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1. Was ist Beilstein CrossFire Commander V7 ?

¢ Faktendatenbank, nach chemischen Verbindungen geordnet

¢ Inhouse-Version der Beilstein-Datenbank der Organischen Chemie

mehr als 9,8 Millionen Verbindungen mit ihren Strukturen, chemischen und physikalischen
Daten sowie den zugehdorigen Literaturzitaten ab 1771

10 Millionen Reaktionen dieser Verbindungen

Suche moglich tber (Sub)strukturen bzw. in ca. 400 Eigenschaftsfeldern

Hyperlinks zwischen den chemischen Verbindungen, Reaktionen und Literaturzitaten
Vierteljahrliche Aktualisierung unter Auswertung von ca. 150 Zeitschriften

Jahrlich kommen ca. 500.000 neue Exzerpte hinzu, Riickstand zur aktuellen Literatur ca. 1
Jahr

2. Welchen Inhalt hat die Datenbank?

Nicht nur fir Organiker interessant - auch Physikochemiker, Physiker, Chemieingenieure,
Pharmazeuten, Biochemiker, Biologen, Mediziner finden in 8 Millionen einzelnen
Stoffdatendossiers vielfaltige Informationen:

Informationen zur Identifizierung - Struktur

- Chemischer Name

- Beilstein Registrierungs Nummer

- Summenformel
Chemische Informationen - Angaben zur chemischen Reaktion

- Angaben uber Derivate

- Isolierung aus Naturstoffen

- Daten zur Konstitution
Physikalische Eigenschaften - Struktur- und Energiegréf3en des Molekiils

- Physikalische Eigenschaften

- Weitere Zustandsbeschreibungen und

mechanische Eigenschaften

- Thermochemische Daten

- Optische Eigenschaften

- Spektren

- Magnetische Eigenschaften

- Elektrische Eigenschaften

- Elektrochemisches Verhalten
Eigenschaften von - LOsungsverhalten
Mehrkomponentensystemen - FlUssig/Flussig Systeme

- Flissig/Fest Systeme

- Flussig/Gasformig Systeme

- Mechanische und physikalische Eigenschaften

- Transportphanomene

- Energetische Daten

- Grenzflachenphanomene

- Adsorption

- Assoziation

- Pharmakologische Daten
Pharmakologische, toxikologische - Okologische Daten
und 6kologische Chemie - Mobilitat (Verteilung in der Umwelt)

- Reaktivitat (Transformation)

- Verwendung
Bibliographische Informationen - Literaturzitate

- Patentzitate

Ca. 400 Eigenschaften konnen vom Beilstein erfasst werden.
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3. Welche Verbindungen findet man im Beilstein?

e Alle Verbindungen des Kohlenstoffs mit:
Wasserstoff
Nichtmetallen (Halogene, Chalkogene, N, P, As, Si, B)
Alkali- und Erdalkalimetallen
auch die Salze organischer Verbindungen sind enthalten

¢ Nicht im Beilstein sind:
C-Oxide
Kohlensaure und deren Thio-Analoge
HCN, HOCN, HSCN
Dicyan, Phosgen
Metallsalze von: HCOOH, AcOH, Oxalséaure

o Oligopeptide mit bis zu 12 Aminosaureeinheiten sind enthalten

e groRere Biomolekiile (EiweilRe, Cellulose...) und Polymere erst seit 2000 - und nur in
sehr geringem Umfang - in der Datenbank enthalten

¢ Charge-Transfer-Komplexe, m-Komplexe, Koordinationsverbindungen sind nur sehr
eingeschrankt vorhanden - bessere Quelle: Gmelin-Datenbank

4. Fur welche Fragestellungen eignet sich CrossFire?

e Suche nach Substanzen Uber die Verbindungsnamen, CA-Registry-Nummern oder durch
die graphische Eingabe der Struktur oder von Strukturelementen

Beispiel: Welches weit verbreitete Medikament verbirgt sich hinter der Chemical-Abstracts-
Registry-Nummer 50-78-2?

- Ergebnis: alle gespeicherten Daten, Praparationen und Reaktionen von Aspirin

e Suche nach Substanzen, die bestimmte Kriterien erfullen sollen mit physikalischen Daten
und anderen Eigenschaften als Suchargument

Beispiel: - alle Bromphenole mit Siedepunkten zwischen 177 bis 200 Grad Celsius
- Verbindungen, die aus bestimmten Pflanzen extrahiert werden
- Substanzen mit antiviralen Wirkungen

- Ergebnis: alle gespeicherten Daten, Praparationen und Reaktionen zu den
gefundenen Verbindungen

e Suche nach Reaktionen Uber die
Verbindungsnamen oder durch die
graphische Eingabe der Struktur oder \
von Strukturelementen
Beispiel: /N —
- Ergebnis: Reaktionsdetails /
und 2 Textstellen zur
Herstellung von \
6-Nitro-Nicotinsaure 0/ \O g
Reactant 1 0] )

Product 1
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5. Kann man das Programm auf dem eigenen Rechner
nutzen?

o Bei Nutzung der Beilstein-CrossFire-Datenbank von den Arbeitsplatzrechnern der
Fakultatsinstitute oder von zu Hause aus muss das Beilstein-Programm lokal installiert
werden!

Von zu Hause aus: zusatzlich VPN-Client installieren!
Hinweise: http://pinguin.biologie.uni-jena.de/fachinformationsportal/beilstein.html

¢ Voraussetzung fiir lokale Installation:
Ausflllen eines Webformulars unter
http://ulblin01.thulb.uni-jena.de/thulb_beilstein/sc_form.php
Mit dem Webformular bestatigen Sie die Anerkennung der Lizenz- und Nutzungsbedingungen
und werden Uber einen Link zum Download der Software weitergeleitet.
Fir den Download der Software ist ein UNIX- Account des Rechenzentrums erforderlich.

6. Wie startet man das Beilstein-CrossFire-Programm?

&
o Doppelclick auf Beilstein-Commander-lcon glbei lokaler Installation

- auf dem eigenen Rechner

- an folgenden Rechnern der Zweigbibliotheken der ThULB:
1. ZWB Chemie Humboldt-Str. 11 am PC 495 ; PC 536 ; PC 548 ; PC 509
2. ZWB Physik Max-Wien-Platz 1 am PC 507
3. Multimedialesesaal Bibliotheksplatz 2 am PC1320
4. ZWB Natwi | Ernst-Abbe-Platz2 am PC 535

- an allen Rechnern der ZWB Beutenberg, "Abbe Zentrum", Hans-Knoll-Str.1

. - im Rechenzentrum/MMZ:
Uber Start > Programme - Datenbanken - Crossfire Commander V7

Der Commander-Hauptbildschirm erscheint.

&F Fle Edt Task View Options Query Heln == =]

;‘-MDL' CrossFire Commander mﬂesults Reports | Alerts | Autolom
C ery

ch
Structure/R eaction editor,
st the stracture

and > | Search All Text 2
I

and =] Search Fields 2 Advanced Search |~ Clear Table w |

<~ Select (and edit) S earch Fom, Search Field. Query, or Hitset from left box and append to query I

SesrchContest [Substances  ~]  SlariSearch
Sort Entries above -

[For Help, press F1 fie: [ 4

Verlassen von CrossFire: <File> Exit
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7. Welche Moglichkeiten zur Suche hat man?
Predefined Search Forms (PSF), Textsuche oder
Struktursuche

Struktureditor: Fenster fiir eine Suche, die auf einer zu
zeichnenden Struktur aufbaut

Zugang: Doppelklick in dieses Fenster

= S T gl e] e i 015 pirad sa oA aruil| oder Auswahl aus Menuzeile <Task> Draw Structure
] /
| (IEL Results | Reports | A :'Is

E MDL. CrossFire Commander

Huem History Open Huery

Clear Query Select Databaze Draw Stiucture

Text in the Forms: ?| Query Builder ? ISearch it: BeilsteMAbstracts[2DD4a"D2]
Iboiling point Find | V4 — Free Sites: 5] [ Steren ——————
[T hetero atoms off |— )
| SearchFields |  Oueries [ all atoms
Fredefined Search Formz Hitzets —Seamh;i, = Allaw ———————
- Bibliographic Cata @ asstucture [ salts .
- Substance ldentification Data Shuchure/R eaction Search a3 reactant [ Qddl nngz
g ) ) [T izotopes
Double click to enter the Stucture/Reaction editor. € az product O ch
-\ Reaction Data Riight elick to copy or paste the structure, Eharges
P @& 3z reagent! [ radicals
~Phyzical at‘.a az catalystd B mistures
- Ypectrozcopic Data az zolvent I relat Markush
- Poarmacological Data
- Edntasicalogical Data Clear Structure | Extended Options |
- Solbility D ata
l+| Search All Text = P Truncate.. | Clear Text |
|2nd )| Search Fields 2 Advanced Search | Clear Table w |

Search Contest |_ m
Sart Entries abov% |b_l,.l Default i

Predefined Sesrch Forms: Fenster fir Suche,

die auf Fakten aufbaut

- Name, Namensfragmente, Summenformel,
CAS-Registry Number, Autor ...

Textsuche: Fepster flir Suche nach bestimmten Worten\
aus Titel bzw. Abstract der Publikationen bzw. nach
Erlauterungerybei den einzelnen Fakten

Zugang: Doppelclick auf die gesuchte Datenart Maskierung (Truncate): bei den gesuchten Worten ist

> Spezielle Eingabefenster 6ffnen sich auch eine Maskierung des Wortanfangs bzw. Wortendes
moglich (wichtig z.B. fir automatisches Mitsuchen der
Mehrzahl) /

Word search options

[
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8. Ubersicht: Was geht alles mit PSF?
( “Predefined Search Forms™ )

Die Verwendung der “Predefined Search Forms” ist eine Test in the Forms: ?
bequeme und nutzerfreundliche Mdglichkeit, Suchfragen | =| Find |
perfekt zu formulieren.

Search Fields | Cueries I
Hitzets I

Abhangig vom konkreten Suchkriterium wird die fertige Fredefined Search Forms

Suchmaske ausfiillen, O.K. angeklickt und die abschlielRende - Bibliographic Data

Frage wird automatisch im Hintergrund erstellt. - Substance |dentification Data
- Molecular Formula Search

Man kann wie ein Experte suchen, ohne sich um - Reaction Data

Feldbezeichnungen, Boolesche Operatoren und die - Physical Data

Trunkierung der Wortenden kiimmern zu missen @ -peciioscopic Data

acologi a
Mit den PFS sind folgende Suchen mdglich: M

- Solubility Drata

e Suche nach Autoren
e Vereinfachte Suche nach Substanzen mit der Substance Identification -Tabelle
(Name, CAS-RN-Nummer)

Suche mit der Summenformel

Suche nach Reaktionen

Suche nach Substanzen mit bestimmten physikalischen Eigenschaften (Mp, Bp, pK)
Suche nach Spektrennachweisen

(NMR, ESR, IR, UV, MS)

Die PSF-Suche nach pharmakologischen und toxikologischen Daten funktioniert leider noch nicht.

Beispiel: PSF fiir Suche mit der Summenformel

&2 Query Form | x|

Cancel | Clear | Help | QK. I

.
Molecular Formula Search
Element Counts: find formulas where an element count
iz | list
and I lizt
and I list
and
Mumber of Elements |= LI I lizt
and
Zearch Farmula: |
Eriter & formula like:
CEHE List of element symbols with count.
Cre0-900o0 1 0-200* Element symbals with ranges. Append an astetisk if additional elemerts are to be allovwed. :I
-
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9. Wie sucht man mit dem Namen einer Verbindung?
(bzw. mit Summenformel oder CAS-Registry-
Nummer) ( “Predefined Search Forms” )

1. Doppel-Klick auf <Substance Identification Data> bei ,, Predefined Search Forms*
2. Es o6ffnet sich eine Maske, in der die Suchfelder schon vorgegeben sind.

Tragen Sie Namen, Summenformel bzw. RN-Nummer in das entsprechende

Feld ein.

Cancel Clear Help | ]

i |
Vs
Substance Identification Data [ RN-Nummer ( z. B. aus Chemikalienkatalogen) mit
den Bindestrichen eintragen

Registty Numbers _| Die Registry Nummer ist nicht fiir alle Verbindungen

C d Regist eingetragen, d.h. fuhrt eine Suche mit RN nicht zum
e e L=l |= vI | 34805-19-1 = Erfolg, sollte die Recherche mit dem
Mumber [RM)

Verbindungsnamen, der Summenformel oder als

Chemical Abstracts Struktursuche wiederholt werden. J
Registry Mumber Iis ;I I N —
(M) |

Vergewissern Sie sich vor der

. . . Suche, ob das Gesuchte in der
Identification Properties gewahlten Schreibweise

LI I Uberhaupt im Beilstein -

enthalten ist. Benutzen Sie \ list
dazu die jeweilige ,Lupe".

Chemical Mame
Segments

Chemical Mame

Molecular Formuls N list
ends with

Er;ﬁm;nt Maleculat | -ortains Y \ list
Summenformel muss in Hill-Order |

Mumber of eingegeben werden: list

Fragments 1.Kohlenstoff, 2. Wasserstoff, 3. -
alle anderen Elementen in alpha-
betischer Reihenfolge, z.B.

Element Counts C28H6F50N604.

Element Court is | =

3. Mit dem <OK>-Button kehrt man in den Commander zurlick. Dabei erscheint im unteren
Fenster ,Search Fields® die ,verbale* Suchfrage.

4. Mit Dricken der  'Start Search Taste wird die Suche begonnen.

5. Nach abgeschlossener Suche erscheint der ,,Search Status Report“. Klicken Sie auf ,,View*.
Dann werden die Suchergebnisse angezeigt.

Hinweise zur Suche mit Verbindungsnamen:
o Beilstein verwendet IUPAC-Namen, d.h. die Namen sind in englisch!
e Deutsche Verbindungsnamen sind selten, Trivialnamen werden nur unvollstédndig aufgefuhrt.
e Handelsnamen sind kaum enthalten.

- Deshalb kann Namensrecherche nur als orientierender Einstieg empfohlen werden.
- Vorschlag:
e Zerlegen Sie den chemischen Namen in geeignete Fragmente und verknupfen Sie diese
mit and zur Suche im Feld ,Chemical Name Segments*
e Dabei sind Maskierungen der Wortenden mit * mdglich.
o Oft erhalt man so eine kleine Trefferzahl, die fur die weitere Auswahl geeignet ist.

- Ist eine Suche mit CAS-Registry-Nummern oder dem Namen bzw. Namens-
fragmenten ergebnislos, sollte eine Struktursuche durchgefiihrt werden!!!
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10. Wie sieht der Beilstein-Eintrag einer Substanz aus?

1. Nach abgeschlossener Suche erscheint ein Fenster, aus dem die Zahl der
gefundenen Substanzen hervorgeht.

Search Status Report

Database Query

total charge = 0, radicals = 0, componerts =1, no
impl. ring closures, no isotopes, no 15T

M

Beilstein Abstracts 2
1 Qos 1|Substances (2004412) / / origingl structure

Nach Anklicken von <View> ist ein Anschauen der Treffer moglich.

2. Zunachst sehen Sie nur die Struktur der Verbindung. Klicken Sie auf <List>, dann wird der
vollstandige Eintrag geoffnet.

27 MDL CrossFire Commander - [Beilstein Abstracts(2004/02): QD5 Sul stance 1 of 1]

[y

E MDL: CrossFire Commande
Histary | Print Hitz

= B_eilstein Ahstracts[2004./02)
- Saved Hitsets/Alert Hitsets
- Session Hitzets

i Hit1 BRM=5087495 C1zH11M

4: Q071 (1654 Reactions)
[ Q02 (1604 Reactions]
(: 0032 (451 Reactions)
0: 004 (2457 Citations]
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10
3. Im Full-Display-Modus erscheint rechts oben die Struktur der Substanz in einem kleinen
Fenster. Ist das nicht der Fall, dann klicken Sie auf

Durch das grofe Fester, das alle vorhandenen Felder zeigt, kann mit dem rechten Rollbalken
gescrollt werden.

@ MDL CrossFire Commander - [Beilstein Abstracts(2004/02): Q01 Substance 1 of 1] ,._.|D|_£|
&% File Edit Task Visw Options Window Help _ . (=1
ﬁ MDL CrossFire Commande Query mpoml Alerts | AutoNomI Substances: hit1 of 1
Substance =
Beilstein Registry Number 6665957 -
Chernical Name [3-phenyl-3-(4-tnfluoromethyl-phenosy)-propyl]-carbamic acid methyl ester
Autoname [3-phenyl-3-(4-tnfluoromethyl-phenoxy)-propyl]-carbamic acid methyl ester
Molecular Formula CygHgF 10y T
Molecular Weight 353,34 | Q343K =lalx]
Lawszon Mumber 14919, 5231, 1762, 289 H
Structure Keyword Stereo compound 3
Compound Type 1socyclic -
Constitution ID 5751775
Tautomer ID 6283472 . /n\/
Beistein Reference 6-13 |
Entry Date 1994/07/18 =
Update Date 1998/03/04
Field Availability List 1-4 of 4 o 7] B
|Code  Field Mame Cce.
|RX  [Reaction 4
\WNMR  Muclear Magnetic Eesonance 4
IR Infrared Spectra 1
|{CNR  |Reference 3
Reaction 1 of 4 @[] gl
Eeaction ID 3357342
BReactant BRIT 6692558 (S)-norfluczetine hydrochlonde
605437 carbonochlondic acid methyl ester
Product BEXT 6665957 [ 3-phenyl-3-(4 -trfluoromethyl-phenozxy) -propyl]-carbamic acid methyl ester
Mo, of Reaction Details 2
Eeaction Classification Preparation .
e cteo Autoren [ Band (Volume) ] | Seiten |
Solvent tetrahydrofuran
Ref 1 5850701, LigLink  , Joumal, Koenig, Thomas M ; Mitchell, Dawid, TELEAY, Tetrahedron Lett; EI; 35, 9; 1994; 1339-1342. =
[ Zeitschrift ] Sprache [ Jahrgang ]

[ Heft (Issue) ]

4. In der Field Availiability List sieht man die fiir die jeweilige Verbindung verfliigbaren
Datenfelder.
- Jetzt weill man, welche Informationen zu der Verbindung enthalten sind.

Field Availability List 1 4 of 4

Code Field Mame Oee.

Fio 4 Eeaction

MME  |Muclear Magnetic Eescnance
IR Infrared Spectra

CNE Eeference

h) = e s
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11. Wie sieht man sich die Suchergebnisse an?

1. Blattern zwischen den einzelnen Treffern im Hitset

I =

Mit Hilfe dieser Tasten ist es mdglich, in den Suchergebnissen zu blattern. Die linke/rechte Taste
ist die Sprunganweisung zum ersten/letzten Treffer, die mittleren Tasten blattern jeweils einen Hit
vor bzw. zurtick.

2. Navigationshilfe innerhalb eines Treffers: <View>

Viele Dokumente enthalten sehr viele Felder oder auch sehr viele Eintrdge in einem Feld, so dass
bloRRes Durchscrollen bis zur gesuchten Eigenschaft zu langwierig ist.

Benutzen Sie hier einfach die Hyperlinks der ,,Field Field Availability List
Availability“.

Beim Klick auf die gewlinschte Eigenschaft springt
der Kursor zu den entsprechenden

Eintragen.

Code Field IMame

RX Eeaction

Do Opons Wndow Hp MR Nuckar Magactc
i IR Infrared Spectra

ENR Eeference

Unter <View> sollten fiir eine optimale Ansicht
nebenstehende Hakchen gesetzt werden.

All Fields: Vollanzeige: Alle Felder mit
Strukturformeln der Substanz und aller Reaktionen

User View: Selbstdefinierte Displayvariante, die nur
die bendtigten Felder enthalt

Achtung: Wichtig bei Suche nach Praparationen!
Reaction View: Hier kann ausgewahlt
werden, welche Reaktionen der
gesuchten Verbindung angezeigt werden:
alle Reaktionen
Substanz als Ausgangsstoff bzw.
Substanz als Produkt von Reaktionen
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12. Wie druckt man einzelne Suchresultate aus?

. , . ~Hange
2. Wahlen Sie aus, wieviel ausgedruckt werden soll:\ - "
.. . . . b Hit
- nur ausgewahlte /Reaktionen/Eigenschaften des speziellen e
Treffers, der gerade betrachtet wird (Selected Facts) | @=E=ERLEEE
- alle Reaktionen/Eigenschaften dieses Treffers (Current Hit) ™ Range of Hits
- mehrere/alle Treffer mit allen Reaktionen/Eigenschaften (Range...) From: I—1 i I—E

1. Klicken Sie in der MenlUleiste auf das Druck-Icon. =
Print

Enter hithumber or range of hitz

Empfehlung:

Drucken Sie nur ausgewahlte Fakten aus!
Dazu setzen Sie bei der (den) ausgewahlten Eigenschaft(en) ein Hakchen.

Isolation from Natural Product
[zolation from MNatural Product  Aromastoffe des gruenen Tees

Ref 1 4788276, LigLink  ; Journal; Nose, ABCHAS, Agric Biol Chem.; 35; 1971; 261,267, 268,

Dabei ist zu beachten, dass die Auswahl der ,Selected Facts” nur flr den gerade betrachteten
Treffer gilt. Bei mehreren Treffern jedes Mal neu anklicken!

Grundsatzlich gilt:

Wenn nicht spezielle Felder angeklickt wurden, werden alle dargestellten Reaktionen und
Eigenschaften ausgedruckt!!!

Da Dokumente haufig sehr lang sind und viele Eintrage enthalten, sollte man sich gut iiberlegen,
ob wirklich alles ausgedruckt werden soll.

Oftmals ist ein Export der gewilinschten Daten in ein Word bzw. HTML-Dokument besser.

Achtung: Wenn Sie die Rechner in der Chemiebibliothek nutzen, ist ein Ausdruck nicht
moglich! Hier bleibt nur der Export der Daten als Ausweg!
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13. Wie exportiert man Suchresultate in eine WORD-
Datei?

1. Setzen Sie bei der (den) ausgewahlten Eigenschaft(en) ein Hakchen.

Isolation from Naiural Product \D

[solation from Natural Product  Aromastoffe des gruenen Tees

13

Ref 1 4788276, LieLink ; Journal, Nose, ABCHAS; Agric Biol Chem.; 35; 1971; 261,267, 268.

_
2. Ein Klick auf diesen Button = 6ffnet Copy Fact to Report report.html
folgendes Fenster: » OpenitheReport

3. Klicken Sie unter ,,Options* bitte Set Report File...
»Include the Structure or Reaction Picture* Set Report Title
an, damit der Export auch die Strukturen Clear Report File
einschliel3t.
Copy Fact to Clipboard
4. Nochmaliges Anklicken von “~= und mit Copy Fact to VWord
,»Copy facts to Word“ wird der Export .
gestartet. Options
¥ Include the Structure or Reaction Picture Select all the Facts: Related Structure
Convert Structures to Bitmaps select all Facts
v Convert Structures to Molfiles Unselect all Facts selected

5. So sieht das dann im Word-Dokument aus:

Isolation from Natural Product (BS0203PR:Substances:Q01 hit 1, BRN 508755)

Isolation from Natural

Product Aromastoffe des gruenen Tees

4498533;LitLink; Journal; Nose et al.; ABCHAG; Agric.Biol.Chem.; 35; 1971; 261,267,

Ref. 1 268.

6. Das Exportieren nach Word funktioniert nur flr ausgewahlte Eigenschaften oder
Reaktionen innerhalb eines Hits.

Sollen Eigenschaften/Reaktionen von mehreren Treffern exportiert werden, muf} das
Setzen der Hakchen bei den bendtigten Fakten eines jeden weiteren Treffers wiederholt
werden.

Dabei werden die neu exportierten Daten bzw. Reaktionen automatisch am Ende der
geoffneten Word-Datei angehangt!

7. Vergessen Sie nicht, die Word-Datei unter einem selbst gewahlten Namen abzuspeichern!
Wenn Sie an Rechnern der ThULB arbeiten, bitte so vorgehen: Speichern Sie die Datei
auf ,V$ on Client(S:)* im Ordner ,,Export“ (Manchmal ist es ein anderes Laufwerk, U oder W,
aber es muss der Ordner ,Export* sein!!!!). Offnen Sie nun das Programm ,Netman* mittels
des Icons auf dem Desktop, ,,Offentlicher PC-Arbeitsplatz* links oben anklicken, dann
rechts oben Klick auf ,,Exportdatei mailen®“. Geben Sie Ihre Email-Adresse an, bestatigen
Sie die Eingaben. Die Email wird an Sie verschickt.
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14. Wie exportiert man Suchresultate in eine HTML-Datei?

1. Setzen Sie bei der (den) ausgewahlten Eigenschaft(en) ein Hakchen.
Isolation from Natural Product \D

[solation from Natural Product  Aromastoffe des gruenen Tees

Ref 1 4788276, LieLink ; Journal, Nose, ABCHAS; Agric Biol Chem.; 35; 1971; 261,267, 268.

2. Ein Klick auf diesen Button = 06ffne
folgendes Fenster:

I Selected Facts to Feport reportl] himl I

3. Klicken Sie unter ,,Options* bitte e F.E.E'E‘:L...
LInclude the Structure or Reaction Picture” '_];'_Efiﬂ'i Report File 2
an, damit der Export auch die Strukturen et Report Title...
einschliefit. Clear Report File

Copy Fact to Clipboard
4. Nochmaliges Anklicken von “ und mit Selected Facts ta Word

»Selected Facts to Report ...“ wird der Export _
gestartet. /Dptmns 3
v Include the Structure or Reaction Picture el L
: Select all Fact
Convert Structures to Bitmaps = e
i Unselect all Facts
¥ Convert Structures to Molfiles

5. So sieht das dann als HTML Dokument aus:
IJ‘ file: T Dokument e ¥20und¥ 20Einstellunge J Suc}lenl - B

Dmcken

i
Zurick Weitetleiten Heuladen Stop
£ alulail '_’.“‘Anfang G\Suche | JLesezeichen Google ‘I\-‘IetaGer ‘LemennﬂtSi.tmundVerst...

BRMN=508755" \

Zur Ansicht wird das Internet
Plug-In “Chime” bendtigt, das
automatisch mit Crossfire
installiert werden kann.

Das Plug-in funktioniert mit dem
Internet Explorer bzw. mit
Netscape

solation from Natural Product (Beilstein Abstracts(2004/02):Substances:508755 hit 1, BRN 508755)

Isalation frorm Matural Product | Aromastoffe des gruenen Tees

Ref 1 44958533; Journal; Mose et al.; ABCHAE; Agric.Biol Chern.; 35; 1971, 261 267, 268,

6. Das Exportieren in die HTML-Datei funktioniert nur fiir ausgewahlte Eigenschaften oder
Reaktionen innerhalb eines Hits.
Sollen Eigenschaften/Reaktionen von mehreren Treffern exportiert werden, muf® das
Setzen der Hakchen bei den bendtigten Fakten eines jeden weiteren Treffers wiederholt
werden.
Dabei werden die neu exportierten Daten bzw. Reaktionen automatisch am Ende des
Reports angehangt! Damit Sie das aber auch sehen, muf} beim Betrachten der Seite mit

7. Wenn Sie fir jeden Hit eine eigene Datei mdchten, vergeben Sie unter :,Define Report File"
jeweils einen neuen Namen vor dem Export. ~ mEmsmemessesessasesess ]
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15. Wie sucht man nach Arbeiten eines bestimmten
Autors?

1. Doppel-Klick auf <Bibliographic Data> bei ,Predefined Search Forms*

2. Es offnet sich eine Maske, in der der Name des gesuchten Autors/Erfinders eingegeben werden
kann.
Mit den Suchfeldern ,Zeitschriftentitel“ bzw. ,Publikationsjahr kann die Suche
eingeschrankt werden.

Cancel | Clgar Help | 0k

|Bih|iugraphic Data

title, abstract) which

Find all citations where —
Authar starts with ;I I |\/.|.it Hilfe des Rollbalkens
kénnen Sie zwischen
Patent Azsignee | | unterschiedlichen Méglichkeiten
ends with o wahlen: is - starts with -
cortains &g.amith, jahn | ends with - contains
Journal Title |s¢arts with ;I | list
e.q. j.am.chem.soc, /
CODER starts with  |= ) L list
I J I Vergewissern Sie sich vor der
Article Tile [starts with =] | Suche, ob das Gesuchte so list
Uberhaupt im Beilstein
Blulliestian Vesr |= =] | enthaltgn. ist. I.?:'enutz.en Sie list
dazu die jeweilige ,Liste".
&.g. 19941 3
Search in Citation Basic Index
Search any keyword in
&l citation fields (author, |starts with =] | list

e Den gesuchten Autor mit dem Nachnamen zuerst eingeben, nach einem Komma (und meistens -

aber nicht immer! - einem Leerzeichen) kénnen Initial(en) bzw. Vorname(n) folgen. Beispiele:

brooks, b.r.
brooks, Bernard
brooks, bernard r.
brooks, Bernie

e Um sicherzustellen, dass moglichst alle Arbeiten eines bestimmten Autors ermittelt werden,
sollte man mit der ,Lupe” die alphabetische Liste der vorhandenen Autoren Uberpriifen.
So findet man auch abweichende Schreibweisen, z.B. Litschew oder Litchev.

- Achtung: Diese verschiedenen Schreibweiden miissen dann einzeln gesucht werden!
¢ Achtung bei deutschen Namen mit Umlauten!!!
Diese missen auch ,aufgeloest” gesucht werden: 6 bzw. oe oder o

15

e Die Maskierung des Wortendes mit * kann hilfreich sein bei der Suche von Nachnamen. Allerdings

kénnen hier auch falsche Autoren mit gefunden werden, wenn zu viele Buchstaben vom Namen

maskiert sind.

3. Mit dem <OK>-Button kehrt man in den Commander zurlick. Dabei erscheint im unteren Fenster ,Search

Fields“ die ,verbale Suchfrage.

4. Mit Driicken der Taste <Start Search> wird die Suche begonnen.

5. Nach abgeschlossener Suche erscheint der ,,Search Status Report“. Klicken Sie auf ,,View*.
Dann werden die Suchergebnisse angezeigt.

e Jeder gefundene Hit ist der Nachweis eines Artikels des gesuchten Autors, meist mit allen in diesem

Artikel aufgefiihrten Substanzen und Reaktionen.
o Uber die farbigen Hyperlinks in kursiver Schrift ist es méglich, sofort zu Reaktionen bzw.
Verbindungen zu gelangen

e Rot (unterstrichen und kursiv) - Reaktionen
e Schwarz (unterstrichen und kursiv) - Ausgangsstoffe
e Blau (unterstrichen und kursiv) - Reaktionsprodukte
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16. Wie sucht man Praparationen/Reaktionen mittels

“Predefined Search Forms“?

-—

. Doppel-Klick auf <Reaction Data> bei ,,Predefined Search Forms* (linke obere Box)

2. Es offnet sich eine Maske, mit der nach Ausgangsstoffen, Produkten, Ausbeuten,
Katalysatoren und Lésungsmitteln flir Reaktionen gesucht werden kann.
Tragen Sie den Produktnamen (und eventuell einen Ausgangsstoff) in das entsprechende

Feld ein.

3. Mit dem <OK>-Button kehrt man in den Commander zuriick. Dabei erscheint im Fenster

des Fakteneditors die Reaktions-Suchfrage.

o A

Dann werden die Suchergebnisse angezeigt.

. Mit Driicken der <Start Search>-Taste wird die Suche begonnen.
. Nach abgeschlossener Suche erscheint der ,,Search Status Report“. Klicken Sie auf ,,View*.

Reaction Data

Find all reactions where

Reactant name Istarts W'rthj I

Product name

Istarts with ;Iq-l/g

Reagent/CatalystiSalvent | starts with =] |

ield E =l

Search in Reaction Basic Index

Search any kesyward in

all fields related to -
reactions ar chemical Istarts iy ﬂ I

data which

Mit Hilfe des Rollbalkens \
kénnen Sie zwischen
unterschiedlichen

Moglichkeiten wahlen.

o

Vorschlag:

Wahlen Sie ,contains“ und
zerlegen Sie den chemischen
Namen in geeignete
Fragmente, die mit and zur
Suche verkniipft werden.

o

o

| .

i

Dabei sind Maskierungen der
Wortanfange und -enden mit
* maglich.

Beispiel: —

*chloro* and *benzene*

o

Hinweis: Sollten Sie bei einer solchen Suche keine Ergebnisse erhalten, so suchen Sie die

Reaktionen noch einmal Uber eine Struktursuche!
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17. Wie zeichnet man eine Struktur?

17.1 Zeichenwerkzeuge und Hilfsmittel

Achten Sie darauf, dal} das CrossFire-Zeichenprogramm
ausgewahlt ist. Stucture Editors

-" N -y
MDL CrossFire Cammander - [Query for Server de  MDL ISIS/Draw
&% File Edit Task View™ Options Ouery Help

—,‘ MDL: CrossFireCr Select Structure Editor..
I Define Stracture/Feaction Viewr .

Thafisna Prafavarmnan

" MDL Draw [possibly not installzd)

+ MOL CrossFire Stucture Editos

Cuery History | | Open Query| 5

Mittels Tasten und der Maus werden Strukturen fiir eine anschlieRende Struktur- oder
Reaktionssuche gezeichnet.

~— ",

Menlileiste
ermaglicht Zugriff auf alle Funktionen zum Zeichnen,

Andern und Definieren von (Gub)strukturen.

{4 Structure Editor
% Ble Edit Task Wiew Opftions ditmode Query ‘Window Help

[c o|n[s|el=ln = [~=|=[: o=z ] [l Foy Fal = Y
] [T i = N A L
i

S

o
Q VT v N
S [ standardleiste \ [ Funktionsleiste \
ﬁ ermiglicht schnelle Auswahl von

& . unmittelbaren A’_{Dmen und

—| } Zeichenwerkzeuge Zugriff auf haufig Bindungstypen bz,

A benétigte Templates

G, Funktionen (vorgefertigte

e iz.B. Drucken) | Strukturfragmente)

& ' / \

e \"\-\_ d_/» '\L__ B
Q

& 2|

E

Schaltet in Schaltet in Schaltet in
Reaktionseditar Struktureditor commander
Zeichenwerkzeuge
I i Zeichenstift
i1l Auswahl
) Lasso-Auswahl
&2 || LOschfunktion fir Bindungen und Atome

i+*|| Rotation von (Sub)strukturen

A || Atomlisten und
G, Generische Gruppen zur Definition von Substitutionsmaéglichkeiten

Zoom Funktionen
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Auszuwahlende Atomarten fiir den Zeichenstift

Mit der Pfeiltaste > wird das rechts im Fenster ausgewahlte
Atom voreingestellt.

Wahlbare Bindungstypen flir den Zeichenstift

=EEE

Ay

Mit - wird die rechts im Fenster definierte Bindung
voreingestellt

Ay
Double/Tripl
Lp

Diowenn

Steric Unkno

Templatefile und Templates
Hlalolelo|o

Mit diesem Button lasst sich eine Sammlung von vorgefertigten Strukturen und funktionellen
Gruppen (Templates) 6ffnen.

Diese Sammlung muss allerdings vorher im Struktureditor unter <File><Template> ausgewahlt
werden. ( Dabei Pfad beachten c:/Bc/Template)

i | Durch Anklicken eines der Symbole wird
diese Struktur in das Zeichenfenster kopiert.

Vorhandene vorgefertigten Strukturen (Templates)

AMINACID.BSD NATPRNOS.BSD SUG_OPEN.BSD
Aminosauren Naturstoffe, die S im Ring Zucker (offen)
AROMATIC.BSD enthalten SUG_RING.BSD
Aromaten NUCLEOSI.BSD Zucker (zyklisch)
CHAINS.BSD Nucleoside TERPEN.BSD
Ketten POLYATOM.BSD Terpene
CYC_ALK.BSD Coordinationsverb.

Cycloalkane PORPHYR.BSD

HETEROCY.BSD Porphyrine

Heterocyclen RESIDUE.BSD

NATPRN.BSD Funkt. Gruppen

Naturstoffe, die N im Ring STEROIDS.BSD

enthalten Steroide

17.2 Zeichnen von Strukturen

7]

Die Bildung von Strukturen erfolgt entweder mit den Templates oder durch freihandiges Zeichnen
mit dem Zeichenstift, der durch Anklicken aktiviert wird.

Der Kursor wird auf das ,,Zeichenbrett” gestellt. Die linke Maustaste Klicken und gedrtickt halten,

um das erste Atom zu positionieren, dann die Maus zum gewlnschten Endpunkt der Bindung
ziehen, Maustaste loslassen um dort das zweite Atom zu setzen usw.
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{4 Structure Editor

[Z] File Edit Task Wiew Options Editmade  Bindungsordnung und Endatom sind durch die

[c o|n|s|r|=ln ~] —=|=J= =] Voreinstellungen in der Funktionsleiste bestimmt, z.B.

D= =] 3‘3|||§| ﬁl@ﬂlﬂ C-Atom und Dreifachbindung.

Um den Bildschirm Ubersichtlicher zu halten, wird per Voreinstellung das Formelzeichen C fir die
Kohlenstoffatome unterdriickt. Sollen die C-Atome doch erscheinen oder als Punkte dargestellt
werden, wird das unter <Options><Molecule View> <Atom View> eingestellt.

Falsche oder nicht mehr bendtigte Atome bzw. Bindungen kann man mit dem Radiergummi
einzeln ausloschen. Groflieren Teilstrukturen mit dem Lasso markieren und <Entf> driicken (oder
<Edit><cut>) wahlen.

Wasserstoff-Atome miissen normalerweise nicht gezeichnet werden. Sie werden automatisch
fur jede freie Valenz angenommen.

Ausnahmen
¢ H-Atome zur Definition von Stereozentren miissen gezeichnet werden.
(“Stereo Search” unter <Options> im "Commander’-Hauptmeni muss bei der Suche
eingeschaltet sein!)
e H-Atome zum Ausschluss von mit H-Isotopen markierten Verbindungen missen
gezeichnet werden.
(Mit dem <Select>-Tool die entsprechenden H-Atome markieren, dann
<Query> <Exclude Isotopes> )

Sowohl die gezeichneten Atome (A) als auch die Bindungen (B) lassen sich im Nachhinein
durch Anklicken des Atoms oder der Bindung andern.
Der Stift zeigt ein A oder B, wenn er richtig positioniert ist.

Es 6ffnen sich Fenster, die eine Definition der Atom- oder Bindungseigenschaften erlauben:
Atomattribute- bzw. Bindungsattribute-Box.

Atom Attributes (1) [ x|

Symbol:

Copey c || Hier ist es méglich, u.a. die

Atomart zu definieren.

Atomattribute-Box

Exclude atom |

Free Sites: [MA% [E] Heoummin  [I [E]| Free Sites: MAX (beliebige Anzahl
veleney [ [ Hecounthgc [ [ von Substituenten oder H-Atomen

omge [ R ) modlieh)
s e <l Soll Substitution erzwungen
. - Eieset | werden, H-Count-Min/Max festlegen).
Fadical I— E Adtachments.,. |
[~ Setto Current [~ SetUserDefined
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Bond Attributes (3 - 4) X

" Dgukle

™ Triple

£ Ay

i~ Single / Double

" Double / Triple

Topology:
Iring ar chain ll £ Up

= Diown
[ Setta Current

[T SetUser Defined ¢ Steric Unknown

| " Double Steric

Verknupfen von Teilstrukturen

Juli 2007, Heike Gébel, VS der Chemisch-Geowissenschaftlichen Fakultét

Bindungsattribute-Box

Hier ist es moglich, die Art
der Bindungen festzulegen
oder den Bindungstyp

ganz offen zu lassen (Any).
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C
C/ \\c c Ersten Ring in der Funktionsleiste oben aussuchen, anklicken und
\ / / \ positionieren, zweiten Ring daneben legen.
c——=C c——=C
C Erfasst man eine ausgewahlte Teilstruktur an einer Bindung und
C/ \c schiebt diese Uber eine Bindung der anderen Teilstruktur, so
\ / \ verschmelzen beide Bindungen unter Drehung einer Teilstruktur
W d—C miteinander.
o C Erfasst man eine ausgewahlte Teilstruktur an einem Atom und
C/ \c/ \ verschiebt es auf ein Atom der anderen Teilstruktur, so
Dt verschmelzen nur diese beiden Atome miteinander. Eine Drehung
\ / einer Teilstruktur erfolgt nicht.
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18. Wie importiert man Strukturen aus ISIS Draw?

1. Zeichnen Sie die gesuchte Verbindung mit ISIS Draw.
2. Mit <File><Save> die Verbindung als .skc-File abspeichern.

3. Im Beilstein Commander unter <Options><Select Structure Editors> MDL ISIS/Draw als
bevorzugten Editor auswahlen.

22 MDL CrossFire Co»mander - [Query for Server de

Lt

Quem Histary Open Quem| 5

Select Structore Editor

4. Zum Offnen des Struktureditors ,ISIS Draw* Doppelklick im rechten Fenster des Haupt-
bildschirms .

5. Mit <File><Insert> wird die abgespeicherte
Struktur importiert.

1 181S/Draw - [Structure in MDL C
el File Edit Options Object Text T
@ INew
Qpen...

Bitte nicht <Open> verwenden.
Damit wird die Datei der gespeicherten
Verbindung zwar geoffnet, lasst sich aber
nicht mit dem Beilstein suchen!!

Insert
&
& Llose
AT I lmAdata AT T rmecCire T ammmandar

6. Mit dem i‘ - Button zurtick zum Beilstein Commander.

7. Die gezeichnete Struktur erscheint in der Strukturbox.
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19. Wie sucht man eine exakte Struktur?

1. Ist die zu suchende Struktur fertiggezeichnet, schaltet man mit
Commander zurick.
2. Die gezeichnete Struktur erscheint in der Strlukturbox.

Query Builder ? [Seaich in: Beilstein Abstracts[2004/§2) |
y A

in den Beilstein-

— — — — Free Sites: 5 Stereq: ——————
al charge = 0, radicals = 0, components = 1, noimgl. ringl closures, no hetero atame ;
izotopes, no IST / ﬁlj all atomns

— Search: Al
M % as shucture zalts
[T addl. rings
€ az reactant lalellile!
o (] 1zotopes
// az product [ charges
_,//- @ a: reagent! [ radicals
as catalyst! B mistures
as solvent W relat. Markuzsh
i
R\\_ “\.\\ Clear Struu:turel | Extended Options |

3. Rechts neben der gesuchten Verbindung kannﬁer Umfang einerfRecherche eingestellt
werden. Fur eine Exakte Suche darf bei ,,Free Sites“ bzw. ,,Allow* kein Haken stehen!
Nur dann erfolgt eine Suche genau nach der vorgegebenen Struktur.

| Query

4. Vergewissern Sie sich, dass unter <Query> bei
»AutoSearch ON“ kein Hakchen gesetzt ist\

5. Wihlen Sie links neben der Schaltflache |
<Start Search> den <Search Context>
<Substances> aus.

Search Context | Substances

Substances
Reactions
Citationz

Select Search Context

Sollten Sie das vergessen,
empfiehlt der Beilstein-
Commander den richtigen
Suchkontext. Folgen Sie

der
Empfehlung.

|

Gieiors R
o

|

6. Mit Klick auf die Schaltflache <Start Search> beginnt die Suche.
7. Nach abgeschlossener Suche erscheint der ,,Search Status Report“. Klicken Sie auf ,,View*.
Dann werden die Suchergebnisse angezeigt.

Erweiterung des Suchumfanges:

Durch Klick auf die gewtinschten Mdglichkeiten bei ,,Allow* kann man die Suche z.B. auf
Stoffgemische, Mehrkomponentenverbindungen (Salze), geladene bzw. radikalische
Verbindungen oder Stereoverbindungen ausweiten.

Lasst man auch noch Ringschlisse bzw. <Free Sites> (unspezifische
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Substitutionsmoglichkeiten an allen Atomen) zu, erreicht man eine umfassende
Substruktursuche.

20. Wie sucht man Halb-Reaktionen
(Praparationen von A, Reaktionen von B)
(?>A bzw. B> ?)?

1. Ist die zu suchende Struktur fertiggezeichnet, schaltet man mit in den Beilstein-

Commander. zurlck. 2

2. Die gezeichnete Struktur erscheint in der Strukturbox.

Query Builder 7 [Search in: Beilstein Abstracts(2004402)
Y A

e SR — m— —— —Free Sites: — Stereo: o
al charge = 0, radicals = 0, components = 1, noimgl. rig closures, no Ee e :
izotopes, no 15T f [ all atoms
~Search: > = Allawy: >
o % azstucture [ zals )
{7 as reactant C addl. rings
(] 1zotopes
// i) az product [ charges
_,//- Y/ @ a: reagent! [ radicals
as catalyst! B mistures
as sohvent I relat, Markush
R\\_ “\.\\ Clear Structure | Extended Options |

3. Rechts neben der gesuchten Verbinduré wird eingestellt, ob die Substanz als Reaktant oder
als Reaktionsprodukt gesucht werden soll.

4. Stellen Sie auch wieder den Suchumfang ein. Soll z.B. die nur Herstellung der exakten
Verbindung ohne mdgliche Substitutionen gesucht werden, darf bei ,,Free Sites* bzw.
»Allow" kein Haken stehen! Nur dann erfolgt eine Suche nach Praparationen / Reaktionen
genau der vorgegebenen Struktur.

5. Vergewissern Sie sich, dass unter <Query> bei
»AutoSearch ON“ kein Hakchen gesetzt ist

6. Wahlen Sie links neben der Schaltflache
<Start Search> den <Search Context>
<Reactions> aus.

Search Contest

Select Search Context X |

Sollten Sie das vergessen,
empfiehlt der Beilstein-
Commander den richtigen
Suchkontext. Folgen Sie der
Empfehlung.

Chotons
-

7. Mit Klick auf die Schaltflache
<Start Search> beginnt die
Suche.
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8. Nach abgeschlossener Suche erscheint der ,,Search Status Report“. Klicken Sie auf
,View®,
Dann werden die Suchergebnisse angezeigt.

21. Wie sucht man vollstandige (einstufige)
Reaktionen (A > B)?

1. Fir eine Suche nach Reaktionen zeichnet man im Struktureditor nicht nur eine Struktur,
sondern sowohl Ausgangsstoff(e) als auch Produkt(e).

Editmode
ﬂ‘ * Structure S
2. Mit dem - Knopf oder unter <Editmode><Reaction> Eeaction R

wird in den Reaktionseditor gewechselt.

Es erscheint eine neue Funktionsleiste (Reactant, Product...)

7 Structure Editor
% Ele Edit” Task “iew /Options

Editmaode

Query  Window Help

Feactant Pdeuu:txl Ungroup | Delete All Atom Mappings

D@ == 8| e

Mit dem Select-Tool == markiert man eine Struktur. In der Funktionsleiste hat man die
Méoglichkeit, fiir diese Teilstruktur die Rolle als Reaktant bzw. Produkt auszuwahlen. Das
Molekil erhalt einen Rahmen und ein “Etikett”, es erscheint ein Reaktionspfeil.

C\ C\ C\ ; :‘ H ! Bei mehreren Ausgangsstoffen (Produkten)
I T T T \L"CJE o ci| sollte jeder einzeln (nacheinander) als
g 3 LR;___:E'J | .7 1| “Reactant” (“Product’) definiert werden.

Soll die Struktur von Reaktant oder Produkt nochmals verandert werden, muss wieder in den
Struktureditor zuriickgegangen werden (mit <Editmode> <Structure>).

3. Mit dem <OK>-Button kehrt man in den Commander zurtick. Dabei erscheint im rechten
Fenster Reaktions-Suchfrage. Rechts daneben kann wieder der Suchumfang
eingestellt werden.

4. Vergewissern Sie sich, dass unter <Query> bei ,,AutoSearch ON“ kein Hakchen gesetzt
ist.

5. Wahlen Sie links neben der Schaltflache <Start Search> den <Search Context>
<Reactions> aus.

6. Mit Klick auf die Schaltflache <Start Search> beginnt die Suche.

7. Nach abgeschlossener Suche erscheint der ,,Search Status Report“. Klicken Sie auf ,,View*.
Dann werden die Suchergebnisse angezeigt.
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22. Wie sucht man mehrstufige Reaktionen?
(A->B->C=->D..) / N\

Beispiel: Herstellung von Anthracen-9-amin aus Propan Uber die N
Zwischenstufen Anthracen und Anthracen-9,10-diol.

1. Suchen Sie das Endprodukt Ihrer mehrstufigen Synthese wie in \ /
Punkt 20 angegeben.

2. Fur unser Beispiel Anthracen-9-amin erhalten wir 12 Reaktionen zur Herstellung:

Search Status Report M
“'our recent zearchles] had the following resulks: Hitzet Family (B of B]: Previouz Iig
Ho. |Select| Hitset Hits Context Database Query Options
----------------- BT
1 ¥ Q05 12 |Reactions Beilstein Abstracts _': / / : arigingl strocture
(2004404 | H
ety TTTTTTTT T

3. Suchen Sie in den Treffern nach Reaktionen mit Anthracen-9,10-diol als Ausgangsstoff.
(Reaktion 272834, Treffer 2)
Hier finden Sie die Literaturangaben von Textstellen, die die Herstellung lhrer letzten
Stufe beschreiben. Exportieren Sie alle bendtigten Angaben, wie in Punkt 12 beschrieben, in
eine Word-Datei.

Reaction Hitzet Famil_l,ll D 4
Reaction ID 272834 7
Reactant BRM 1875799 anthracene-9,10-diol
Froduct BRM 19405 [lanthrylamine EE QO6: Hit 2 !El »
Mo, of Reaction Details P \
Find similar reactions RERERELELE CRGGEEEEEEEE Co AR
Reaction Details : b i
g = T ' '
Reaction Classification Preparation ! [—— :
Reagent agueous NHs s o
Temperature 150 C ! o
Fressure 183877 - 20694 2 Tarr SR SR : w0
Mlote 1 Handhook
Fef. 1 1875033 Litl ink cdournal; Lauer; Aovama; Shingu; CHBEAM: Chern. Ber.; 71;
1938 11581, 1147,
Ref. 2 1815044 Litl ik cJournal; Shingu; KGKZAT, Kogyo Kagaku Zasshi; Spl. 42
=1938= 173 Chem.Abstr, 1943, 3083

4. Klicken Sie auf den schwarzen Hyperlink beim Anthracen-9,10-diol als Ausgangsstoff.
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5. Sie werden zum Substanzeintrag von Anthracen-9,10-diol geleitet. Hier finden Sie neben
allen Reaktionen (Eigene Reaktionen sowie Reaktionen zur Herstellung) auch alle
verfugbaren Eigenschaften.

Substance ldentification
Beilstein Registry Mumber 1875799

Beilstein Preferred RN 4981-66-2 b

CAS Registry Mumber 4981-66-2

Chemical Mame anthracene-9,10-diol i T
Anthrahydrachinon

Autoname anthracene-9,10-diol

mMolecular Formula CqaH4p02 s =

maolecular Weight 210.23

Lawszon Mumber 6203 B

Type of Substance isocyclic

Constitution 1D 1693076

Tautomer D 1799290

Beilstein Reference 0-08-00-00180, 1-08-00-00578, 2-08-00-00214, 3-08-00-01452, 4-

Field Availability List 1-10 of 14

Code Field Mame e,
RX Feaction 33
RSIR Felated Structure 2
COER Drerivative 4
CPry Crvstal Pronerte Dieserinting 1

2! MDL CrossFire Commander - [Beilstein Abstracts(20044

i

Higtary | Print Hitz

6. Vergewissern Sie sich, dal} =)- Beilstein Abstracts[20
unter <View> - Saved HitsetsAble
»Substance as Product only“ E- Session Hitsets
ausgewahlt ist, damit nur - O: Q07 (508 F
Herstellungsverfahren fir gt sl
Anthracen-9,10-diol angezeigt '
werden, aber nicht seine
Reaktionen.
Weiterhin sollte
»Structures included® L. 2209405 (1]
ausgewahlt sein, damit die &0 Q0 [12 R
Reaktionsschemata angezeigt
werden.

7. Scrollen Sie sich durch die Praparationen: Suchen Sie eine Herstellung aus Anthracen.
Sie werden bei der zweiten Reaktion flindig (Reaktion 279351).
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. Klicken Sie auf den roten Hyperlink der Reaktionsnummer. Es 6ffnet sich ein neues
Fenster, das alle vorhandenen Angaben zu dieser Reaktion liefert. Exportieren Sie wieder
alle bendtigten Angaben, wie in Punkt 21 beschrieben, in eine Word-Datei.

Reaction

Reaction 1D 279351

Reactant BRM 1905429 anthracene

Froduct BRM 1857949 anthracene-9,10-diol
Mo, of Reaction Details 1

Find similar reactions clich\iera

|

Feactnti
8]
:P_r-:_-cli-:;t_l """"""""""""""""""
Reaction Details
Reaction Classification Freparation
Feagent nlacial acetic aci
Fhido
Other Conditions anschl. mit MaoH
MHote 1 Handhook
Ref. 1 1966782 Litl ik cJournal; Schulze; CHBEAM, Cherm. Ber; 18; 18845; 3037.

9. Jetzt gehen Sie analog Schritt 4-8 vor.
Reaction 12 of /55 [ Mit Klick auf den schwarzen Hyperlink beim\_

Reaction ID 208810 .

garion - Anthracen als Ausgangsstoff kommen Sie zu
Reactant BRMN 1730718 propane d Subst int
Product BRM 1905429 anthracene essen substanzeintrag.
Mo. of Reaction Details 1 Hier suchen Sie eine Herstellung von
Reaction Classification Preparation Anthracen aus Propan (Reaktion 208810,
Reagent thromium steel tube Treffer 12). Nach Klick auf die rote
Efrﬂfirgiudﬁms 32&" g‘rgi Reaktionsnummer, speichern Sie wieder die
Find similar reactions click here \ Eﬁr?kct)t‘llgt?)re]sﬁ\hr:igegsne)n als Word-Datei ab (wie in
Maote 1 Handbook
Ref. 1 1730983, Litl ik cJournal; Cadman; IECHAD; Ind. Eng. Chem.; 26; 1934, 314, 319,
Ref. 2 1708338, Litl itk s Journal; Dunstan; Hague; Wheeler, IECHAD; Ind. Eng. Cherm ; 26; 1934; 307, 3049,
Ref. 3 1724880, Litl ik cJournal; Cambron; Bayley, CJREAE; Can. J. Res; 10; 1934; 145, 154,

|

R¥.ID=208810 T e \\\ """""""""" \\

et T ; L i !

Bmaetn T TTTTTTTooTTTTTTTe

10. Sind bei einer solchen ,,retrospektiven Syntheseplanung* die Zwischenstufen nicht

bekannt, d.h. nur Ausgangsstoff, Produkt und Anzahl der Synthesestufen wurden vorgegeben,
dann ist die Suche etwas miihsamer. Bei allen Reaktionen zum Zielprodukt miissen die
Ausgangsstoffe untersucht werden, ob diese ihrerseits Produkt einer geeigneten Reaktion aus
einem geeigneten Ausgangsstoff sind.
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23. Vergleich der Datenbanken Beilstein CrossFire
und SciFinder

Beilstein CrossFire SciFinder
Literaturdatenbank
Art der Datenbank Faktendatenbank (Bibliographische DB)
alle Bereiche der Chemie und chemische
. Verbindungen und Reaktionen der Aspekte angrenzender Gebiete (Physik,
Gebiet . ; : ) ) ;
organischen Chemie Lebenswiss., Geowiss., Ingenieurswiss.,
Medizin)
Stoffdatendossiers - fiir jede Substanz Literaturhinweise
Inhalt zusammengestellte Daten: (bibliographische Angaben, Abstracts und

Eigenschaften und Reaktionen

normierte Indexbegriffe)

Besonderheit

- umfangreichste Sammlung
spektroskopischer Datenverweise

- imposante Anzahl physiko-
chemischer, pharmakologischer,
Okologischer und toxikologischer
Daten von Naturstoffen sowie
Informationen zur Nutzung

enthalt weitere Datenbanken:
Chemcats — Chemikalien-Anbieter
EINECS - Regulatorische Daten

Zeitraum 1771 - heute 1907 - heute
Update vierteljahrlich taglich
Ruckstand zur 1 Jahr 2-3 Monate

Primarliteratur

Abstracts

fur Artikel ab 1980;

fur alle Publikationen

ca. 900.000 ab 1907; ca. 26,3 Mio.
Patente nur bis 1980 ab 1907 - heute
(Bio)-Polymere erst seit kurzem ja
Datensuche in ca. 400 Feldern nein

(in mehr als 180 auch numerisch)
Textsuchen/ . i .
Schlagwortrecherchen nur eingeschrankt ja
Struktursuchen ja ja
Substruktursuchen ja ja
Reaktionssuchen ja ja

Vorteile

reicht weiter zurick

vollstandiger und aktueller

- Beilstein und SciFinder erganzen einander und sollten trotz teilweiser Uberlappung fir
eine mdglichst vollstandige Recherche beide durchsucht werden.
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24. Beilstein CrossFire - Hilfen und Ubungen im Internet

Sie finden diese Liste im Internet unter:
http://www?2.uni-jena.de/chemie/ivs/beilhilf.htm

Dokumentationen

Beilstein Dictionary: German-English and English-German
http://www-sul.stanford.edu/depts/swain/beilstein/bedict1.html
German-English Terms for Physical Properties in Beilstein
http://www.indiana.edu/ cheminfo/tab10-05.html

German-English Terms for Reaction Chemistry in Beilstein
http://www.indiana.edu/ cheminfo/tab11-01.html

MIMAS: CrossFire Documentation
http://www.mimas.ac.uk/crossfire/docs.html

Allgemeine Tips und Hinweise, FAQs

ETH Ziirich: Tips und Tricks (FAQ) (deutsch)
http://www.infochembio.ethz.ch/Xfire_tips.html

UB Basel: Beilstein Crossfire FAQ (deutsch)
http://www.ub.unibas.ch/online/beilfaq.htm

MIMAS: CrossFire Problem and Query FAQ (englisch)

http://www.mimas.ac.uk/crossfire/faq.html

MIMAS: Tips For Faster Searching (englisch)
http://www.mimas.ac.uk/crossfire/search_tips.html

Zusammenstellung von Beilstein-Hilfeseiten (englisch) mit Bewertung
www.indiana.edu/cheminfo/beilstein_training.xls

Ubungen

FSU Jena: Ubungen zur Faktensuche (mit Losungshilfen, deutsch)
http://www.uni-jena.de/chemie/ivs/schulung/beilstein/uebungbeil 1 .htm

FSU Jena: Ubungen zur Struktursuche (mit Lésungshilfen, deutsch)
http://www.chemie.uni-jena.de/ivs/schulung/beilstein/uebungbeil2.htm

Uni Manchester, MIMAS: CrossFire training material
http://www.mimas.ac.uk/crossfire/training_material.html

Ausfiihrliche Suchanleitungen mit Beispielen/Tutorials

Beilstein CrossFire Minerva Database Quick Reference Guide - UCSD
http://scilib.ucsd.edu/electclass/Crossfire/

UW-Madison Libraries Beilstein and Gmelin Databases

(Quick Guide, Exporting, Fact Searching, Practice Exercises, Reaction Searching, Saving Property Data from a

Personal Computer, Structure Searching)
http://www.library.wisc.edu/libraries/Steenbock/beilstein/home.htm

Uni Manchester, MIMAS: Using Hyperlinks - Retrograde Synthesis
http://www.mimas.ac.uk/crossfire/example_terb.html
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25. Ubungen zu CrossFire

1. Struktursuchen

1.1. Zeichnen Sie folgendes Molekul: C\ /
(Punkt 17, Seite 17-20) __—Si
Suchen Sie das Molekul zuerst exakt "wie gezeichnet" \O
und dann als "Substruktur" mit Free Sites.

(Punkt 19, Seite 22)
Wie viele Verbindungen finden Sie maximal?
J

1.2. Wie viele Praparationen der nebenstehenden

Verbindung werden im Beilstein beschrieben?
Der Ausgangsstoff ist nebensachlich.
(Punkt 20, Seite 23)

1.3. Finden Sie die Herstellung von )
6-N|tro-N|kot.|nsaure. a.us ............................................ \N/
5-Methyl-2-nitro-pyridin.

Wie lautet die Reaktionsnummer?

(Reaction ID) \
/

(Punkt 21, Seite 24)

Reactant 1 O \O

Product 1

1.4 In einer zweistufigen Synthese soll aus
4-Chloro-benzonitril Benzoesaure-(4-chloro-benzoesaure)-anhydrid

o]

hergestellt werden. Machen Sie einen Synthesevorschlag!
(Retrospektive Syntheseplanung Punkt 22, Seite 25-27)

/

\
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2. Predefined Search Forms

2.1. Wie ist die chemische Struktur von Valium?
Ein anderer Name dieser Verbindung ist Diazepam.
Was fallt Ihnen bei der Namenssuche auf?
Suchen Sie mit ,Substance Identification Data ,, bei ,,Predefined Search Forms*
(Punkt 9, Seite 8)

2.2. Welches weit verbreitete Medikament verbirgt sich hinter der
Chemical-Abstracts-Registry-Nummer 50-78-27?
Suchen Sie wieder mit ,Substance Identification Data bei ,Predefined Search Forms*
(Punkt 9, Seite 8)

2.3. Wie viele Publikationen von Ernst-Gottfried Jager werden im Beilstein nachgewiesen?
Denken Sie bei der Suche an mogliche Namensvarianten!
Suchen Sie bei den Predefined Search Forms mit <Bibliographic Data>
(Punkt 15, Seite 15)

2.4. Speichern Sie zwei beliebige Textstellen von Jager als Word-Datei ab!
(Punkt 13, Seite 13)

2.5. Welche Autoren haben fiir die Substanz Sisymbrine ein IR-Spektrum beschrieben?
Suchen Sie mit ,Substance Identification Data” Gber den Namen bei ,Predefined Search
Forms® (Punkt 9, Seite 8) dann Feld IR.
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