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Elektronisches Laborjournal

Mit dem elektronischen Laborjournal haben Sie die [Taborjournal
Moglichkeit, Ihre wissenschaftlichen Projekte digital zu

verwalten und auszuwerten. Zu jedem Projekt konnen ac
Sie  Versuchsvorschriften,  Reaktionsgleichungen, | ™

. Zewsum: [zipam0 = - [Raoam A
eingesetzte und erhaltene Stoffe, Analyse- und T

Literaturdaten konsistent darstellen und archivieren.
Dadurch kann die Produktivitat signifikant erhéht und
einem Wissensverlust in Folge von
Mitarbeiterfluktuation wirksam vorgebeugt werden. | wow wemi 0 e 908
AulRerdem ermoglicht die Suchfunktion (Worter aber

auch Struktursuche) eine schnelle Suche nach

Projekten und deren Ergebnissen.

Projekte
Als erstes muss ein Projekt angelegt und ggf. Berechtigungen gesetzt
werden, sollten Sie eine entsprechende Berechtigung dafiir haben. Dazu

klicken Sie auf das Symbol &

AnschlieBend erhalten Sie folgende Ansicht mit den Reitern:

. Projekt bearbeiten
e Berechtigungen
e Projektbeschreibung [« 2]

e Ansitze Rl - | st et | hrsrmnien |

Projekt A02003 ) Gl

e Analysen/Dokumente

07.00.2020 ©][20.11.2020 @] >

General procedure (GP1) for the epoxidation of alkenes 10, 14, 18, 20, and 22 with

e Lliteraturangaben (projekty brojeiy meta-chloroperbenzoic acid (mCPBA)

P To a wel stirred suspension of NaHCO3 (1.26 g, 15 mmol) 12(90 mi) was added the corresponding alkene
E (2.6 mmol) in CHzCl2(90 mi), and then a sol n of MCPB, uiv., 75% purity) in CH2Clz(45 mi) was added

Der Reiter ,Projektbeschreibung” AY : )ﬂ
ist standardméRig aktiv, sodaR Sie B ’
gleich das Pflichtfeld der
Projektbezeichnung ausfillen

kénnen. Optional kdnnen Angaben

zum Projektstart, —ende und dem Projektstatus angegeben werden.
Angaben zum vorherigem und Folgeprojekt sind aktuell nur informativ
und haben keinen Einfluss auf Projektauswertungen. Auf der rechten
Seite befindet sich der Texteditor fur die Projektbeschreibung
(Versuchsvorschriften etc.).
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Struktureditor® weitergeleitet. In diesem kdnnen Sie die
Reaktionsgleichung zum Projekt erstellen. Dadurch werden
zu diesem Projekt alle eingegebenen Stoffe fiir zukiinftige
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Es ist auch moglich, daf’ Sie mit z.B. lhrem Smartphone Fotos e e >
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Suchen gespeichert.

aufnehmen und diese gleich in das Projekt hochladen
kénnen. Dazu Klicken Sie auf das Symbol 3 Es erscheint ein Fenster mit
einem QR-Code, den Sie mit Ihrem Smartphone erfassen und die
decodierte Adresse im Browser 6ffnen. Alternativ kdnnen Sie auch die
darunter stehende Adresse in der Adressleiste des Browsers eingeben.

— -
Bitte erfassen Sle mit Ihrem Endgerat folgenden QR-Code und 6ffnen die ermittelte URL im
rowser
5

H Bitte erfassen Sie nun die Bilder. Diese werden mit

dem Projekt Projekt A02U03 verkniipft

letztes erfasstes Bild

Bevor die Kamera aktiviert wird, missen Sie ggf. Ihrem Browser

die Berechtigung dafiir erteilen. AnschlieRend kénnen Sie die
Bilder aufnehmen. War die Datenlibertragung des Bildes
erfolgreich, wird es in der Box , letztes erfasstes Bild“ angezeigt.

Gesamtanzahl erfasster Bilder:
1

Auf der Ausgangsseite werden alle empfangenen Bilder
angezeigt.

Mochten Sie die Erfassung beenden, so klicken Sie auf die
Schaltflache ,fertig”. Auf der Ausgangsseite kdnnen Sie das Fenster
schlieRen und die Bilder weiterbearbeiten (s. Analysen/Dokumente).

Ansatze

Da es zu jedem Projekt mehrere Versuchsreihen oder Experimente gibt,
bei denen die Versuchsbedingungen variiert oder optimiert werden, um
bestmogliche Ergebnisse zu erzielen, kdonnen diese in Ansdtzen
gespeichert werden. Jeder Ansatz kann mit Notizen, Reagenzien und
Proben versehen werden. Die Proben wiederum konnen mit
Dokumente und Lagerorte verknipft werden.

1 Wenn Sie Ihre Reaktionen/Strukturen schon in einem anderen Struktureditor
angelegt haben, koénnen Sie durch Drag&Drop die Molekildatei
(*.mol)/Reaktionsdatei (*.rxn) oder die Strukurdaten importieren.
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Berechtigungen | Projektbeschreibung |FUF=2W  Analysen/Dokumente | Literaturangaben

+

Ansatzname Ansatznotizen Eingesetzte Reagenzien

Erfassungsdatum

Ersteller

Ansatz001 1,1,2,2,55,6/6-Octamethyl-7-oxadispiro{2.0.2. 1 -heptane (1) and 1,1,2.25,5.6,6- test; Menge: 2,00 X

18.09.2020 18:11 Uhr octamethylspiro[2.3-hexan-4-one (12). test2; Menge: 2,00 g X Probe: ProbeP3A1

Mustarmann, Max Testx; Menge: 3,00 d X Ort: Probenboxo1, Pos. 12 &
(a) The crude product mixture obtained from i 2ur Analyse EMSURE® ACS,I; Menge: 1,00 KGX W Status: abgeschlossen
mg, 26 » Reagenz hinzufigen Dokument (Analysen): NMR-
mmal), mCPBA (1.076 g 4.68 mmol, 1.8 equiv.) and NaHCO3(1.26 g, 15 mmol) was Spektrum(®

sublimed ar 1008C/0.1 Torr to give 11 (513 mg, 94%) as a coloriess solid, Rf=0.33
(hexane/Ex20 30:1), mp 94°C.

1H NMR (C6D6) d:1.21 (5, 12H, 4CH3), 1.03 (s, 12H, 4CH3). Probe: A02U3-AN01-2 .
13C NMR (C6D6) d: 72.2 (20), 18.1 (4CH3), 17.9 (40), 15.4 {4CH3). m Ort: test, Pos. 5 rad
IR (KBr), cm21: 2989, 2922, 1653, 1457, 1378, 1115, 1042, 952, 905, 766, 577, 637, Status: in Vorbereitung

436

EL-MS m/z: 208 (1%, M+), 102 (3% M+-CH3), 178 (4%, M+-2CH3), 163 (2%, M+-3CH3),

125 (12%), 96 (44%), 84 (20%), 21 (100%), 69 (30%). N o

B i 2 T, L2 R, 0 GO AT L) DT ) Probes 402034401 .
HRMS (EI) calcd forC14H240 (M+) 208.1827, found 208.1827 m est, Pos. &

> Ansatznotiz bearbeiten Status: abgeschlossen

> weitere Proben hinzufiigen

Ansatz002 ( l

Um einen Ansatz hinzuzufligen, klicken Sie auf das Symbol &&. Sie
werden um die Eingabe des Ansatznamens und (optional) der
eingesetzten Reagenzien gebeten. Weitere Reagenzien oder die
Korrektur des Ansatznamens konnen durch Klicken auf ,Reagenz
hinzufiigen” hinzugefugt/korrigiert werden.

Reagenzien

Reagenzien sind die flir den Ansatz bendtigten Produkte. Bei der
Eingabe der Reagenzien erscheint eine Vorschlagsliste. Durch Klicken
des Namens erscheint dann das Feld ,eingesetzte Menge”. Mochten Sie,
das die eingesetzte Menge automatisch vom verbleibenden Inhalt
abgezogen wird, so muss das entsprechende Kontrollkdstchen aktiv
sein.

Die ID wird automatisch gesetzt und entspricht einem registrierten
Produkt aus dem Chemikalienkataster.

[ Ammoniumacetat min. 97 | 20941 | @@ 250kc | [xe eingesetzte Menge aus Behalter abzichen

Mochten Sie ein Reagenz hinzufigen, welches nicht im
Chemikalienkataster registriert ist, so Klicken Sie in der Vorschlagsliste
auf den untersten Wert.

Proben

Proben sind isolierte Stoffe aus einem Ansatz und kénnen entweder
Rohgemische oder schon isolierte Reinsubstanzen sein. Fiir jede Probe
kénnen Sie einen Lagerort setzen?, Dokumente verkniipfen und den

2 Es kénnen nur Lagerorte festgelegt werden, wenn zuvor
Aufbewahrungsboxen auf der Seite , Lagerorte” angelegt wurden.
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Status festlegen.

Analysen/Dokumente

Messergebnisse werden meist in einem nicht offenen Dateiformat
gespeichert, weshalb eine Auswertung in GoeChem (noch) nicht méglich
ist. Die Ergebnisse kénnen aber zum Projekt hochgeladen werden, damit
die Projektbearbeiter diese dann verwenden kénnen.

Auch kénnen Sie natirlich Literatur zum Projekt bereitstellen.

Damit die Dokumente leichter gefunden werden, wird dem Dokument
noch eine Dokumentenart und (optional) die Probe zugewiesen.

Literaturangaben
Durch Literaturangaben im Laborjournal haben Sie eine Moglichkeit die
entsprechende Vorschrift oder Vorlage zum Projekt zu erhalten.

Durch Klicken auf das Symbol & erhalten Sie das

neues Dokument x

Formular, um zum Projekt die Literaturangaben |7 ormmmsnmnesmimsnbos
. .. . [ T - robel ~
hinzuzufiigen. Ist die DOI-Nummer bekannt, kann Laet | [peatcros :
diese zuerst eingegeben werden. Durch Klicken auf
Q werden die {brigen Felder automatisch®
ausgefillt. Durch Klicken auf neuanlegen wird die Literaturangabe
gespeichert.
In der Tabelle ist die DOI-Nummer mit der Webseite , www.doi.org"
verlinkt. Von dort erfolgt automatisch die Weiterleitung zum Artikel.
Daniel Frank, Sergei 1 Thomas Labahn, Armin de Meijere |
Cyclopropyl building blocks in organic synthesis. Part 81: Striving for unusually strained oxiranes: epa|
Tetrahedron
20022 | 58 35 |
7001-7007 |
1016/50040-4020(02)00695-6 | Q
e

Zu jeder Literaturangabe gibt es noch die Optionen ,bearbeiten” und
,loschen”.

3 Die Daten werden Giber eine REST-Schnittstelle von ,,api.crossref.org” bezogen
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Berechtigungen

Mochten Sie, dall mehrere Anwender an einem Projekt arbeiten oder
jemand anderes dieses Projekt bearbeiten darf, so kdnnen Sie in diesem
Tab die entsprechenden Berechtigungen den Anwender geben. Dabei
kénnen Sie nur Anwender auswahlen, zu denen Sie berechtigt sind oder
zu Abteilungen, mit denen Sie auf der Seite ,Profil (Abteilung)” eine
Kooperation eingegangen sind (interne Berechtigungen).

Mochten Sie jemand eine Berechtigung geben, der nicht in ,interne
Berechtigungen” zur Verflgung steht, konnen Sie in externe
Berechtigungen diesen aufnehmen. Dazu Klicken Sie auf ,externe
Bearbeitungsberechtigte hinzufiigen” und flllen das Formular aus.

Sollte Inr GoeChem-System von aulen nicht erreichbar sein, Sie aber
jemanden Bearbeitungsberechtigungen geben wollen, kénnen die Daten zum
GoeChem-Hauptserver iibermittelt werden. In diesem Fall werden noch
folgende zusatzliche Abfragen erfolgen:

Projektbeschreibung & -skizzen/strukturen

emternen Bearbeitungsberschtigten hinzufiigen

Projektdokumente: Alle Dokumente zum Projekt

cmusterm@zufalidomain.de

Sehr geehrter Herr Dr. Mustermann,

Probendokumente: Alle Dokumente, die mit der QUSQ v aes obe e v s en 1t 156 mese e

verkn(ipft sind

Probepaal

Es werden keine personenbezogene Daten aus

ot T o serciinng spichen |

dem Projekt zum GoeChem-Hauptserver
ubermittelt. Namen aus der Projektbeschreibung, in den Dokumenten oder in
der Probenbezeichnung kénnen nicht herausgefiltert werden.

Wurde die Probe vom bearbeitungsberechtigten bearbeitet und als
abgeschlossen markiert, erhalt derjenige, der die Berechtigung erstellt
hat eine Benachrichtigung und Sie kdnnen die Daten herunterladen und
in das Projekt integrieren. Nach dem Herunterladen werden die Daten
vom GoeChem-Hauptserver geldscht. Dadurch hat der urspringliche
Bearbeitungsberechtigte hat kein Zugriff mehr.
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Probenverzeichnis
Im Probenverzeichnis finden sie alle

Seite: 1]
[

Proben wieder, die im Laborjournal

als Probe, Reagenzien oder im

Reaktionsschema aufgenommen

wurden. Dadurch ist es moglich,
anhand der Struktursuche schnell
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sbgeschicssen

ein Ergebnis zu allen Projekten zu

erhalten, welches die Suche beinhaltet. Natlrlich ist auch eine

bei
Ansatznotizen durchsucht werden.

Stichwortsuche maoglich, der

Struktursuche

Fir die Struktursuche klicken Sie auf das Symbol &5 und geben

Ihre Struktur ein, nach der gesucht werden soll.

Als Berechnungsgrundlage fiir das Suchergebnis wird der
Tanimotokoeffizient* herangezogen. Bei
Struktursuche muss dieser Koeffizient 1,0000 sein. Bei einer
Struktursuche, in der diese Struktur vorkommt muss (wie der
Name schon hergibt) die gesuchte Struktur in der Zielstruktur
Ein Koeffizient muss wenigstens errechnet

einer exakten

vorkommen.

die Projektbeschreibung und

Eedx e[z [D0E
=B=[=~a000000
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O Suche exakt nach dieser Struktur

@ Suche nach Produkten. in der diese Struktur vorkommt
O suche nach Produkten, die dieser Struktur shneln

[ alle Abteilung der Einrichtung

[ alle Einrichtungen

worden sein. In einer Ahnlichkeitssuche wiirde folgende Suche auch zu

einem positiven Ergebnis fiihren.

N N

gesuchtes Produkt

or

gefundenes Produkt

* Der Tanimotokoeffizient ist ein Distanzindex zur Bestimmung der Ahnlichkeit
zweier Objekte. In diesem Fall wird fir jede Struktur und dem Suchmuster ein
Fingerprint erstellt und der Koeffizient ermittelt. Die Berechnungen werden auf

|u

dem GoeChem-Hauptserver mit der Software ,,OpenBabe

durchgefihrt.
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Ausblick

Folgende Funktionen werden in Kirze noch zur Verfligung stehen
e Probenverknipfung in den Serviceauftragen
e Probensuche auf der Seite ,,Produktsuche”
Dokumentenversion

e 17.10.2020: unkorrigierte erste Version
e (03.11.2020: Bilderimport tGiber Smartphone integriert



