen Sie auch die Kndpfe ,Nach oben” (4) und ,Nach unten” (¥) rechts
neben der Liste verwenden.

ensochemLab exportiert grundsatzlich zwei Felder, die Sie auch nicht entfernen kénnen: Die
Experimentnummer und die ,|D". Bei letzterer handelt es sich um eine eindeutige Identifikationsnummer far
das jeweilige Edukt bzw. Produkt. Diese Daten werden benétigt, wenn Sie Ihre CSV-Datei nach einer
externen Bearbeitung spéter wieder in ensochemLab importieren méchten.

Mit einem Klick auf ,Weiter gelangen Sie zur néchsten Seite des Exportassistenten:

Experimente exportieren E|
Edukte zum Export auswahlen
J '// Biitte: wahlen sie fir jedes Experiment die zu exportierenden E dukte aus, indem sie das entsprechende Auswahifeld in der Baumstruktur ankreuzen. Mit den Knopfen am unteren Fland
"J // dez Fensters kinnen sie alle Edukte eines Typz gleichzeitig auswahlen.
E dukt wahlen Hirweize
& g7 TEST-001 E xperimentnummer:
33 Salicylsdure TEST-001
(3 Essigsdureanhydrid .
= v € ASPIRIN-002 1D [bentigte Identifikation] | Mame Menge Mol
03 Salicpksaure 2 Salioylszurs £9,050 0,50
3 Essigsaureanhydid 29 EssigsaUreanhydrid £9.000 074
3 kanz Schwefelsure
Alle ausw.’a’hlen] ’ O Alle abwahlen ] ’ @ Edukte ] [ @ Reagenzien ] ’ z Katalyzatoren ] ’ &) Lozungsmittel ]
’ £ Zuriick ” Weiter > ” Abbrechen ]

Auf der dieser Seite kénnen Sie auswahlen, welche Edukte bzw. Produkte Sie exportieren méchten. Die
Daten sind dabei in der Baumstruktur auf der linken Seite nach ihren jeweiligen Experimenten gruppiert.
Wenn Sie dort an Stelle eines einzelnen Edukts oder Produkts ein ganzes Experiment auswahlen, sehen Sie
rechts noch einmal die Experimentnummer und darunter eine Tabelle mit einer Vorschau der Exportdaten.
Diese enthalt die von lhnen festgelegten Datenfelder sowie das von ensochemLab benétigte ID-Feld.
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Bei der Auswahl eines Edukts oder Produkts sehen Sie eine Vorschau samtlicher Daten des jeweiligen
Elements in einer Ansicht, die dem Experimentassistenten entspricht. Genauso wie dort kénnen Sie
zwischen den beiden Seiten ,Standarddaten” und ,Weitere Daten” wechseln. Diese Ansicht hat nur
Informationscharakter und soll Ihnen bei der Entscheidung helfen, welche Edukte bzw. Produkte Sie
exportieren méchten. Aus diesem Grund sind auch keine Anderungen an einzelnen Datensatzen méglich.

Experimente exportieren E|
5 Edukte zum Export auswahlen
J f:’ Bitte: wahlen sie fiir jedes Experiment die 2u exportierenden Edukte aus, indem sie das entzprechende Auswahlfeld in der Baumstruktur ankreuzen. Mit den Kndpfen am unteren Rand

o

d) '; des Fensters kidnnen sie alle Edukte eines Typs gleichzeitig auswahlen.

E dukt wahlen Hirmmeise
=0€ TES-DD1 Summenformel: C7FHEO3 . 0
O @ 52 =]
O @ E szigsaureanhydnid tolare Masse: 138121
=[] € ASPIRIN-002 Staic. Faktar: 1
[ (3 Salicylsdure : 0
[] 3 Essigsaureanhydrid L% 89-?2-?_
O @ kaonz. 5chwefelzaure Typ: Edukt o
Malekiibeschriftung: . C7Hg03
138,121
Mame Salicylsaure
Herkunft: Aquiv. 1
Atikel Mr: | 10003 Gehalt | %
Ref-Experiment: Menge  |B3.050 g
Charge: | Mal 050 mol
Dichte:

" \Standarddaten f/ eitere Daten |

Alle auswéhlen] ’ O Alle al_:wéhlen] ’ @ Edukte ] [ @ Feagenzien ] ’ zﬁatalysatoren] ’ &) Lﬁsungsmittel]

’ < Zurick ” ‘wheiter > ” Abbrechen

Wenn Sie nur einzelne Edukte bzw. Produkte exportieren mdchten, wahlen Sie diese bitte in der Liste aus,
indem Sie den zugehdrigen Haken setzen. Wenn Sie ein Experiment ankreuzen, werden alle seine Edukte
bzw. Produkte ausgewdhlt. Beim Abwahlen eines Experiments werden alle untergeordneten Elemente
ebenfalls abgewahlt.

Um alle Eintrage auszuwahlen, klicken Sie bitte auf ,Alle auswahlen”. Mit einem Klick auf ,Alle abwahlen”
entfernen Sie die Markierungen bei allen Datenséatzen.

Daneben stellt ensochemLab einige Funktionen bereit, um nur Datensatze eines bestimmten Typs
auszuwahlen. Diese sind:

Edukte

[ 2 Edukte ] Wahlt alle normalen Edukte aus

[ ® Reagenzien ] Wihlt alle als Reagenz markierten Edukte aus

[ & Katalysatoren ] Wihlt alle als Katalysator markierten Edukte aus
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[ o I—‘ijsungsmitm'] Wihlt alle als Lésungsmittel markierten Edukte aus

Produkte

’ @ ﬂauptprudukte]
[ ® Zemolekiie |
’ @ ﬂebenprudukte]

Wahlt alle Hauptprodukte aus

Wahlt alle als Zielmolekul gekennzeichneten Produkte aus

Wéhlt alle Nebenprodukte aus

Nachdem Sie Ihre Auswahl getroffen haben, klicken Sie bitte auf ,Weiter".

Experimente exportieren §|
o Export abschlieBen
¥ '// Bitte geben sie einen D ateinamen fir den Export an und definieren sie die gewiinschten Optionen fur die C5%-D atei. Klicken sie anschliefend auf "Fertigstellen”, um mit dem
"J // Exportieren der D aten zu beginnen.
Sie kinnen diesen Yorgang jederzeit abbrechen. 'Wenn sie dies jedoch tun, werden auch die bereits verarbeiteten Expenimente nicht in der Datei gespeichert.
Fehler werden in der Liste mit einem roten Symbol gekennzeichnet. it einem Doppelklick. darauf kinnen sie weitere, detailiertere Infomationen anzeigen.
Dateinare:

Trermer () Tabulator () Semikalon (3 Kaomma
() Leerzeichen () Anderer: .

Begrenzer |" w

E xperiment Meldungen
& TEST-OO
& ASPIRIN-D02

%

’ < Zuriick, ” Fertigstellen ” Abbrechen ]

Auf der letzten Seite des Exportassistenten kénnen Sie die Datei angeben, in die Ihre Daten exportiert
werden sollen. Klicken Sie dazu auf den Knopf ,Dateinamen wahlen* (E). Es erscheint ein normaler
~Speichern unter” Dialog, wie Sie ihn aus vielen Anwendungen bereits kennen.

Zudem koénnen Sie einige Optionen fir Ihre CSV-Datei festlegen. Diese wurden bereits im Kapitel Gber den
Export von tabellarischen Daten eingehend beleuchtet.

Klicken Sie anschlieBend auf ,Fertigstellen®, um mit der Erstellung der Datei zu beginnen. Sie kénnen diesen
Vorgang jederzeit mit einem Klick auf den Knopf ,Abbruch” unterhalb der Liste beenden. Dabei wird jedoch
der Gesamtvorgang abgebrochen, d.h. Sie erhalten keine Exportdatei, auch nicht mit den Daten der bereits
verarbeiteten Experimente.
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Die Liste zeigt wahrend des Exports den aktuellen Status an. Bei Experimenten, deren Export fehlgeschlagen
ist, finden Sie in der Spalte ,Meldungen” jeweils die zugehdrige Begriindung bzw. Fehlermeldung.

Nachdem der Vorgang abgeschlossen wurde und Sie die Ergebnistabelle Gberprift haben, klicken Sie bitte
auf ,SchlieBen” um zum ensochemLab Hauptfenster zuriickzukehren.
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16.4. Import von Experimentdaten aus CSV

Der Import von Experimentdaten aus einer CSV-Datei dient primar dazu, urspriinglich aus ensochemLab
exportierte und dann mit einer externen Anwendung bearbeitete Daten zuriick zu Ubertragen. Bitte beachten
Sie, dass wahrend der externen Bearbeitung die Spalten ,Experimentnummer” und ,ID“ nicht verloren gehen
dirfen. Es gibt keine Unterstitzung fur eine Wiederherstellung dieser Daten oder eine manuelle Zuordnung
zu den jeweiligen Datensétzen.

Bei vollstandig extern erstellten Daten missen diese beiden Spalten mit giltigen Werten gefullt werden.

Diese Funktion ist nicht dazu geeignet, neue Experimente zu erstellen. Es kénnen nur Daten in bestehende
Experimente und deren Edukte bzw. Produkte ibernommen werden. Die importierten Daten tberschreiben
dabei immer die bereits in der Datenbank vorhandenen. Stellen Sie daher bitte in jedem Fall sicher, die
korrekten Daten zu importieren. Die Wiederherstellung der vorherigen Daten ist nur Gber die optional
erhéltliche Versionsverwaltung mdglich.

Um den Importassistenten zu starten, klicken Sie bitte im Hauptmena unter ,Liste* auf ,Experimente
importieren®. Die aktuelle Auswahl im Navigator spielt dabei keine Rolle. Der folgende Dialog erscheint:

Experimente importieren @
C5V-Datei auswahlen
JJ'::’ Bitte wahlen sia die C5Y-Datei aus, die siz nach ensochemlLab importieren mdchten. Klicken sie anschiiefend auf "weiter, um fortzufahren.
by
Dateiname:

| = C5Y-Datei auswahlen

[ \wieiter > “ Abbrechen l

Im ersten Schritt missen Sie die zu importierende CSV-Datei auswéhlen. Klicken Sie hierzu auf den Knopf
,CSV-Datei auswahlen® (). Es wird ein normaler ,Datei 6ffnen” Dialog angezeigt, den Sie bereits aus vielen
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anderen Anwendungen kennen. Wenn Sie mdchten, kénnen Sie die Datei auch stattdessen aus dem
Windows Explorer heraus auf das Fenster ziehen.

Nachdem Sie lhre CSV-Datei ausgewahlt haben (diese wird dann mitsamt Pfad im Feld ,Dateiname*
angezeigt), klicken Sie bitte auf ,Weiter“, um zur nachsten Seite des Importassistenten zu gelangen.

Auf der nun folgenden Seite kénnen Sie die Optionen lhrer CSV-Datei einstellen. Genau wie bereits in einem
friiheren Kapitel Gber den Import von tabellarischen Daten gezeigt, erhalten Sie eine Vorschau, mit der Sie
die Auswirkungen der einzelnen Optionen auf die Erkennung und Verarbeitung des Dateiinhalts kontrollieren
kénnen.

Wenn Sie die Datei Uber ensochemLab exportiert haben, sollten Sie hier wieder die exakt gleichen Optionen
verwenden, die Sie auch beim Export verwendet haben. Allgemeine Hinweise zum Erkennen der geeigneten
Optionen bei anderen Datenquellen bzw. Dateien unbekannter Herkunft finden Sie im genannten Kapitel
weiter vorne in diesem Handbuch.

Experimente importieren E]
o Yorschau der C5V-Datei
JJ'::’ Bitte wahlen sie den gewlinschten Trenner und Begrenzer fur ihre C5W-Datei auz. Daneben konnen sie hoch angeben. ob die erste Zeile Daten odar

J {, Spaltentiberschriften enthalt.
Ui fortzufahren, klicken sie bitte auf "wWeiter".

Trenner () Tabulator () Semikolon (%) Komma
() Leerzeichen () Anderer:

Begrenzer: | " |

Erste CSW-Zeile enthalt Uberschritten

Worschau:

1D [benotigte |dentifik.ation) E sperimentnummer (erforderich) | Mame Menge ol

28 TEST-001 Salicylsgure E3,05 0,499924920761357
29 TEST-001 E ssigs&ureanhydrid ES 073671 27 23374511
47 ASPIRIN-002 Salicylsdure E3.05 0.433924320761 357
48 ASPIRIN-002 E ssigsdureanhydrid 75.5342497836934 0.7335803327 26203
49 ASPIRIN-002 konz. Schwefelsdure 092 00093300978 7328222

[ £ Zurlick, " \wieiter > ” Abbrechenl

Sie kdnnen Ihre Importoptionen dadurch kontrollieren, dass die ,ID* eine glltige ganze, positive Zahl sein
muss. Sie darf bei keinem Datensatz leer sein. Ist dies nicht der Fall, missen Sie die Optionen noch einmal

andern.

Sind Sie mit der Vorschau zufrieden, klicken Sie bitte auf ,Weiter®, um fortzufahren.
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Experimente importieren

X

5 Feldzuweisungen

J;:-’ Bitte weisen zie die Datenfelder der C5V-D atei ihren Entsprechungen in ensochemlab zu.

J ’;a Mit den Auswahlfeldem kdnnen sie angeben, ob sie Edukt- oder Produktdaten importieren mochten,
Mit den K.nopfen zwizchen den beiden Listen sowie per Drag & Drop konnen sie Zuordnungen hergtellen und trennen.
Die Knopfe in der Symbolleiste ermaglichen ihnen, eine Yorschau der C5%-Daten und der Feldzuwsisungen anzuzeigen.

HINWEIS: Die benctigten Felder 1D und Experimentriummer muissen zugewiesen werden.
‘Wwienn sie 2zwischen dem [mport von Edukten und Frodukten umschalten, gehen ihre Zuweisungen verloren. ensochemnlab versucht jedoch, Felder mit gleichem
Marnen autornatizch zuzuweizen.

@ @ &

CSY Felder: ensochembab Felder:

Name Eduktfeld Zugewiesenes Feld

Menge @ Experimentnummer [erforderlich]  Experimenthummer [eforderlich) 2
al ) [benatigte [dent ) ID [benatigte |dentifikation]

F olekulargewicht

Summenfarrmel
Palyrmer

Tup

[=g T Py WY

Zuzatzliche D atenfelder Zugewiesenes Feld

o] (+] [¢]

Brechungsindex
Dampfdruck
Flamrnpurnkt
Refraktion
Schmelzpunkt
Siedepunkt
Zuindpunkt

(%) Edukte
) Produkte

I < Zuriick " Weiter » ” Abbrechenl

Auf dieser Seite kénnen Sie die Felder Ihrer CSV-Datei den entsprechenden Feldern in ensochemLab
zuweisen. Bitte beachten Sie jedoch, dass Sie zuerst angeben missen, ob Sie Edukt- oder Produktdaten
importieren mdéchten. Wenn Sie diese Auswahl nachtraglich &ndern, werden alle lhre bereits
vorgenommenen Zuweisungen verworfen.

Im Prinzip funktioniert diese Zuweisung wie bereits im Kapitel Gber den Import tabellarischer Daten
beschrieben. Der einzige Unterschied besteht darin, dass es hier neben den normalen Datenfeldern noch die
vom Administrator definierten zusatzlichen Datenfelder gibt. Diesen kénnen Sie jedoch auch nach dem
bekannten Prinzip Importfelder zuweisen.

Im Vergleich zum bereits bekannten Zuweisungsdialog finden Sie hier mehrere Kndpfe zum Entfernen der
Zuweisungen (‘): Der Schalter ganz oben (neben der Liste der Standardfelder) entfernt alle Standardfelder,
der Schalter ganz unten (neben der Liste der zusatzlichen Datenfelder) alle zusétzlichen Felder. Mit dem
,Entfernen® Schalter in der Mitte kénnen Sie alle Zuweisungen unabhangig von inrem Typ I6schen.

ensochemLab versucht auch in diesem Modul, die vom Namen her bekannten Felder automatisch
zuzuweisen. Manuelle Zuweisungen sind nur dann nétig, wenn Feldnamen nicht den in ensochemLab
verwendeten Bezeichnern entsprechen.

Die Felder ,Experimentnummer® und ,ID* missen immer zugewiesen werden, da sie fir die Identifikation der
einzelnen Datensatze bendtigt werden. Zusétzlich miissen Sie noch mindestens ein Feld mit ,wirklichen®, d.h.
Benutzerdaten zuweisen.
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Nachdem Sie alle bendtigten Felder zugewiesen haben, klicken Sie bitte auf ,Weiter”, um fortzufahren.

Experimente importieren E|
Import abzchlieBen
4 {-’ Bitte klicken sie auf "Fertigstellen”, um mit dem Importieren der Experimente zu beginnen. Sie konnen diesen Yorgang jederzeit abbrechen, Beachten sie jedoch
"’J ’;a bitte, dazz bereitz geanderte Expenimente dabei nicht wiederhergestellt werden, Fehler werdern mit einem roten Symbol in der Liste gekennzeichnet. Um weitere,

detailliertere Fehleninformationen anzuzeigen, doppelklicken zie bitte darauf.

Experiment Meldungen
& ASPIRIN-D02
& TEST-OO1

&

I < Zuriick " Fertigztellen ” Abbrechen l

Dies ist die letzte Seite des Importassistenten. Hier sehen Sie alle Experimente, zu denen Daten importiert
werden sollen. Das Bild in der ersten Spalte gibt den jeweiligen Status (noch nicht begonnen, Import 1auft,
abgeschlossen, Fehler) an. Schlagt der Import eines Datensatzes zu einem Experiment fehl, sehen Sie die
entsprechende(n) Fehlermeldung(en) anschlieBend in der dritten Spalte.

Um den Importvorgang zu starten, klicken Sie bitte auf ,Fertigstellen“. ensochemLab arbeitet nun alle
Experimente in der Liste nach der Reihe ab. Sie kénnen den Import jederzeit mit einem Klick auf die
Schaltflache ,Abbruch® stoppen. Bitte beachten Sie jedoch, dass die bereits verarbeiteten Experimente dabei
nicht wiederhergestellt werden.

Nachdem der Vorgang abgeschlossen wurde und Sie die Ergebnisliste Uberprift haben, klicken Sie bitte auf
»SchlieBen®, um zum ensochemlLab Hauptfenster zuriickzukehren.

Zusammenfassung: ensochemLab ermdglicht Ihnen, den Inhalt von CSV Dateien in tabellarische
Datenmengen zu importieren. Hierbei unterstitzt Sie ein komfortabler Assistent.
Uber die verschiedenen Vorschaumdglichkeiten kdnnen Sie die Auswirkungen
der nétigen Optionen anzeigen lassen.
Zusétzlich kdnnen auch Edukt- bzw. Produktdaten tber das CSV-Format mit
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anderen Programmen ausgetauscht werden.
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17. Anpassen lhrer Einstellungen

Bis jetzt haben Sie ensochemLab in den Standardeinstellungen verwendet. Die dort verwendeten
Voreinstellungen sind fir die meisten Benutzer und Anwendungsbereiche passend. Sie kénnen jedoch
Anderungen vornehmen, um die Software an Ihre Vorstellungen anzupassen. Gehen Sie dazu im
Hauptmenii unter ,Optionen” auf ,Einstellungen*:

Datei  Experiment Liste Bericht Suchen  Ansicht Bl =GN Adminiskration  Hilfe

% - s} . Einstellunigen. ..

W Li_' @ Yersionsinformationen
Elﬁ Aktuel in Bearbeitung ~ t"' @ Sprache ’
E%3 TEST-001D trv Zwischenspeicher FOr Experimente leeren  Skrg+FS
: - @ Beizpielbericht tr' Experiment neu laden F5
=- externe Analytikvorzchlage tr'

@ 6’ FTHP_EEIEI?HZIEI ? kr' g Laborwerkzeuge k

B € FTH_2007101 tr' A= Texthausteine bearbeiten. ..

[& 6, FTH_2007102 tr‘ Yorlagen For Versuchsverlaufe. ..

[ € FTH_2007103 tr' Anzeigelavouts )
¢ E Berechnungsvorlagen bearbeiten. ..

Berichte

Der Einstellungs-Dialog erscheint:
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Einstellungen

Farben | Schiiftarten | Chemieanzeige | Voreingtellungen | Berechnung | Drucken | Dezimalstellen | Meue Experimente | Chemie-Editor | Office- ntegration | Suchen
Bitte geben Sie lhre allgemeinen Einstellungen fur ensochemlab an. Sie kionnen die Module selektieren, die angezeigt werden sollten.

Klicken Sie auf "Zuriick zetzen’’, um zu den Woreinstellungen zurlickzukehren. Mit einem Klick auf “Alle zuriick zetzen'' tun Sie dies fir alle Seiten .

Benutzeroberflache Experimentanzeigs
Mavigator anzeigen Zielmolekil in Expenmentkopf anzeigen
K.apitel anzeigen, wenn der Mavigator sichtbar ist (%) Oben anzeigen

[ Anzeige von Versionen im Mavigator () Urten anzeigen

Mavigatoranimationen aktivieren
Statuszeile anzeigen
Schaltereiste anzeigen
Spiralblock anzeigen

] Edukte und Produkte in zwei Spalten anzsigen

Standardaktion fir Bindndaten:
teniihilfen in der Statugleiste einblenden

Hirweiztenster (Toollips) anzeigen

(%) Bingrdatei mit Doppelklick dfnen
() Binardaten mit Doppelklick bearbeiten

Bestatigungen Zwizchenspeicher

wiarnung Lber nicht Ubereinstimmende Spaltenzahl beim Einfligen () Automatische Yerwaltung

Ersetzungswarnung beim Einfligen tabellarischer Daten ahzeigen
() Mavimale &nzahl Experimente begrenzen

Navigator (O Maximal verwendeten Speicher begrenzen
Standardnavigatorbereich: Maximalgrabe der Histarie:
| Eigene Experimente w | 10 =

[ Zuletzt selektietes Experiment beim Start wieder anzeigen

Alle zurlicksetzen [ Ok l I Abbrechen ] lUbernehmen

Dieses Handbuch bietet hnen eine Referenz zu allen Optionen der einzelnen Seiten.

Wenn Sie eine Option selbst ausprobieren méchten, tun Sie es einfach! Mit dem Knopf ,Zurlicksetzen®
kénnen Sie jederzeit wieder zur Standardeinstellung zuriickkehren. Um alle Seiten zuriickzusetzen,
verwenden Sie bitte den Knopf ,Alle zurlicksetzen® ganz unten links.

Mit dem Knopf ,Ubernehmen* kénnen Sie lhre neuen Einstellungen abspeichern, ohne den Dialog zu
verlassen. Dies kann zum Beispiel beim Andern von Anzeigeeinstellungen sinnvoll sein, wenn Sie das
Ergebnis direkt ansehen mdchten. Nach einem Klick auf ,Ubernehmen® kénnen lhre Anderungen jedoch
nicht mehr mit ,Abbrechen” rlickgangig gemacht werden!

17.1. Allgemein
Hier kénnen Sie im Wesentlichen das Aussehen von ensochemLab festlegen.

Benutzeroberfldche:

Navigator anzeigen Legt fest, ob im Hauptfenster von ensochemLab die
Navigationsleiste angezeigt werden soll

Kapitel anzeigen, wenn der Navigator Legt fest, ob die Kapitelauswahl unter dem Navigator angezeigt
sichtbar ist werden soll. Ist der Navigator unsichtbar, werden auch die Kapitel
automatisch ausgeblendet.
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Anzeige von Versionen im Navigator

Legt fest, ob die einzelnen Versionen eines Experiments als
Unterknoten unter dem zugehdérigen Experimenteintrag im
Navigator angezeigt werden sollen.

Navigatoranimationen aktivieren

Legt fest, ob die Kapitel im Navigator bei einem Kapitelwechsel per
Animation die neue Position geschoben werden sollen. Bei
langsamen Systemen oder dem Einsatz eines Terminal Server
empfiehlt es sich, diese Option zu deaktivieren.

Statuszeile anzeigen

Legt fest, ob die Statuszeile im Hauptfenster eingeblendet werden
soll

Schalterleiste anzeigen

Legt fest, ob die Symbolleiste im Hauptfenster eingeblendet werden
soll.

Spiralblock anzeigen

Legt fest, ob in der Standardansicht der Experimentanzeige ein
Spiralblock links von den Daten angezeigt werden soll.

Menuhilfen in der Statusleiste
einblenden

Legt fest, ob in der Statusleiste zuséatzliche Informationen zum
aktuellen Menlpunkt angezeigt werden sollen.

Hinweisfenster (Tooltips) anzeigen

Legt fest, ob fiir alle Kndpfe in Symbolleisten Hinweisfenster mit
kurzen Erklarungen angezeigt werden sollen.

Bestétigungen:

Warnung tber nicht
Ubereinstimmende Spaltenzahl beim
Einfligen

Legt fest, ob beim Einfligen einer Tabelle z.B. im Versuchsverlauf

eine Warnung angezeigt werden soll, wenn die eingeflgte Tabelle
eine andere Spaltenzahl als die in ensochemLab definierte Tabelle
besitzt.

Ersetzungswarnung beim Einfligen
tabellarischer Daten anzeigen

Legt fest, ob eine Warnung angezeigt werden soll, wenn Sie
bestehende Tabellendaten mit dem Inhalt der Zwischenablage
Uberschreiben.

Navigator:

Standardnavigatorbereich

Legt den Navigatorbereich fest, der nach der Anmeldung
automatisch aufgeklappt sein soll.

Zuletzt selektiertes Experiment beim
Start wieder anzeigen

Legt fest, ob das zuletzt im Navigator ausgewahlte Experiment
beim nachsten Start von ensochemLab automatisch selektiert und
die zugehdrigen Daten angezeigt werden sollen

MaximalgréBe der Historie

Legt fest, wie viele Experimente im Ordner ,Historie* gespeichert
werden kénnen, bevor der &lteste Eintrag wieder automatisch
Uberschrieben wird.

Experimentanzeige:

Zielmolekdl in Experimentkopf
anzeigen

Legt fest, ob der Name des Zielmolekiils in den Kopfdaten eines
Experiments angezeigt werden soll. Sie kénnen auswahlen, ob
diese Anzeige ober- oder unterhalb der restlichen Kopfdaten
geschehen soll.

Edukte und Produkte in zwei spalten
anzeigen

Ist diese Option gewahlt, werden die Tabellen der Edukte und
Produkte nebeneinander anzeigt, ansonsten untereinander. (siehe
Kapitel ,Das Hauptfenster")

Standardaktion fir Bindrdaten

Legt fest, welche Operation standardmaBig ausgefiihrt werden soll,
wenn Sie auf einem Binardatensatz in der Experimentanzeige
doppelklicken.

Zwischenspeicher:

Automatische Verwaltung

Mit dieser Option bestimmt ensochemLab die Parameter des
Zwischenspeichers selbst. Dies ist die empfohlene Konfiguration.
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Maximale Anzahl Experimente Mit dieser Option legen Sie die maximale Anzahl der Experimente
begrenzen im Zwischenspeicher fest. Ist diese erreicht und es wird ein neues
Experiment geladen, wird der dlteste Eintrag wieder aus dem
Zwischenspeicher entfernt.

Maximal verwenden Speicher Mit dieser Option legen Sie die maximale Anzahl GrdBe des
begrenzen Zwischenspeichers in MB fest. Ist diese erreicht und es wird ein
neues Experiment geladen, wird der alteste Eintrag wieder aus dem
Zwischenspeicher entfernt.

17.2. Farben

Auf dieser Seite kdnnen Sie die Farben wahlen, die ensochemLab bei der Anzeige und beim Ausdruck von
Experimenten verwenden soll. Um eine Farbe zu &ndern, klicken Sie einfach auf den Pfeil neben ihr und
wahlen eine neue aus der erscheinenden Liste aus.

Wenn lhr System mehr 256 Farben unterstitzt, kénnen Sie Farbverlaufe verwenden. Die in dieser Sektion
gewahlten Farben werden als Startwerte verwendet und n&hern sich dann langsam einem helleren Wert
desselben Farbschemas als Endwert an.

17.3. Schriftarten

Um eine Schriftart zu &ndern, klicken Sie bitte auf den Knopf neben dem Beispielfeld. W&hlen Sie dann im
erscheinenden Dialog lhre gewlnschte Schrift aus. Der Beispieltext verwendet auch die in den
Farbeinstellungen festgelegten Farben fir die jeweiligen Bereiche und dient daher auch als Vorschau.

Hyperlinks:
Mit dieser Option kénnen sie die Darstellung von "Link Feldern" in ensochemLab bestimmen. Die

Einstellungen betreffen Verweise zur Analytik, Literatur und die vom Administrator definierten weiteren Daten
des Typs Link.

17.4. Chemieanzeige

Auf dieser Seite kdnnen Sie festlegen, wie Reaktionen und Molekile in ensochemlLab angezeigt werden
sollen. Diese Einstellungen gelten fir alle Programmmodule (Eingabeassistent, Anzeige, Druckvorschau
usw.) gleichermaBen.

Hervorhebung Edukte und Produkte:
Mit dieser Option kénnen Sie verschiedene Typen von Edukten und Produkten auf den ersten Blick kenntlich

machen. Ist eine andere Option als ,Keine [Hervorhebung]” gewéahlt, kdnnen Sie fur jeden Typ eine andere
Farbe auswéahlen. ensochemLab bietet die folgenden Hervorhebungsmodi an.

Keine Edukte und Produkte werden nicht gesondert hervorgehoben.

Struktur farbig Die Struktur wird mit der eingestellten Farbe gezeichnet.

Farbiger Rahmen Es wird ein farbiges Rechteck um die betreffende Struktur gezeichnet.

Farbiger Hintergrund Der Hintergrund der entsprechenden Struktur wird in einem Rechteck
eingefarbt.

Hervorhebung Zielmoleklile:
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Getrennt von den Edukten und den ,normalen” Produkten kénnen Sie fir Zielmolekulle noch einmal die
gleichen Hervorhebungen konfigurieren. Dies ermdglicht Ihnen z.B. Reagenzien und Katalysatoren nur zum
umrahmen, Zielmolekile aber farblich zu hinterlegen.

Mit der Option ,Hervorhebung beim Ausdruck verwenden®, legen Sie fest, ob die eingestellten Markierungen
mit dem Experiment ausgedruckt werden sollen oder nicht.

Chemie:

Die Option ,Molekulpositionssymbol anzeigen® definiert, ob unter den einzelnen Edukten und Produkten in
der Anzeige eine fortlaufende Benennung (A, B, C, usw.) eingeblendet werden soll.

~summenformel und Molare Masse anzeigen“ bezieht sich einerseits auf einzelne Moleklile, andererseits
aber auch auf ganze Reaktionen, bei denen die Daten zu jedem Einzelmolekil unter der jeweiligen Struktur
angezeigt werden.

Die Anzeigeoptionen fiir Wasserstoffe wurden bereits im Kapitel ,Erstellen Sie Ihr erstes Experiment*
ausfuhrlich beleuchtet.

AuBerdem kdnnen Sie definieren, ob und wenn ja wie Reaktionszentren dargestellt werden sollen. Hierbei
gibt es die folgenden Méglichkeiten:

Keine Anzeige Die Reaktionszentren werden nicht angezeigt.
Farbe Die Reaktionszentren werden in Farbe angezeigt.
Hash Die Reaktionszentren werden gestrichelt angezeigt.

Uber die entsprechende Auswahlbox dieses Bereichs kénnen Sie festlegen, ob Atom-Mapping in der Anzeige
sichtbar sein soll.

»1exte am Reaktionspfeil anzeigen” bestimmt, ob die in den Experimentdaten gespeicherten Texte auf bzw.
unter dem Reaktionspfeil in der Experimentanzeige berlcksichtigt werden sollen.

+Anzeige von Texten zum Molekl" ist die entsprechende Option auf Molekilebene: Auch zu Edukten und
Produkten kénnen Sie im Experimentassistenten Texte bzw. Beschreibungen angeben und hier einstellen, ob
sie standardmaBig sichtbar sein sollen.

Mit den Feldern unter ,Anzeigeoptionen der Reaktion® kdnnen Sie in der Experimentanzeige Lésungsmittel,
Katalysatoren, Reagenzien oder Nebenprodukte ein- und ausblenden, um die Ubersichtlichkeit speziell bei
gréBeren Reaktionen zu erhdhen.

17.5. Voreinstellungen

Auf der Seite ,Voreinstellungen® kdnnen Sie einige Standardwerte des Programms einstellen.
Eingabeassistent (Seiten):

So kdnnen Sie zum Beispiel die Reihenfolge der Seiten im Eingabeassistenten &ndern. Klicken Sie einfach
auf die zu verschiebende Seite und wahlen Sie dann mit den Pfeilen auf der rechten Seite der Liste (i %)
die Richtung aus.

Bitte beachten Sie, dass diese Reihenfolge die Anzeige im Hauptfenster nicht betrifft.

Eingabeassistent (Einstellungen):

In diesem Bereich stehen Ihnen die folgenden Einstellméglichkeiten zur Verfigung:
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Aquivalente verwenden Legt fest, ob im Eingabeassistenten standardmaBig mit
Aquivalenten gerechnet werden soll.

Analytikergebnisse als Text Gibt an, wie Analytikdatensétze zu einem Experiment bevorzugt
eingegeben werden (Text wenn selektiert, sonst numerisch).

Berechnungen der Edukte und Legt fest, ob ensochemLab die fur die Edukte und Produkte eines

Produkte Uberprifen Experiments angegebenen Werte Uberpriifen soll. Hierbei wird das

Ergebnis der automatischen Berechnungsfunktionen als
Ausgangspunkt zugrunde gelegt. Sind nicht alle Werte mit dem
Ergebnis vereinbar, so wird eine Warnung ausgegeben. Die
Uberpriifung findet bei jedem Speichern eines Experiments statt,
unabhangig davon, ob es sich um ein neues oder um ein
verandertes Experiment handelt. Ein zuséatzlicher Vergleich wird
beim Verlassen der Eingabeseiten fir Edukte und Produkte

durchgefiihrt.
Bereiche der Berechnungsergebnisse | Legt fest, ob die GréBenordnung der (automatischen)
Uberprifen Berechnungsergebnisse anhand fester Kriterien geprift werden
soll. Bei zu groBen errechten Werten werden dabei Warnungen
angezeigt.

Bindrdaten anzeigen:

In diesem Bereich kdnnen Sie die Anzeige der Bindrdaten innerhalb eines Experiments einstellen.
ensochemLab bietet die folgenden Optionen an:

Nur Vorschau Zeigt nur ein Vorschaubild in der eingestellien GréBe an.

Vorschau und Namen Zeigt das Vorschaubild und den zugehdérigen Dateinamen darunter an.

Bilder und Namen Zeigt ein Symbol zur Veranschaulichung des Dateityps sowie den
zugehdrigen Dateinamen an.

Bitte beachten Sie, dass die Anzeige von Vorschaubildern nur fir bestimmte von ensochemLab unterstitzte
Dateiformate mdglich ist.

Zusétzlich kdnnen Sie die GréBe der Vorschaubilder in der Experimentanzeige des Hauptfensters festlegen.
Die GroBe wird hierbei in Pixeln angegeben. Méglich sind alle natlrlichen Zahlen im Intervall 16 bis 128.

Far die Dateinamen kdnnen Sie angeben, ob die Namen in eine neue Zeile umgebrochen werden dirfen.
Andernfalls werden zu lange Dateinamen mit drei Punkten am Ende abgekirzt. (Beispiel: ,Ein langer Dat...")

Binédrdateien laden:

Binardateien kénnen entweder immer automatisch, grundsétzlich nur manuell oder ab einer bestimmten
GroBe manuell herunter geladen werden. Dies hangt normalerweise von lhrer Anbindung an den
ensochemLab Server ab. Verfligen Sie nur lber eine langsame Anbindung, sollten Sie Binardateien ab einer
gewissen GrdBe nur noch im Bedarfsfall herunter laden. Wéahlen Sie dazu bitte die entsprechende Option
aus und geben Sie dann die gewiinschte MaximalgrdBe ein.

Binardateien niemals herunterladen Samtliche Bindrdateien miissen manuell nachgeladen werden

Binardateien immer herunterladen Alle Binardateien werden unabhéngig von ihrer GréBe immer
herunter geladen

Binardateien herunterladen bis zu Binardateien werden nur bis zu eingestellten GréBe herunter

einer GroBe von geladen. GréBere Anhdnge missen manuell nachgeladen werden.

Fraktionsdialog:
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In diesem Bereich kdnnen Sie festlegen, welcher Fraktionsdialog gedffnet werden soll, wenn Sie auf den
Eintrag ,Fraktionen bearbeiten® in der Symbolleiste des Hauptfensters klicken, ohne explizit einen
bestimmten Editor aus dem Drop Down Men( auszuwéhlen.

17.6. Berechnung

Auf dieser Seite kdnnen Sie verschiedene Einstellungen fiir die automatischen und manuellen
Berechnungsfunktionen bei den Edukten und Produkten festlegen. Mit den zwei Auswahlfeldern am oberen
Rand legen Sie fest, ob Berechnungen wann immer mdéglich automatisch ausgefiihrt werden sollen. Auch
wenn Sie diese Funktion nicht aktivieren, kdnnen Sie mit Hilfe der entsprechenden Kndpfe im
Experimentassistenten immer noch manuelle Berechnungen durchfuhren.

Der Rest der Seite legt fest, wie Berechnungen vorzunehmen sind. Sie kénnen angeben, welche Werte
angepasst werden sollen, wenn Sie bestimmte Datenwerte verandern. Um einen Eintrag zu &ndern, klicken
Sie bitte einfach auf den entsprechenden Link. Es wird dann ein Kontextmeni gedffnet, in dem Sie die neue
Aktion anklicken. Der Text wird sofort in die Ubersicht Gbernommen.

Mit den genauen Bedeutungen samtlicher Berechnungsoptionen befasst sich ein gesondertes Kapitel:
~+Automatische Berechnungen®.

17.7. Drucken

Die Einstellungen auf dieser Seite hangen von den technische Daten lhres Druckers und dem verwendeten
Papier ab.

Seitenrdnder (mm):

In diesem Bereich kdnnen Sie Seitenrénder einstellen, die beim Drucken an den jeweiligen Randern frei
gelassen werden sollen. Bitte achten Sie hierbei auf das verwendete Papier. Rahmen, Titelzeilen mit
Firmenlogo und &hnliche Stilelemente missen Uber die Seitenrdnder ausgenommen werden, genauso wie
vom Drucker nicht unterstitzte Bereiche.

FuBzeile:

Hier kénnen Sie einstellen, ob eine FuBzeile gedruckt werden soll. Wenn ja, unterstitzt ensochemLab die
folgenden Modi:

Unterschriftsfelder auf jede Seite drucken Auf jeder Seite werden Unterschriftslinien gedruckt.
Unterschriftsfelder nur auf die letzte Seite Nur die letzte Seite enthalt eine FuBzeile mit

drucken Unterschriftsfeldern.

Unterschriftsfelder nicht drucken Es werden Uberhaupt keine Unterschriftsfelder gedruckt.

Druck von Listentibersichten:

Hier kbnnen Sie angeben, wie viele Experimente auf eine Seite einer Listenibersicht gedruckt werden. Bei
einer Standardinstallation enthélt die Ubersichtsseite zu jedem Experiment die Experimentnummer, die
Reaktion und einige weitere Kopfdaten.

Erhdhen Sie die Zahl der Experimente pro Seite, wird die Reaktion jedes Experiments kleiner gezeichnet, um
weiteren Platz zur Verflgung zu stellen.

Weitere verfugbare Einstellungen:

Listenlbersicht als Deckblatt drucken | Gibt an, ob beim Ausdruck von Experimentlisten eine
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ListenUbersicht als Deckblatt gedruckt werden soll.

Hinweis auf ungultiges Experiment drucken Gibt an, ob beim Ausdruck von Experimentlisten flr jedes
unglltige Experiment in Hinweisblatt gedruckt werden
soll. Ist diese Einstellung deaktiviert, werden solche
Experimente einfach Ubersprungen.

Drucklayout:

Fir den Fall, dass die Verwendung eines speziellen Drucklayouts gewlinscht ist, kbnnen sie hier eine
entsprechende Vorauswabhl treffen:

Layout Liste aller verfigbaren Layouts. Das hier eingestellte wird
beim Ausdruck im ,Seite Einrichten" Dialog automatisch
gewahlt.

Das aktive Layout verwenden Mit dieser Auswabhl erfolgt beim reguléren Ausdruck keine
Anzeige des ,Seite Einrichten" Dialoges.

Druck von Farben und Bindrdaten:

Wenn lhr Drucker ein Farbdrucker ist, kbnnen Sie wéahlen, ob Sie in Farbe drucken mdéchten oder nicht.
Daflir selektieren Sie bitte das Kontrollfeld ,Farben in Ausdrucken verwenden®. Wenn Sie einen
SchwarzweiBdrucker verwenden, so werden alle Farben angeglichen. Dies kann deutlich die Qualitat des
Ausdruckes mindern, daher sollten Sie in diesem Fall keine Farbausdrucke anwahlen.

AuBerdem kdnnen Sie fir jede Art von Bindrdaten getrennt auswahlen, ob die zugehdrigen Daten gedruckt
werden sollen oder nicht.

Mit der Einstellung ,PDF Seiten automatisch drehen” geben Sie an, ob Seiten innerhalb an Experimente
angehangter PDF Dokumente, die eine andere Ausrichtung als Ihr aktueller Experimentdruckvorgang
besitzen, automatisch gedreht werden sollen. Dies ist zum Beispiel dann der Fall, wenn Sie lhr Experiment im
Hochformat drucken, die darin enthaltene PDF Datei jedoch Seiten im Querformat enthalt. Wenn Sie die
Option aktivieren, werden diese Seiten um 90° gedreht ausgedruckt, um den vorhandenen Platz optimal
auszunutzen und unndtige Verkleinerungen sowie damit einhergehende Qualitatsverluste zu vermeiden. Die
eigentlichen Dokumente werden selbstverstandlich nicht veréndert.

17.8. Dezimalstellen

Hier kdnnen Sie auswahlen, wie viele Dezimalstellen von ensochemLab angezeigt werden sollen. Hierbei
kénnen Sie nach Bereich unterteilt einen Wert im Bereich von 0 bis 8 angeben.

17.9. Neue Experimente

Diese Seite ist nur verfligbar, wenn Sie tber die Berechtigung verfligen, Experimente anzulegen.

Diese Einstellungen werden in den Eingabeassistenten tibernommen, wenn Sie ein neues Experiment
anlegen. Sie kénnen bei den Feldern ,Abteilung®, ,Projekt” und ,Labor" lediglich vom Administrator
vordefinierte Abteilungen und Projekte auswéahlen. Eine Freieingabe ist an dieser Stelle nicht moglich.

Das Feld ,Experimentnummer beginnt mit“ ermdglicht die Eingabe eines Préafixes fir Experimentnummern.

Wenn Sie ein neues Experiment erstellen, miissen Sie an den hier angegebenen Wert lediglich noch ein
eindeutiges Suffix anhangen und sparen somit die lastige Neueingabe langer Kennungen!
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AuBerdem kdnnen Sie die Standardsichtbarkeit von Experimenten &ndern. Hierbei handelt es sich um den
Wert, mit dem bei einem neuen Experiment das Feld ,Sichtbarkeit” vorbelegt sein soll. Diese Funktion steht
nur zur Verfagung, wenn Ihr Unternehmen die Standardbenutzerverwaltung von ensochemLab einsetzt.

Abhangig von den Einstellungen lhres Administrators kdnnen Sie die Werte einiger dieser Felder eventuell
nicht &ndern. Solche Felder sind in diesem Fall grau hintergelegt. Falls Sie keinen der Werte dndern dirfen,
wird die gesamte Seite ausgeblendet.

17.10. Chemie-Editor

Auf dieser Seite kdnnen Sie wéahlen, welchen Chemie-Editor Sie zur Eingabe chemischer Strukturen und
Reaktionen verwenden mdchten.

Bitte beachten Sie, dass nur ensochemEditor im Lieferumfang von ensochemLab enthalten ist. Alle anderen
Editoren missen gesondert bezogen, lizenziert und installiert werden. Nahere Informationen dazu
entnehmen Sie bitte der dem Editor beiliegenden Dokumentation.

Falls Sie einen Editor auswahlen, der nicht auf allen von Ihnen verwendeten Computern verfigbar ist, so wird
im Fehlerfall eine entsprechende Hinweismeldung beim Login angezeigt und automatisch auf
ensochemEditor Web Edition als Standardeditor umgeschaltet.

17.11. Office-Integration

Auf dieser Seite kénnen Sie festlegen, wie ensochemLab mit verschiedenen Microsoft Office Produkten
interagieren soll. Wenn diese Funktionalitat aktiviert ist, kénnen Sie Word Dokumente und Excel
Arbeitsmappen direkt bei der Eingabe einer Experimentbeschreibung anlegen. Diese Dokumente kénnen als
Teil Inres Experiments ausgedruckt werden. Auch direkte Anderungen sind méglich. (siehe Kapitel ,,Erstellen
Sie lhr erstes Experiment”).

Das Anzeigen der Dokumente als Vorschaubilder kann sich negativ auf die Performance auswirken. Sollte
die Experimentanzeige zu langsam werden, kénnen Sie die Funktion deaktivieren.

Sie kénnen auch entscheiden, wie die Anwendung die Dokumente ausdrucken soll. Wenn Sie das
Betriebssystem zum Ausdruck verwenden, werden die Dokumente jedoch nicht in die Seitennummerierung
und das Layout von ensochemLab eingebunden.

Die Layoutoptionen legen GréBe und Anordnung lhrer Office Dokumente auf dem Ausdruck fest.

17.12. Suchen

Auf dieser Seite kénnen Sie die Standardsuchfunktion festlegen. Eine Standardsuche wird immer dann
gestartet, wenn Sie in der Symbolleiste des Hauptfensters auf den Suchknopf klicken, ohne einen speziellen
Suchtyp Uber das Drop Down Men( anzugeben.

Dartber hinaus kénnen Sie festlegen ob die Standard Sortierreihenfolge fiir Suchergebnisse Auf- oder
Absteigend sein soll.
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Klicken Sie auf ,OK*, um lhre Einstellungen zu speichern oder wéhlen Sie ,Abbrechen®, um alle Anderungen
zu verwerfen. Der ,Ubernehmen® Knopf aktiviert die aktuellen Einstellungen ohne dabei den Dialog zu
schlieBen.

Zusammenfassung: Uber den Einstellungs-Dialog kénnen Sie ensochemLab lhren
personlichen Anforderungen entsprechend einstellen. Er umfasst unter
anderem Farben, Schriftarten und Standardwerte.
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18. Benutzerdefinierte Textbausteine

Wie bereits im Kapitel ,Erstellen Sie Ihr erstes Experiment” angesprochen, kénnen Sie nicht nur vom
Administrator fir alle Benutzer vordefinierte Textbausteine verwenden, sondern auch Ihre eigenen
Textbausteine anlegen. Um dies zu tun, 6ffnen Sie bitte den entsprechenden Verwaltungsdialog, indem Sie
im Hauptmenu unter ,Optionen® auf ,Textbausteine bearbeiten klicken. Das folgende Fenster erscheint:

E Texthausteine bearbeiten

I diegem Dialog kidnnen sie ihre eigenen Testbausteine bearbeiten, Textbausteine miizzen einen sindeutigen Hamen besitzen,
Sie werden in der Expenmentbeschreibung venwendet,
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In der Liste auf der linken Seite sehen Sie die bereits angelegten Textbausteine. Wenn Sie lhre Arbeit mit
ensochemLab erst begonnen haben, ist diese Liste leer.

Um einen neuen Textbaustein anzulegen, klicken Sie bitte in der Symbolleiste auf ,Neuer Textbaustein® (Efl').
ensochemLab zeigt nun ein Fenster an, in dem Sie einen Namen fir den neuen Textbaustein eingeben
kénnen. Wenn lhr Administrator die entsprechende Funktion aktiviert hat, kénnen Sie lhren neuen
Textbaustein als 6ffentlich markieren, damit er allen ensochemLab Benutzern zur Verfligung steht. Bitte
beachten Sie, dass der Name in diesem Fall eindeutig sein muss.

Ansonsten existieren jedoch keine weitergehenden Beschrankungen fur mdgliche Namen.
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Textbaustein bearbeiten E|
Bitte geben Sie einen Mamen fur lhren Textbaustein ein.

HIMWEIS: Dier Mame des Testbaustein: muss in der jeweligen S prache
eindeutig sein.

M ame:
Sicherheitzhirimeiz zum Umgang mit gefakrlichen Staffen

[ ] Oftentlich

0K || abbrechen

Nachdem Sie auf ,OK" geklickt haben, wird der Name als neuer Eintrag in die Liste auf der linken Seite
eingefligt. Auf der rechten Seite befindet sich ein Eingabefeld, mit dem Sie den Text fir den Baustein
eingeben kénnen. Jeder Textbaustein muss Text enthalten. Leere Textbausteine kénnen nicht gespeichert
werden.

Far den Text stehen Ihnen genau wie in der Versuchsbeschreibung reichhaltige Formatierungsmaéglichkeiten
bereit. Sie kénnen auBerdem Dateien im RTF oder TXT-Format von Ihrer lokalen Festplatte importieren.

Einzelne Textbausteine miissen nicht explizit gespeichert werden. Fiihren Sie einfach lhre Anderungen
durch, sobald Sie den Dialog mit ,OK*" verlassen, werden diese alle zusammen in die Datenbank gespeichert.

Um einen bestehenden Textbaustein zu andern, wahlen Sie ihn einfach aus und andern Sie dann den Text
auf der rechten Seite des Fensters.

Um einen Textbaustein umzubenennen, klicken Sie bitte auf den Knopf ,Textbaustein bearbeiten® (). Es
erscheint wieder das nun bereits bekannte Fenster zur Eingabe eines Namens.

Sie kénnen einen Textbaustein nattirlich auch I6schen. Wahlen Sie ihn dazu einfach aus und klicken Sie
dann auf , Textbaustein I6schen® (3().

Falls Sie einen neuen Textbaustein bendtigen, der einem bestehenden sehr &hnelt und nur geringfligig
gedandert bzw. erweitert werden muss, kénnen Sie einen Datensatz auch kopieren. Klicken Sie dazu einfach

auf ,Textbaustein kopieren® (). Sie werden nun aufgefordert, einen Namen einzugeben. Unter diesem wird
dann ein Textbaustein mit dem gleichen Inhalt wie das Original erstellt.

Um lhre Anderungen zu speichern, verlassen Sie den Dialog einfach mit ,OK". Bei einem Klick auf
+Abbrechen® kehren Sie zu ensochemLab zurtick, ohne Ihre Anderungen zu speichern.

Zusammenfassung: Mit Textbausteinen speichern Sie verschiedene haufig verwendete
Texte oder Textteile unter einem kurzen Titel ab, um sie dann mit
wenigen Klicks in Beschreibungsdaten fir z.B. Experimente einfligen
zu kdnnen ohne sie jedes Mal neu einzutippen.
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19. Die Laborwerkzeuge

Flr einige der alltadglichen grundlegenden Berechnungen im Chemielabor stellt ensochemLab Funktionen
bereit, die auBerhalb eines Experiments direkt verwendet werden kdnnen:

e Einheiten umrechnen
e Mischungskreuz berechnen
e Zusammensetzung anhand einer Summenformal berechnen

Um das Hilfsprogramm zu starten, klicken Sie bitte auf ,Laborwerkzeuge” im Meni ,Optionen®.

ol = ™ Administration  Hilfe

? Einstellungen. ..

@ wersionsinformationen

@ Sprache r
Zwischenspeicher Flr Experiments leeren Strg+FS
Experiment neu laden FS

A=

Textbausteine bearbeiten, ..

vorlagen FOr Wersuchsverlaufe. ..

m3 [ ||

Anzeigelavouts »
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Berechnungsworlagen bearbeiten. ..
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19.1. Einheitenrechner

Waéhlen Sie bitte zunéchst den Einheitenrechner. Es erscheint das folgende Fenster:

Laborwerkzeuge [‘5—(|

Einheitenrechner. .. |7= Mischungskreuz... | @ Zusammensetzung...

An dieser Stelle konnen Sie Einheiten inginander umrechnen. Y ahlen Sie dazu auf der
linken Seite eine F.ategorne aus.
Danach kannen Sie die gewiinzchten Operationen auswaklen.

\olumen Mo Mach:
Langen | [ararnm w | | 115 Unzen b
Temperaturen

Wert:

156 |

Ergebiz:

0550 |

Wabhlen Sie zuerst auf der rechten Seite die gewlinschte Kategorie aus. Danach kénnen Sie mit Hilfe der
beiden Auswabhllisten angeben, welche Einheit Sie als Grundlage bzw. Ziel der Berechnung verwenden
mochten. Geben Sie danach einen Wert ein. Sobald Sie das getan haben, erscheint automatisch das
Ergebnis. Unsere Beispielrechnung (siehe Bildschirmfoto weiter oben) ergibt also:

15,6 Gramm = 0,550 US Unzen
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19.2. Mischungskreuz

Als nachstes werfen wir einen Blick auf das Mischungskreuz, dazu klicken Sie bitte auf den entsprechenden
Reiter.

Laborwerkzeuge [z|

Einheitenrechner...| W= Mischungskreuz... | @ Zuzammenszetzung..

kit dem Mizchungzkreuz konnen Sie Mizchungen berechnen. Geben Sie dazu links die
K.onzentratiohen der venwendeten Auzgangsstoffe und in der Mitte die gewlinzche

Zielkonzentration ein, B
Auzzerdem konnen Sie Mengen berechnen. Andem Sie hierzu die Werte auf der

rechten Seite entzprechend ah.

CIN EX

- Schiiefen |

Sobald Sie einen der Werte im Kreuz dndern, werden alle anderen Werte automatisch so verdndert, dass die

Relationen in Bezug auf Ihre Neuangabe korrekt sind.
Die Prozentzahlen kénnen nicht direkt verandert werden, sondern nur die absoluten Werte.
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19.3. Zusammensetzung berechnen

Als drittes Modul steht ,Zusammensetzung“ zur Verfligung:
Einheitterrechner... | &= Mischungskreuz...| @ Zusammensetzung...

kit diezem Modul konnen Sie die Zuzammenszetzung einer chemizchen Formel
berechnen. Geben Sie dazu die Formel in das Texstfeld ein und klicken Sie danach auf
“Analyze’.

Draz Programm zeigt in der Tabelle anzchlisfend die chemische Suzammenzetzung an.
Sie wird alz Magzzenzahl und prozentualer Antel dargestellt.

Laborwerkzeuge

Chemizche Formel:
Na2Cr207

’ Analyze H K.opieren

Element Maszze Prozent
Ma 45,580 17.55
Cr 103,932 23,70
] 111,936 4275
Gezanmt 261,963 100%

Geben Sie eine beliebige Summenformel in das Textfeld ein und klicken Sie danach auf “Analyse”. Es
erscheint eine Tabelle nach folgendem Muster:

Element Maszze Prozent
MHa 45,930 1755
Cr 103,992 29,70
] 111,996 4275
Gezamt 261,968 100%

Fir jedes enthaltene Element werden die absolute Masse und sein prozentualer Anteil an der Gesamtmasse
aufgelistet. Die letzte Zeile zeigt noch einmal die Molare Masse des gesamten Molekiils und zur Kontrolle die
Aufsummierung der Prozentzahlen.

Far das Formulieren der Summenformel zur Auswertung gibt es eine Reihe von Regeln:

Bei der Eingabe wird jeder GroBbuchstabe zusammen mit allen ihm bis zum n&chsten anderen
GroBbuchstaben oder Trennzeichen nachfolgenden Kleinbuchstaben als Element gewertet. Zahlen werden
jeweils mit dem vorstehenden Element bzw. der vorstehenden Klammer multipliziert. Die Bestandteile eine
Salzes werden mit * getrennt.

Die folgenden Beispiele verdeutlichen, wie ensochemLab eine Summenformel in ihre logischen Bestandteile
zerlegt.
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Beispiele:

Ungultige Eingaben:

HCI

NacCl2
Na(OH)2
NaCl * H20
K Br

NaCL
NaOH2
2H20
OH-

Ds

H + Cl

Na + (Cl * 2)

Na+(0*2)+(H*2)

Na + Cl zusammen mit (H*2) + O
K + Br (Leerzeichen werden als Trennzeichen zwischen
Elementen gewertet)

L wird als weiteres Element ,erkannt®

Lediglich das H-Atom wird mit 2 multipliziert

Die Summenformel muss mit einem Element beginnen
Ladungen werden an dieser Stelle nicht unterstiitzt
Darmstadtium ist leider noch nicht als Element implementiert

Bitte beachten Sie, dass ensochemLab keine semantische Analyse vornimmt. Es ist also durchaus méglich,
Konstrukte wie ,,CH13CI* und ahnliche berechnen zu lassen...

Zusammenfassung: Die Laborwerkzeuge kdnnen einige der alltdglichen Berechnungen
eines Chemielabors automatisch durchfiihren. Sie finden die
Programme im Hauptmen( unter ,Optionen®.
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20. Ende der Anleitung

Gratulation! Sie haben lhr erstes Experiment angelegt und dabei die wichtigsten Funktionen kennen gelernt.
Der kurze Rundgang durch ensochemLab ist beendet.

Das heiBt jedoch nicht, dass ensochemLab nicht noch einiges mehr zu bieten héatte. Es gibt eine Vielzahl von
weiteren Funktionen, die lhnen die Arbeit erleichtern und teilweise sogar automatisieren kénnen. Probieren
Sie’s aus!

enso Software GmbH bietet neben ensochemLab noch eine Reihe weiterer Produkte, die lhnen die tagliche
Arbeit im Labor einfacher gestalten kdnnen. Das Portfolio reicht hierbei von vollstédndig kundenspezifischen
Lésungen bis hin zu Standardprodukten, die an Ihre jeweiligen Bediirfnisse angepasst werden kdnnen.
Besuchen Sie unsere Internetseite www.enso-Software.com fiir weitere Informationen.

Dort finden Sie auBerdem Informationen und Ankindigungen zu neuen ensochemLab Versionen mitsamt
einer Liste der wichtigsten neuen Funktionen.

Wir wiinschen Ihnen eine angenehme und produktive Arbeit mit ensochemLab

Das ensochemLab Produkt-Team
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21. Anhang A: Glossar

Wir haben in diesem Handbuch Uber viele spezielle Fachausdriicke und Phrasen gesprochen, die in einer
elektronischen Laborjournalfiihnrung verwendet werden. Dieses Kapitel soll einige Hilfestellungen anbieten
und ein Nachschlagewerk fur diese Ausdricke bilden. Es ist in alphabetischer Reihenfolge strukturiert.

Abmelden
Wenn Sie das Programm beenden oder (ber die Funktion ,Datei” / ,Anmeldung” im Men( des
Hauptfensters zum Anmeldebildschirm zurlickkehren, werden Sie abgemeldet. Dies bewirkt, dass
Sie nicht langer mit der Datenbank verbunden sind und ein anderer Benutzer auf diesem Computer
mit ensochemLab arbeiten kann.

Administrator
Ein oder mehrere Anwender kénnen Administratoren sein. Diese spezielle Berechtigung erméglicht
Ihnen, Einstellungen zu verwalten, die fir alle Benutzer gelten. Beispiele sind die vordefinierten Listen
fir Herkunft, Lésungsmittel, etc.

Anmeldung
Wenn Sie sich anmelden, authentifizieren Sie sich gegenliber dem Datenbanksystem. Dies garantiert
Datensicherheit und stellt Ihnen Ihre persénlichen Einstellungen zur Verfigung.
Sie missen sich bei jedem Start von ensochemLab anmelden. Dies kann je nach Konfiguration
allerdings auch automatisch geschehen (siehe Kapitel ,Anmeldung®).

Anzeigelayout
Ein Anzeigelayout beinhaltet einen Satz von Einstellungen der Experimentanzeige wie gerade
sichtbare Kapitel, ihre Reihenfolge, Spaltenbreiten, usw.

Auswabhlliste
Eine Auswabhlliste enthalt von Ihrem Administrator vordefinierte Elemente. Sie kénnen eines davon
far den jeweils aktuellen Datensatz auswahlen, an dem Sie gerade arbeiten. Meistens kénnen Sie
jedoch auch eine freie Neueingabe vornehmen. Diese Eingabe wird dann allerdings nicht bei anderen
Datensatzen oder Benutzern zur Verfligung stehen.
Die Projekte, zum Beispiel, stehen als Auswahlliste zur Verflgung.

Benutzername
Dieser Name wurde lhnen vom Administrator zugeteilt und identifiziert Sie gegentber der Datenbank.
Damit kann ensochemLab zum Beispiel den Ersteller eines Experiments identifizieren.
Eine Anmeldung ist nur in Kombination mit dem zugehérigen Kennwort méglich.

Berechtigungen
Beim Erstellen lhres Benutzerkontos hat Ihr (Datenbank-)Administrator Ihnen gewisse
Berechtigungen zugewiesen. Dies bedeutet, dass Sie innerhalb des Programmes einige Operationen
durchfiihren kénnen. So kdnnen Sie zum Beispiel das Recht zum Bearbeiten von Experimenten
haben, oder dasjenige zum Verandern benutzerlbergreifender Einstellungen (Verwaltungsaufgaben).

Besitz
Ein Experiment kann nur von seinem Besitzer verandert werden. Wenn Sie ein Experiment erstellen,
besitzen Sie es automatisch.
Sollte Ihr Administrator die Ubernahme von Experimenten aktiviert haben, so kénnen das Experiment
eines Kollegen tibernehmen, indem Sie auf ,Besitz Gbernehmen® im Hauptmen( (unter ,Experiment®)
klicken.
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Benutzerkonto
Siehe ,Konto"

Benutzerverwaltung
Die Standardbenutzerverwaltung in ensochemLab dient zum Administrieren von Benutzern,
Standorten, Abteilungen und Laboren sowie den entsprechenden Verknipfungen. (Benutzer A gehért
zu Labor B, etc.)

Binardaten
Diese Art von Daten ist wie ein Anhang an eine E-Mail: Es kann jede Art von externer Datei sein, wie
zum Beispiel ein Word-Dokument, ein Bild oder auch Daten von einem Analysesystem eines
Drittherstellers. Innerhalb von ensochemLab kénnen Sie Bindrdaten zu Ihrer Beschreibung und zu
Ihren Analytikdaten speichern.

Block
Ein Block ist dasselbe wie ein Kapitel. Die Anzeige ist in Kapitel unterteilt. Die Reaktion, zum Beispiel,
ist ein solches Kapitel und die Beschreibung ein Weiteres.

Client
Dies ist der lokale Teil Ihrer ensochemLab Installation. Es ist das Programm, das Sie sehen und fiir
Ihre Eingaben verwenden. Alle Daten werden zu einem Server gesendet bzw. von dort bezogen.

Datenbank
Die Datenbank ist der Ort, an dem ensochemLab alle Daten speichert (Experimente, Einstellungen,
...). Neben der reinen Datenhaltung werden hier auch Verknipfungen zwischen den einzelnen
Datensatzen (Experiment <-> Referenzexperiment, Benutzer <-> seine Einstellungen, ...)
ausgewertet.

Datensatz
ensochemLab speichert alle Daten in Datensatzen. Alle zusammengehérigen Daten bilden jeweils
einen Datensatz. Analytikdaten, Edukte und so weiter sind alles Datensétze, sogar das Experiment
selbst.

EC_LAB_ADMIN
Diese Oracle-Rolle kombiniert die Rolle EC_LAB_REG mit der Berechtigung, Einstellungen fir alle
ensochemLab Benutzer im Administrationsdialog festzulegen.
Diese Berechtigung ist nur verfligbar, wenn Sie Oracle als Datenbanksystem verwenden.

EC_LAB_READ
Benutzer, denen diese Oracle-Rolle erteilt wurde, kénnen alle Experiment in der Datenbank
schreibgeschutzt anzeigen.
Diese Berechtigung ist nur verfligbar, wenn Sie Oracle als Datenbanksystem verwenden.

EC_LAB_REG
Diese Oracle-Rolle verbindet die Rolle EC_LAB_READ mit der Berechtigung, eigene Experimente zu
erstellen, zu bearbeiten und zu ldschen.
Diese Berechtigung ist nur verfligbar, wenn Sie Oracle als Datenbanksystem verwenden.

Edition
ensochemLab kann fir die speziellen Bediirfnisse lhres Unternehmens angepasst werden, indem
eine spezielle Edition entwickelt wird. Dies bedeutet jedoch, dass die Bilder dieses Handbuchs und
aller weiteren Teile der Dokumentation je nach installierter Edition abweichen kénnen.

Es gibt zwei ensochemLab Anwendungen, die auch Editionen genannt werden: Eine Anwendung fir

Windows und eine, die auf einem Webserver lauft. Dieses Handbuch befasst sich mit der Windows-
Edition.
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ensochemEditor
Dieses Modul ist der in ensochemLab enthaltene Editor, der fiir das Zeichnen von chemischen
Strukturen und Reaktionen verwendet werden kann. Naturlich kénnen Sie in Ihren persénlichen
Einstellungen jederzeit einen anderen Editor konfigurieren.

Exakte Fragmentsuche
Bei dieser Suche muss mindestens ein Fragment des Molekiils in der Datenbank chemisch exakt mit
Ihrer Suchanfrage tbereinstimmen, um gefunden zu werden. Dieser Suchmodus ist nicht bei allen
Chemiedatenbanken verfligbar.

Exakte Suche
Bei einer exakten Struktursuche muss das Molek(l oder die Reaktion in der Datenbank chemisch
genau mit lhrer Suchabfrage Ubereinstimmen, um gefunden zu werden.

Experiment Protokoll
Siehe ,Protokoll”

Experiment Verweis
Ein Verweis auf ein Experiment ist eine Information, die lediglich angibt, um welches Experiment es
sich handelt und wo es in der Datenbank zu finden ist. Dadurch kann ensochemLab ein Experiment
in mehrere Ordner eingliedern, ohne es tatsachlich mehrfach speichern zu missen.

Experiment Zwischenspeicher
Siehe ,Zwischenspeicher”

Finalisiert
Finalisiert ist eine Statusbeschreibung. Solche Experimente kénnen nicht weiter verandert werden,
es sei denn, Sie werden auf den Status ,in Arbeit” zurlickgesetzt.

FlieBkommawert
Ein FlieBkommawert ist eine Dezimalzahl wie z.B. 0,5.

Folgeexperiment
Bei einem Folgeexperiment wird ein Produkt eines Experiments als Edukt fir ein neues Experiment
verwendet.

Fraktion
Eine Fraktion enthélt die prozentuale Zuordnung von Edukt- und Produktmassen (bzw. —Flachen) in
Relation zum gesamten Reaktionsgemisch sowie weitere dazugehérige Daten. Sie ist eine
Momentaufnahme zu einem genau festgelegten Zeitpunkt.

ID
Eine ID ist ein eindeutiger Bezeichner fiir einen speziellen Datensatz. lhre Experimentnummern, zum
Beispiel, sind IDs.

In Arbeit
In Arbeit ist eine Statusbeschreibung. Es markiert, dass das Experiment weiterhin bearbeitet werden
kann. Solche Experimente sind meistens noch im Entstehen und recht aktuell.

Kennwort
Ein Kennwort ist eine geheime Zeichenfolge, die Sie zusammen mit lhrem Benutzernamen
gegenlber der Datenbank authentifiziert.

Komponente
Eine Komponente ist ein Teil (Edukt oder Produkt) in einer Fraktion.

Konto
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Ein Benutzerzugang, der durch die Kombination von einem eindeutigen Benutzernamen und dem
dazugehdrigen Kennwort definiert wird. Im kénnen persénliche Einstellungen wie Farben und Ordner
zugewiesen sein.

Laborwerkzeuge
Die Kategorie Laborwerkzeuge umfasst einige nitzliche Werkzeuge fir alltagliche Aufgaben im
Labor.

Liste

Eine Liste ist im Allgemeinen eine Sammlung von Datenséatzen. Der Typ der gespeicherten Daten
hangt von den einzelnen Datensé&tzen selbst ab. ensochemLab arbeitet immer mit Listen. Wenn Sie
ein Experiment bearbeiten oder I6schen mdchten, missen Sie es in eine Liste einfligen, zum Beispiel
indem Sie danach suchen.

Login
Siehe ,Anmeldung”

Mehrsprachigkeit
ensochemLab ist mehrsprachig. Sie kénnen das Programm in Deutsch, Englisch und Franzdsisch
verwenden. Klicken Sie im Anmeldedialog auf die Flagge und dann auf die gewiinschte Sprache, um
eine andere Sprache zu verwenden. Vor der Anmeldung benutzt ensochemLab immer die bei der
letzten Anmeldung gewéhlte Sprache.

Modul
Ein Modul ist Teil eines Programms wie ensochemLab. Jedes Modul hat spezielle Aufgaben, die es
durchfihrt. Zu ist ein Modul zum Beispiel fir das Editieren von Chemiedaten zustandig und ein
Weiteres fiir das Drucken.
MOL-Datei
So wie ein Word-Dokument Text speichert, so speichert eine MOL-Datei eine chemische Struktur.
Molprozent
Siehe Kapitel 3 (,Erstellen Sie Ihr erstes Experiment”). Es beginnt auf Seite 3.
MSDE
Microsoft SQL Server Desktop Engine: Die kostenlose Desktopvariante des bekannten
Datenbankservers, die flr ensochemLab Workgroup Edition eingesetzt wird.
MSXML

MSXML steht far eine Anzahl von Bibliotheken des Betriebssystems, die ensochemLab fir den
Zugriff auf den Server verwendet. Sollten Sie eine Fehlermeldung Uber diese Dateien erhalten,
wenden Sie sich bitte an Ihren Administrator.

Pixel
Ein Pixel ist die logische MaBeinheit fiir die Anzeige und Berechnung von Graphiken im Computer.
Im Normalfall entspricht ein Pixel auf dem Bildschirm 0,28 mm. Dies hangt jedoch von lhrer
Bildschirmauflésung ab, daher sollten Sie nicht exakt von diesem Wert ausgehen.

Privilegien
Siehe ,Berechtigungen®.

Protokoll
Verschiedene Aktionen wie die Besitzilbbernahme an einem Experiment oder das Zurlicksetzen
seines Status auf ,in Arbeit” werden in der Datenbank protokolliert. Dies bedeutet, dass ein
Administrator nachvollziehen kann, wer wann und wieso diese Aktionen durchgefihrt hat.
Wenn dies aktiviert ist, kbnnen auch normale Benutzer an diese Informationen gelangen, indem Sie
die Maus Uber das Protokoll-Symbol in der Statusleiste bewegen.
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Rechte
Siehe “Berechtigungen”

Referenzedukt
Das Referenzedukt ist die Basis fur alle Berechnungen, die die resultierenden Stoffmengen betreffen.
Es hat immer ein Aquivalent von 1. Beispiel: Die Ausbeute eines Produktes ist die Menge des
Produktes im Vergleich zur Menge des Referenzeduktes.

Rich Text
Siehe ,RTF Format®

RSS
RSS steht fir den englischen Begriff ,Reaction Substructure Search” und bedeutet, dass eine
Reaktion nur die Anfrage beinhalten muss, um ein Treffer zu sein. Wenn Ihre Suche zum Beispiel
zwei Edukte und ein Produkt enthalt, findet ensochemlLab alle Reaktionen, die mindestens diese
beiden Edukte und dieses Produkt (wenn auch als Teilstlick) enthalten.

RTF Format
RTF steht fir den englischen Begriff ,Rich Text Format” und bedeutet, dass Sie lhren Text mit
Fettschrift, Kursivdruck, verschiedenen Schriftarten sowie vielen weiteren Optionen formatieren
kénnen.

Riickgéangig .
Wenn Sie sich in einem Dialog befinden, kénnen Sie Ihre Anderungen meistens mit einem Klick auf
»+Abbrechen” rlickgéngig machen. Allerdings gibt es hierbei einige Ausnahmen wie zum Beispiel den
Dialog zur Administration von Zielmolekulen. Diese Dialoge kennzeichnen dies mit einer speziellen
Notiz in ihrer Beschreibung.

RXN-Datei
So wie ein Word-Dokument Text speichert, enthalt eine RXN-Datei eine chemische Reaktion.

Server
Der Server ist der entfernte Teil lhrer ensochemLab Installation. Alle Ihre Daten werden fur
Speicherung und Bearbeitung dorthin gesendet. Danach werden die Ergebnisse zuriick zu Ihrem
Client Ubertragen.

Service
Siehe ,Server”.

Sichtbarkeit
Wenn Sie keine Benutzerverwaltung verwenden, ist jedes Experiment grundsétzlich fir jeden
Benutzer sichtbar. Wenn Sie die Standardbenutzerverwaltung verwenden, kénnen Sie einstellen,
welche Benutzergruppe das Experiment anzeigen darf.

Sitzung
Eine Sitzung umfasst die Zeit zwischen An- und Abmeldung sowie alle wahrenddessen
durchgefihrten Aktionen.

SSS
SSS steht fiir den englischen Begriff ,SubStructure Search”. Dies bedeutet, dass die gesuchte
Struktur lediglich Teil einer anderen Struktur sein muss, damit diese Teil der Trefferliste wird.

Status

ensochemLab unterstltzt zwei verschiedene Stati flir Experimente: ,in Arbeit* und ,Abgeschlossen”.
Experimente mit Status ,,Abgeschlossen® kénnen nicht mehr verandert werden.
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Substruktursuche
Siehe ,SSS*

Textbaustein
Ein Textbaustein ist ein haufig verwendeter Textblock, der zum schnellen Einfligen in z.B. die
Durchfiihrungsbeschreibung als Vorlage abgespeichert wurde. Weitere Informationen finden Sie im
Kapitel ,Benutzerdefinierte Textbausteine®.

Version
Die Version eines Moduls gibt an, wie aktuell es ist. Je hdéher die ersten Teile der Versionsnummer
sind, desto neuer ist das Modul. Beispiel: Version ,1.1.0.3" ist neuer als Version ,1.0.2.5%.

Zielmolekiil
Ein Zielmolekdl ist ein Produkt, dass Sie als dasjenige gewéahlt haben, das Sie mit einer oder
mehreren Reaktionen eines Projektes herstellen méchten. Sie kénnen spezielle Namen daflr
definieren, wie zum Beispiel Handelsnamen und Synonyme.
Reaktionen, die ein Zielmolekdil enthalten, kdnnen als Ganzes weder bearbeitet noch geléscht
werden, genauso wie das Produkt selbst, das als Zielmolekil eingetragen ist.
Bitte beachten Sie, dass es pro Reaktion nur ein Zielmolekil geben kann.

Zwischenspeicher
Um schnelleren Zugriff auf Experimente zu erméglichen, speichert ensochemLab alle bereits in
dieser Sitzung angezeigten Experimente im Arbeitsspeicher. Dies wird ,Zwischenspeicherung*
genannt und der hierflir reservierte Speicherbereich heiBt ,Zwischenspeicher.
Wenn ein Experiment von einem anderen Benutzer geandert wird und Sie seine Anderungen sehen
modchten, so missen Sie den Zwischenspeicher mit Hilfe der zugehdrigen Funktion im Hauptmeni
(unter ,Optionen”) leeren.
Eine solche Leerung findet automatisch bei jeder Abmeldung statt.
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22. Anhang B: Felder und Suchmodi

Die folgende Auflistung beschreibt alle Felder, in denen Uber ensochemLab gesucht werden kann und
definiert, welcher Suchmodus fir welches Feld gewahlt wird.

Experimentkopf:

Feld Suchmodus

Abteilung Textsuche mit Auswahimdglichkeit fir vom Administrator vordefinierte
Abteilungen

Benutzer ID Textsuche

Benutzername Textsuche

Beurteilung Textsuche mit Auswahimdglichkeit fir vom Administrator vordefinierte
Beurteilungen

Datum finalisiert Datumssuche

Experimentnummer Textsuche

Kommentar Textsuche

Projekt Textsuche mit Auswahimdglichkeit fir vom Administrator vordefinierte
Projekte

Status AuswahImdglichkeit eines Experimentstatus — keine Freieingabe
mdglich

Stufe Textsuche

Versuchsdatum Datumssuche

Versuchsreihe Textsuche

Zweck Textsuche

Reaktion:

Feld Suchmodus

Text Gber dem Textsuche

Reaktionspfeil

Text unter dem Textsuche

Reaktionspfeil

Edukte:

Feld Suchmodus

Artikelnummer Textsuche

Auf Tragersubstanz

Ja/ Nein — Abfrage

Beladung Numerische Suche
CAS Nr. Textsuche
Charge Textsuche
Dichte Numerische Suche
Gehalt Numerische Suche

Gehalt / Einheit

Numerische Suche nach einem Gehalt mit Angabe der zugehdrigen
Einheit als Auswahl der in ensochemLab registrierten Einheiten
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Gehaltseinheit

Textsuche mit Auswahlmdéglichkeit fir vom Administrator vordefinierte
Gehaltseinheiten

Herkunft Textsuche mit Auswahlmdéglichkeit fir vom Administrator vordefinierte
Herkinfte

Menge Numerische Suche

Menge / Einheit Numerische Suche nach einer Menge mit Angabe der zugehdrigen

Mengeneinheit als Auswahl der in ensochemLab registrierten Einheiten

Mengeneinheit

Textsuche mit Auswahimdglichkeit fir vom Administrator vordefinierte
Mengeneinheiten

Mol

Numerische Suche

Mol / Einheit

Numerische Suche nach einer Mol-Anzahl mit Angabe der zugehérigen
Mengeneinheit als Auswahl der in ensochemLab registrierten Einheiten

Molare Masse

Numerische Suche

Moleinheit Textsuche mit Auswahimdglichkeit fir vom Administrator vordefinierte
Moleinheiten

Molekilbeschriftung Textsuche

Molprozent Numerische Suche

Name Textsuche

Referenzexperiment Textsuche

Tragersubstanz Textsuche mit Auswahimdglichkeit fir vom Administrator vordefinierte
Tragersubstanzen

Typ AuswahImdglichkeit eines Edukttyps — keine Freieingabe maéglich

Zusatzliche Eduktdaten:

Hierbei handelt es sich um vom Administrator definierte zusatzliche Datenfelder. Ihr Typ hangt deshalb von
der entsprechenden Felddefinition ab. Bei Fragen wenden Sie sich bitte an Ihren zustédndigen Betreuer oder

Administrator.

Produkte:

Feld

Suchmodus

Auf Tragersubstanz

Ja/ Nein — Abfrage

Ausbeute

Numerische Suche

Beladung Numerische Suche
CAS Nr. Textsuche
Charge Textsuche
Gehalt Numerische Suche

Gehalt / Einheit

Numerische Suche nach einem Gehalt mit Angabe der zugehdérigen
Einheit als Auswahl der in ensochemLab registrierten Einheiten

Gehaltseinheit

Textsuche mit Auswahlmdglichkeit fir vom Administrator vordefinierte
Gehaltseinheiten

Menge

Numerische Suche

Menge / Einheit

Numerische Suche nach einer Menge mit Angabe der zugehdrigen
Mengeneinheit als Auswahl der in ensochemLab registrierten Einheiten

Mengeneinheit

Textsuche mit Auswahimdglichkeit fir vom Administrator vordefinierte
Mengeneinheiten

Mol Numerische Suche
Mol / Einheit Numerische Suche nach einer Mol-Anzahl mit Angabe der zugehdrigen
ensochemLab 231 Anhang B: Felder & Suchmodi




Mengeneinheit als Auswahl der in ensochemLab registrierten Einheiten

Molare Masse Numerische Suche

Moleinheit Textsuche mit Auswahlmdéglichkeit fir vom Administrator vordefinierte
Moleinheiten

Molekullbeschriftung Textsuche

Name Textsuche

Substanzcode Textsuche

Tragersubstanz Textsuche mit Auswahimdglichkeit fir vom Administrator vordefinierte
Tragersubstanzen

Typ AuswahIlmdglichkeit eines Produkttyps — keine Freieingabe mdéglich

Zielmolekdl Textsuche mit Auswahlmadglichkeit fir bereits definierte Zielmolekule

Zusatzliche Produktdaten:

Hierbei handelt es sich um vom Administrator definierte zuséatzliche Datenfelder. Ihr Typ hangt deshalb von
der entsprechenden Felddefinition ab. Bei Fragen wenden Sie sich bitte an |hren zusténdigen Betreuer oder
Administrator.

Durchfiithrung:

Feld Suchmodus
Binardaten Dateiname Textsuche
Binardaten Kurzinfo Textsuche
Binardaten Titel Textsuche
Text (groB- / klein Textsuche
abhangig)

Reaktionsparameter:

Feld Suchmodus
Alphanumerischer Wert Textsuche

Einheit Textsuche
Kommentar Textsuche

Name Textsuche
Numerischer Wert Numerische Suche

Tab. Durchfiihrung:

Feld Suchmodus
Datum Datumssuche
Kommentar Textsuche
Menge Textsuche
Temperatur Textsuche
Zeit Textsuche
Literatur:

Feld Suchmodus
Artikel Textsuche
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Ausgabe Textsuche
Autoren Textsuche
Bemerkungen Textsuche
Buch Textsuche mit Auswahimdglichkeit fir vom Administrator vordefinierte
Literatureintrage
Endseite Textsuche
Jahr Numerische Suche
Patent Nr. Textsuche
Startseite Textsuche
URL Textsuche
Analytik:
Feld Suchmodus
Bedingung Textsuche
Bemerkungen Textsuche
Binardaten Dateiname Textsuche
Binardaten Kurzinfo Textsuche
Binardaten Titel Textsuche
Ergebniswert Einheit Textsuche

Ergebniswert max.

Numerische Suche

Ergebniswert min.

Numerische Suche

Ergebniswert Text

Textsuche

Lésungsmittel

Textsuche

Methode Textsuche mit Auswahimdglichkeit fir vom Administrator vordefinierte
Methoden

Probennummer Textsuche

Verweis Textsuche
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23. Anhang C: Tastaturkurzel

ensochemLab bietet Ihnen eine Reihe von Tastaturkirzeln an, um immer wiederkehrende Aufgaben leichter
erreichbar zu machen. Dieses Kapitel listet fir sdmtliche Programmteile die jeweils verfigbaren

Tastaturkiirzel auf.

Die Seiten sind so gestaltet, dass sie leicht ausgedruckt und bei den ersten Arbeitsstunden mit ensochemLab

neben die Tastatur gelegt werden kénnen.

Alle Tastaturkirzel wurden so gewahlt, dass &hnliche Aufgaben (Datensatz anlegen bei Analytik, Literatur,

Edukten usw.) gleiche Kirzel verwenden.

Hauptfenster:

Funktion Tastaturkirzel
Neues Experiment STRG+N
Experiment kopieren STRG+O
Experiment bearbeiten STRG+F2
Experiment I6schen STRG+ENTF
Experiment neu laden F5
Zwischenspeicher leeren STRG+F5
Fraktionen bearbeiten STRG+R
Aktuelle Anzeige drucken STRG+P
Standardsuche starten STRG+F
Benutzerhandbuch anzeigen F1
Navigatorbereich:

Funktion Tastaturkirzel
Element kopieren STRG+C
Element ausschneiden STRG+X
Element einfugen STRG+V
Element umbenennen F2

Element I6schen STRG+ENTF

Nach oben

STRG+NACH-OBEN

Nach unten

STRG+NACH-UNTEN

Absteigend sortieren

STRG+PLUS (Zahlenblock)

Aufsteigend sortieren

STRG+MINUS (Zahlenblock)

Experimentanzeige:

Funktion

Tastaturkurzel
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Beginn des Experiments

STRG+POS1

Ende des Experiments

STRG+ENDE

Nach oben blattern

STRG+BILD HOCH

Nach unten blattern

STRG+BILD RUNTER

Eingabeassistent, Seite ,,Reaktion*:

Funktion Tastaturkiirzel
Chemieeditor starten F12
Eingabeassistent, Seite ,,Edukte”:

Funktion Tastaturkirzel
Neues Edukt STRG+N
Edukt kopieren STRG+D
Edukt I6schen STRG+ENTF

Nach oben

STRG+NACH-OBEN

Nach unten

STRG+NACH-UNTEN

Chemieeditor starten

F12

Eingabeassistent, Seite ,,Produkte”:

Funktion Tastaturklrzel
Neues Produkt STRG+N
Produkt kopieren STRG+D
Produkt I6schen STRG+ENTF

Nach oben

STRG+NACH-OBEN

Nach unten

STRG+NACH-UNTEN

Chemieeditor starten

F12

Eingabeassistent, Seite ,,Beschreibung, Binardaten®:

Funktion Tastaturkirzel
Binardatei speichern STRG+S
Binardatei 6ffnen STRG+0O

Eingabeassistent, Seite ,,Beschreibung, Tabellarische Beschreibung“:

Funktion Tastaturkirzel
Neue Zeile STRG+N
Zeile l6schen STRG+ENTF

Nach oben

STRG+NACH-OBEN

Nach unten

STRG+NACH-UNTEN

Tabelle Kopieren

STRG+C
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Tabelle einflgen

STRG+V

Einfligen rickgangig machen

STRG+Z

Eingabeassistent, Seite ,,Beschreibung, Reaktionsvariablen*:

Funktion Tastaturkiirzel
Neue Zeile STRG+N
Zeile 16schen STRG+ENTF

Nach oben

STRG+NACH-OBEN

Nach unten

STRG+NACH-UNTEN

Tabelle Kopieren

STRG+C

Tabelle einfiigen STRG+V
Einfigen rickgangig machen STRG+Z
Eingabeassistent, Seite ,,Analytik“:

Funktion Tastaturkirzel
Neuer Analytikdatensatz STRG+N
Analytikdatensatz kopieren STRG+D
Analytikdatensatz I6schen STRG+ENTF

Nach oben

STRG+NACH-OBEN

Nach unten

STRG+NACH-UNTEN

Eingabeassistent, Seite , Literatur®:

Funktion Tastaturkirzel
Neuer Literaturdatensatz STRG+N
Literaturdatensatz kopieren STRG+D
Literaturdatensatz lI6schen STRG+ENTF

Nach oben

STRG+NACH-OBEN

Nach unten

STRG+NACH-UNTEN

Erstellung von Zielmolekiilen:

Funktion Tastaturklrzel
Neue Struktur STRG+N
Struktur lI6schen STRG+ENTF
Neuer Zielmolekilname STRG+T
Zielmolekllnamen bearbeiten F2
Chemieeditor starten F12

Bearbeitung von angehéngten Excel-Arbeitsmappen:

Funktion

Tastaturkurzel
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Als Datei speichern

STRG+S

Arbeitsmappe bearbeiten

F2

Bearbeitung von angehédngten Word-Dokumenten:

Funktion Tastaturkiirzel
Als Datei speichern STRG+S
Dokument bearbeiten F2

Fraktionsdialog, Seite ,,Komponenten auswahlen:

Funktion Tastaturkirzel
Neues Produkt STRG+N

Produkt bearbeiten F2

Produkt I6schen STRG+ENTF
Fraktionsdialog, Seite ,,Fraktionsdaten*:

Funktion Tastaturkiirzel

Neue Fraktion STRG+N

Fraktion I6schen STRG+ENTF
Fraktionsdialog, ,,Komponentendaten®:

Funktion Tastaturkiirzel

Nach oben STRG+NACH-OBEN
Nach unten STRG+NACH-UNTEN

Fraktionsdialog, Bindrdaten:

Funktion Tastaturkirzel
Neuer Bindrdatensatz STRG+N
Binardatensatz bearbeiten F2
Binardatensatz I6schen STRG+ENTF
Binardatei speichern STRG+S
Tabellarischer Fraktionsdialog:

Funktion Tastaturkirzel
Fraktion hinzufligen STRG+N
Fraktion I6schen STRG+ENTF
Fraktion kopieren STRG+D

Bearbeitung von Experimenten in der Anzeige, Edukte:
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Funktion Tastaturklrzel
Neues Edukt STRG+N
Edukt I6schen STRG+ENTF
Chemieeditor starten F12

Bearbeitung von Experimenten in der Anzeige, Produkte:

Funktion Tastaturkirzel
Neues Produkt STRG+N

Produkt I6schen STRG+ENTF
Chemieeditor starten F12
Versuchsverlauf, Vorlagen:

Funktion Tastaturklrzel

Neue Vorlage STRG+N

Vorlage speichern unter STRG+S
Versuchsverlauf, Vorlagenfeldliste:

Funktion Tastaturklrzel

Neue Zeile STRG+N

Nach oben STRG+NACH-OBEN
Nach unten STRG+NACH-UNTEN

Versuchsverlauf, Dateneingabe:

Funktion Tastaturkirzel

Neue Zeile STRG+N

Nach oben STRG+NACH-OBEN
Nach unten STRG+NACH-UNTEN
Tabelle kopieren STRG+C

Tabelle einfligen STRG+V

Einflgen rickgéngig machen STRG+Z

Suchen, Suche nach Chemie:

Funktion Tastaturkirzel
Struktur kopieren STRG+C

Struktur ausschneiden STRG+X

Struktur einfligen STRG+V

Struktur aus Datei laden STRG+O

Struktur in Datei speichern STRG+S
Chemieeditor starten F12
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Suchen, Suche nach Zielmolekiil:

Funktion Tastaturkiirzel
Chemieeditor starten F12

Suchen, Suchanfrage:

Funktion Tastaturkirzel
Chemieeditor starten F12
Berichtsassistent, Seite ,,Definieren”:

Funktion Tastaturkirzel
Neues alphanumerisches Suchelement STRG+I
Neues chemisches Suchelement STRG+H
Berichtsassistent, Seite ,,Anzeigen*:

Funktion Tastaturkiirzel
Nach oben STRG+NACH-OBEN
Nach unten STRG+NACH-UNTEN
Berichtsverwaltung:

Funktion Tastaturkiirzel
Neuer Bericht STRG+N
Bericht bearbeiten F2

Bericht I6schen STRG+ENTF
Verwaltung von List & Label Berichten:

Funktion Tastaturkirzel
Neuer List & Label Bericht STRG+N

List & Label Bericht bearbeiten F2

List & Label Bericht [6schen STRG+ENTF
List & Label Bericht entwerfen STRG+D
Vorschau List & Label Bericht STRG+P
Anzeige von Berichten:

Funktion Tastaturkiirzel
Neuer Bericht STRG+N
Bericht bearbeiten F2

Bericht I6schen STRG+ENTF
Bericht aktualisieren F5
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Anzeige von Anderungen in der Version eines Experiments:

Funktion Tastaturkirzel
Erste Anderungen anzeigen STRG+POS1
Vorherige Anderungen anzeigen STRG+LINKS
N&chste Anderungen anzeigen STRG+RECHTS
Letzte Anderungen anzeigen STRG+ENDE
Anderungen kopieren STRG+C
Anderungen in Datei speichern STRG+S

Exportieren von Experimenten in eine CSV Datei:

Funktion Tastaturkirzel
Nach oben STRG+NACH-OBEN
Nach unten STRG+NACH-UNTEN

Anzeigelayouts bearbeiten:

Funktion Tastaturkirzel
Layoutbeschreibung bearbeiten F2
Anzeigelayout I6schen STRG+ENTF
Berechnungsvorlagen bearbeiten:

Funktion Tastaturkirzel
Neue Berechnungsvorlage STRG+N
Berechnungsvorlage kopieren STRG+D
Berechnungsvorlage bearbeiten F2
Berechnungsvorlage l6schen STRG+ENTF
Textbausteine einfiigen:

Funktion Tastaturkirzel
Aktuellen Textbaustein einfligen ENTER
Textbausteine bearbeiten F2
Textbausteine bearbeiten:

Funktion Tastaturkirzel
Neuer Textbaustein STRG+N
Textbaustein bearbeiten F2
Textbaustein kopieren STRG+D
Textbaustein I6schen STRG+ENTF
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Der Administrationsdialog fiir vordefinierte Textbausteine verwendet die gleichen Tastaturklrzel.

Reagenzienliste:

Funktion Tastaturklrzel
Neues Reagenz STRG+N
Reagenz I6schen STRG+ENTF
Neues Synonym STRG+S
Synonym bearbeiten F2

SD-Datei importieren STRG+I
Chemieeditor starten F12
Administrationsdialog, Seite ,,Benutzer*:

Funktion Tastaturklrzel
Neuer Benutzer STRG+N
Benutzer bearbeiten F2

Benutzer I6schen STRG+ENTF

Administrationsdialog, Seite ,,Auswahllisten*:

Funktion Tastaturkirzel
Neues Listenelement STRG+N
Listenelement bearbeiten F2
Listenelement l6schen STRG+ENTF

Liste sortieren

STRG+MINUS (Zahlenblock)

Administrationsdialog, Seite ,,MaBeinheiten*:

Funktion Tastaturkirzel
Neue MaBeinheit STRG+N
MaBeinheit bearbeiten F2
MaBeinheit I6schen STRG+ENTF

Nach oben

STRG+NACH-OBEN

Nach unten

STRG+NACH-UNTEN

Standardbenutzerverwaltung:

Funktion Tastaturklrzel

Neuer Standort STRG+S

Neue Abteilung STRG+D

Neues Labor STRG+L

Neuer Benutzer STRG+U

Element I6schen STRG+ENTF
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Verwaltung zusitzlicher Datenfelder:

Funktion Tastaturkirzel
Neues Datenfeld STRG+N
Datenfeld I6schen STRG+ENTF
Neues Synonym STRG+S
Synonym bearbeiten F2
Benutzerobjekte verwalten:

Funktion Tastaturkirzel
Daten neu laden F5

Alles auswahlen STRG+A
Ausgewahlte Elemente |6schen STRG+ENTF
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24. Anhang D: Erweiterungen

ensochemLab bietet verschiedene Funktionen, die jedoch nicht in der Standardversion enthalten sind.
Hierbei werden zwei verschiedene Kategorien unterschieden:

e Zusatzlich erhaltliche Erweiterungen
Diese Erweiterungen sind Uber unsere Vertriebspartner erhéltlich und missen gesondert auf dem
ensochemLab Server installiert werden (z.B.: Modul fir die Versionsverwaltung).

e Optional freischaltbare Erweiterungen
Diese Funktionen kénnen in Absprache mit der enso Software GmbH oder einem unserer
Vetriebspartner frei geschaltet werden. Eine gesonderte Installation ist hierbei nicht nétig.

Die Erweiterungen kdnnen Funktionen, Datenfelder und Ablaufe betreffen. Elemente der ersten Kategorie
werden im Handbuch normal erkléart, es wird jedoch jeweils darauf hingewiesen, dass sie unter Umstanden
nicht zur Verfigung stehen.

Erweiterungen der zweiten Kategorie sind in den meisten Féllen fir spezielle Einsatzfelder gedacht und
werden daher im Handbuch ausgespart. Sollten Sie eine solche Erweiterung aktiviert haben, erhalten Sie
unter Umstanden eine gesonderte Dokumentation bzw. Kurzbeschreibung. Verfligbar sind hierbei:

e Erweiterungen fur Metallchemie

Hierbei werden die Eduktdaten um die folgenden Felder erganzt:
o Ist Metallverbindung
o Metallgehalt

Die Produkte enthalten zuséatzlich:
o Ist Metallverbindung
o Metallgehalt
o Metallausbeute
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