Auswertung von Analyse Nr. 1 (Priifung auf Identitdt mit NIR)

1. Zunachst muss Windows in der Virtual Box gestartet werden. Dazu unten links im Start-Meni{ im
Suchfeld einfach Windows eingeben und starten.

Um den USB-Stick unter Windows zu finden: Uber Start-Menii -> Computer -> das Laufwerk media
auswahlen -> eigene y-Nummer -> dort erscheint der USB-Stick dann als Ordner

2. Sobald Windows hochgefahren ist, Excel 6ffnen. Dann unter oben links auf das Office-Symbol und
dann auf Optionen klicken. Unter den Reitern links auf Erweitert klicken. Als Dezimaltrennzeichen ein
"Punkt" einfligen und als Tausendertrennzeichen ein "Komma eingeben (dafiir muss Trennzeichen

vom Betriebssystem (ibernehmen inaktiviert sein). Dieser Schritt muss nur einmal an jedem Rechner

erfolgen und wurde ggf. bereits vom Vorganger erledigt!

=]

7

Neu

e )

Stfnen
Speichemn

=4 Speichern unter
Drucken

y
%] Vorbereiten

senden

e NP AT

Verdffentlichen

-
| Schlieken

16

3

Zuletzt verwendete Dokumente

1 vaselin
2 paraffin
3 vaselin

4 paraffin

T I ¥ %

+] Excel-Optionen | | 3 Excel beenden

Mappel

o oo
in %0

Excel-Optionen

Haufig verwendet
Formein
Dokumentprifung

Speichern

Erweitert
Anpassen

Add-ins
Vertrauensstellungscenter

Ressourcen

/7

1] Erweiterte Optionen fur die Arbeit mit Excel.

Optionen bearbeiten

V| Markierung nach Driacken der Eingabetaste verschicben
menung [ unten [ =]
Dezimalkomma automatisch einfigen
Stelenanzaht. [2
V] Ausfalikastchen und Drag & Drop von Zellen aktivieren
¥| Vor dem Uberschreiben von Zellen warnen
9 Diekte zembearvetung zuiassen
V| patenbereichsformate und -formeln erweitern
V] Automatische Prozenteingabe aktivieren
U] Autovemlistandigen ar Zelhwerte akthicren
eim Rllen mit ntelihiouse zoomen
V| Benutzer bei einer maglicherweise zeitaufwandigen Operation warnen
Wenn diese Anzahl von Zellen {in Tausend] betroffen ist: 33554 |+
[¥] Irennzeichen vom Betriebssystem abernehmen

Ausschneiden, kopieren und einfiigen

U] Optionen-Schaltflache beim Einfugen kopierter Daten anzeigen
U] Optionen-Schaltfliche beim Einfigen kopierter Daten anzeigen
U] Eingefugte Objekte mit ubergeordneten Zellen susschneiden, kopieren und sortieren

Drucken

Modus fur hohe Qualitat fur Grafiken

Anzeige -
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3. Die CSV-Datei mit den Werten in Excel 6ffnen/laden. Jetzt ist sich jedes Spektrum in einer eigenen
Zeile. Die einzelnen Werte befinden sich aber noch in der ersten Zelle und sind durch Kommata

getrennt. Diese wird nun bearbeitet, da dort Punkte als Trennzeichen fiir Dezimalzahlen verwendet
werden (z.B. 0.21581 statt 0,21581), womit die deutsche Version von Excel leider Probleme hat und
die Abfrage in der Datenbank nicht funktionieren wiirde.

4. Unter Suchen und Auswdhlen (ganz rechts oben im Fenster unter Reiter Start) auf Ersetzen klicken.
Unter Suchen nach: ein "Komma" einfligen, unter Ersetzen durch: wird nichts eingegeben (also ein

leeres Feld). Auf den Button Alle ersetzen klicken. Damit werden alle Kommas als Trennzeichen

geldscht.
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Start | Einfigen  Seitenlayout  Formeln  Daten  Uberprafen  Ansicht
=] 1 1 Hea Einfi - -
= & calibri cl -[A sl = |®-| =  standare - ﬂ ﬁjﬂ L_“ﬂ‘ 5= Einfagen = ? ﬁ
g 3 P - = 2 % toschen + | [g]~
Einfugen F X U-|Z-|[& A- 7o =5 <0 o0 Begingte  AlsTabelle Zellenformatvoriagen | . Sortieren  Suchen und
S A Ui ) B ST Formatierung = formatieren ~ - [HFormat - || 2~ und Filtemn - Auswahlen =
Zwischenablage & Schriftart = Ausrichtung = Zani ) Formatvorlagen Zellen Bearbeiten
| AL - | 0.1510.251 012154 0.11581 1.2151 1.205151
A B C D E F G H 1 J K L M N
1 |0.151

2 0.12510.21510.12140.11811.2511.2151
3 0.1210.510.1154 0.1581 1.151 1.5151

'S

1 .12154 0.11581 1.2151 1.205151

Suchen und Ersetzen

Suchen | Ersefzen

Suchennach: |,

[

Ersetzen durch:

Ersetzen ] [ Alle suchen ] [ Weitersuchen ] [ Schiefien ]
Mappe Blatt Name Zele Wert E
Test.csv  Test SAS1 0.1510.251 0.12154 0.11581 1.2151 1.205151 ‘—‘
Test.csv  Test $AS2  0.12510.21510.12140.1181 1.2511.2151 k¥
< i | s

3Zell(rn) gefunden

5. In Excel die Spalte A anklicken, sodass eine Markierung des Feldes erfolgt. Danach unter dem

Reiter Daten das Feld Text in Spalten anklicken. Das Option Getrennt auswahlen. Weiter klicken.

Unter Trennzeichen nur das Feld Leerzeichen auswahlen. Jetzt noch Fertig stellen anklicken.
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Start  Einfagen  Seitenlayout  Formeln | Daten | Uberprafen  Ansicht ©® - 7 x
5 Aus Access 5 5 [E] verbindungen " S 1?' % Le = = = patenaberpratung - % Gruppieren ~ 42
St B &) , AN0H . . . -
53 Aus dem Web e aften Z; Erneut Dbemehmen [Fi Konsolidieren < Gruppierung autheben - =3
Ausanderen | Verhandene Alle 2 sottieren | Filtern Textin Duplikate _ :
[ Aus Text Quellen~ | Verbindungen || aktualisieren - =2 Verknipfungen bearbeiten || & 7 Erweitert Spalten entfernen S Was-ware-wenn-Analyse = || B Teilergebnis
Externe Daten abrufen Verbindungen Sortieren und Filtern Datentools Gliederung 'T-
Al - fe |
A B c D E F g H 1 K L M N o
£ |
H
2
3 Textkonvertierungs- Assistent - Schritt 1 von 3
£ Der Textkonvertierungs-Assistent hat erkannt, dass Thre Daten mit Trennzeichen versehen sind.
£ Wenn alle Angaben korrekt sind, Kicken Sie auf 'Weiter ', oder wahlen Sie den korrekten Datentyp.
2 Urspriinglicher Datentyp
’ ateityp, der Thre Daten am besten beschreibt:
& - Zeichen wie 2.5. Kommas oder Tabstopps trennen Felder (Excel 4.0-Standard).
9 (7) Feste Breite - Felder sind in Spalten ausgerichtet, mit Leerzeichen zwischen jedem Feld.
10
= Import beginnen in Zeie: |1 2| Dateiwrsprung: | Ms-DOS (PC-8)
12
13
14
15 Vorschau der Datei C:\sers\cip\Desktop\Test csv.
16 1jp_1s1, 0.251, 0.12154, 0.11581, 1.2161, 1.205151 - 3
17 [2b.1251, 0.2151, 0.1214, 0.1181, 1.251, 1.2151 3
[2l.1z1, 0.51, 0.1154, 0.1581, 2.151, 1.5151 !
18 [a]
19 -
20 [ [
21
.
Start | Einfigen Seitenlayout Formeln Daten Ok
Calibri ~ |11 _||@/.-‘ . . . .
o e — Jetzt hat jeder Wert seine eigene Zelle, die
Einflgen J |\F &£ U ~||
= : : Dezi zei . . . .
S — = eneng D€ZimMaltrennzeichen sind richtig eingestellt und das
| AL - £ Spektrum kann in die Datenbank eingegeben werden.
A B .2 D E F G

1 [0.151 II 0.251 0.12154 0.11581 12.151 1.205.151

2 01251 0.2151 0.1214 0.1181
0.1154 0.1581

3 0121 0.51
a

1.251
1.151

12.151
15.151



6. Die aktuelle Version der Datenbank ist auf der Institutswebseite unter Studium ->

Lehrveranstaltungen -> 5. Semester -> Seminare & Praktika zu finden.

7. Jetzt kann man die Spektren zeilenweise in die Datenbank eingeben und auswerten

z.B. Zeile 1 auswahlen -> klick auf die Zahl (1) vor dem ersten Wert -> die komplette Zeile ist markiert

Strg + C -> kopiert die gesamte Zeile in die Zwischenablage

Die Datei mit der Datenbank auswahlen und auf der ersten Seite die Zelle A4 anklicken

9= datenbanknir_studi-version - Microsoft Excel [EEE =
m Start Einfigen Seitenlayout Farmeln Daten Uberprifen Ansicht v i@ o =
aa - £ 0.169175 V
A B C D E F 1 J K L Mo
1 Anfrage Spektrum hier eingeben ]
7 Wellenzahl
2 1] 2| 3] 4] 5] 6] 8 9 10] 11] 12
a 0.164175]  0.164324 0.164367 0.164252 0.163893 0.163151 0.162004 0.160774 0.160047 0.160199 0.161064 0.162133 0.

dann mit Strg + V die kopierte Zeile einfiigen.

Auswertung:

Nach der Eingabe des Spektrums kann man auf dem zweiten Tabellenblatt die Auswertung sehen.

a9~ = datenbanknir_studi-version - Microsoft Excel [ | B ||

m Start Einflgen Seitenlayout Formeln Daten Uberprifen Ansicht 2 e = g 2R

G21 - J< | 6-Aminohexansaure v

A B D E F G H E

1
z Ranking Dat
3

: Index Substanz Pearson Rang | Pearson Substanz Abkiirzung —
6 1|Fumarsédure 0.99960761] 110| 0.5720017)2 0.1
7 2|Fumarsaure 0.99938839) 108| 0.8720111 0.1
I8 3|Fumarséure 0.99919749) 109| 0.9720036 0.2
9 4|Maleinsdure 0.99887493] 21| 0.9918098 (3, 0.2
10 5|Maleinsdure 0.99866686| 23| 099176243, 0.2
11 6|Maleinsdure 0.9932345| 24| 0.9916586 0.3
12 7|Kaliumhydrogencarbonat (Grieform) 0.9975086| 358| 0.9191282|4- 0.2
13 8|Kaliumhydrogencarbonat (Grieform) 0.99690001] 406| 0.9100266 0.2
14 9|Kaliumhydrogencarbonat (Grieform) 0.99674433) 380| 0.9155232 0.2
15 10|tri-Kaliumphosphat-Monohydrat 0.99522504] 140| 0.9663992 0.3
16 11|Kaliumcarbonat 0.99507921] 150 0.5624066 |4-: 0.3
17 12|tri-Kaliumphosphat-Monohydrat 0.99493171 136| 0.9666932 |4-: 0.4
18 13[Kaliumcarbonat 0.99478400 155| 0.5636104|4'H, 0.
19 14|Kaliumcarbonat 0.93468895) 147| 0.9649867 [4' 0.1
20 15|Allopurinol 0.93450588| 148 | 0.9648822 |4 0,
21 16|tri-Kaliumphosphat-Monohydrat 0.93450409| 74| 0.9796342|6- 0,
22 17|Allopurinol 0.99326800, 106| 0.9722396|6- 0.1
23 18|Allopurinol 0.99284557| 72| 0.5804543 (6~ 0.2
24 19|Glycin 0.99214387| 73| 0.897597079 |A 0.3
25 20|beta-Alanin 0.99193567| 60| 0.9825284 |A 0.4
26 21(3,5-Dinitrobenzoesdure 0.99180978| 53| 0.9838713 A 0.4
27 22|Glycin 0.99178040 40| 0.9890234 A 0.1
28 23(3,5-Dinitrobenzoesaure 0.99176244] 27| 0.9912271|A 0.2
29 24(3,5-Dinitrobenzoesaure 0.99165863| 31| 0.9903061 (A 0.2
an [ _____ amar annl noancaranlano oo .

Das Spektrum der Substanz, die im griinen Teil der Tabelle auf den ersten drei Stellen steht, stimmt

am besten mit dem eingegebenen Spektrum Uberein und ist der gesuchte Arzneistoff.

PS: Diese Anleitung ist fuir die Windows- und Excel-Installation im CIP-Pool geschrieben. Prinzipiell funktioniert die

Datenbank aber unter allen Excel-Versionen ab 2007 und die Auswertung kann auch zuhause erfolgen.



