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I 'nitiative Datenqualitit in der NMR-Spektroskopie

Kurzanleitung Quick Check

1l.nmrshiftdb2 aufrufen

www.nmrshiftdb.orgf‘i 2>

Rufen Sie nmrshiftdb2 in lhrem Internetbrowser unter der Adresse
http://www.nmrshiftdb.org auf.

2.Reiter ,,Quick Check”“ auswahlen

E Quici- Check Predi

About nmrshiftdb2

Wahlen Sie das QuickCheck-Fenster Uber den entsprechenden Reiter aus.

3.Einloggen (optional)

If wvou logi, yvour Quick Checlk results will be awvailable Iater!
@"@ X OB & S 8 B2 -h-

Y¥ou are not logged in. Please do so!

Login
S— \

Wenn Sie sich mit Ihnrem Benutzernamen einloggen, kdnnen Sie durchgefihrte Quick
Checks in Inrem Account speichern und spater wieder aufrufen. Au3erdem kénnen Sie den
CSEARCH robot referee als zusatzliche Option einsetzen.
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Neue Repqjstrierung
(Only n&,éssary for
contributing data)

Wenn Sie noch keinen Account haben, kdnnen Sie tUber den Link ,Neue Registrierung” einen
anlegen.

4.Geben Sie die Struktur des Molekuls ein.

Enter a personal ID for this Quick Check: |Eugennl |
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Do Quick Chedk

Zeichnen Sie die Struktur im Struktureditor. Alternativ kdnnen Sie auch SMILES-
oder InChI-Codes Uber den Ordner-Button importieren. Sie kdnnen dem Quick Check
im Textfeld an dieser Stelle einen Namen (,personal ID*) geben.

5.Klicken Sie auf ,,Do Quick Check” (optional)

T

Dadurch werden alle Shift-Felder entfernt, die fur die Struktur nicht bengtigt werden.
Wenn Sie eingeloggt sind und eine ,personal ID“ eingegeben haben, wird die
Struktur gespeichert.
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6.Geben Sie die chemischen Verschiebungen zu
der Struktur ein

Atom No. 13C chift Auto reassign

1 0@ 121,25 ]
2 Q0@ 114.45 O
| I:I 0@ i44.00 ]

Geben Sie *H- und C-Shifts in die jeweiligen Felder ein. Fir CH,-Gruppen stehen
lhnen zwei Felder zur Verfliigung. Wenn Sie das zweite Feld leer lassen, wird far
beide Protonen der erste Shift angenommen.

ODER

Input list: Input format
14€_3g
143.85
13781
131.31
121.14
115.53
114.21
111.05
55.84

as.ga

—

Geben Sie eine Shift-Liste in das grol3e Textfeld ein. Das Quick Check-Tool wird eine
automatische Zuordnung vorschlagen.

7 .Klicken Sie auf ,,Do Quick Check*

T

Das Quick Check-Tool vergleicht Ihre Eingaben mit der Vorhersage und bewertet
Ihre Zuordnungen anhand eines Ampelschemas.

Ao No- 13- Shift Auto reassign
114.21 |@O@ 1231 .25, diffr 7.04

121.14 | ©OT® 114.45, diff: 6.69
143.85 |©@@9 144.00, diff: 0.15
111.05 |8\ 145.55, diff: 35.60

@@ 3 311.20, diff: 25.09

oooooo

131.91 |@8D 1=1 .95, diff: O.04

55.8<% D89 ss5.97, diff: 0.13

39.9 DO zo.90, diff: 0.00

"
o
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i
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137.81 |@O®D 1=27.57, diff: 0.1

D000

"
M

115.53 | @@ 115.59, diff: 0.15
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Wegen der schlechten Vorhersagbarkeit werden Heteroatom-gebundene Protonen
nicht bewertet. Ihre Zuordnung kann aber der Vollstandigkeit halber eingegeben
werden.

1H shift Auto reassign 279 shift for diastereotopic atoms

OO 5.2z, diff: 0.12 []

OO 5. 55, diff: 0.21 []

©edP s.56, diff: 0.03

@O = .=z, diff: 0.00

5.96 29 5,93, diff: 0.03

W -l o m
L n w
[ 5] C"l“‘J

(|
(I
3.88 @O = .27, diff: 0.01 []
1
1
(|

5.06 @9 5,05, diff: 0.03

8.Korrigieren Sie einzelne Zuordnungen

Geben Sie hierfir die korrigierten Shifts in die entsprechenden Felder ein und
klicken Sie erneut auf ,Do Quick Check".

ODER

4 "!J'B 148.65, diff: 35.60
5 “J'ﬂ 111.30, diff: 35.09 %
5 MJ'II 131.55, diff: 0.04 [ |

Input list: Input format
11105

14639 I

Geben Sie die neu zuzuordnenden Shifts in das groRe Textfenster ein und wéhlen Sie
»Auto reassign“ bei den Positionen, die von Quick Check neu zugeordnet werden
sollen. Klicken Sie erneut auf ,Do Quick Check".

9.Rufen Sie gespeicherte Quick Checks auf
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2016-05-02 17:04:17.0 eugenol

2016-04-28 17:27:02.0 B—ﬂ Erhenzaldehvd

2016-05-02 14:29:22.0 indol

Wenn Sie eingeloggt waren und lhre Quick Checks durch Eingabe einer ,personal ID*

gespeichert haben, werden die gespeicherten Datensétze unter dem Struktureditor
angezeigt. Klicken Sie auf den Namen, um einen Datensatz aufzurufen.

Wenn ein CSEARCH report angefordert wurde, der zwischenzeitlich eingetroffen ist,
kann dieser nach dem Aufruf des gespeicherten Eintrags abgerufen werden.
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