WEB SITES

'Tchkelten zum Visualisieren und Mani-
- pulieren der Daten, sodass man wert-
volle Einsichten iiber Struktur-Eigen-
schafts-Beziehungen gewinnen kann.
Die Vollversion ist klar ein Muss fiir
anspruchsvolle LC-Forscher, aber die
freie Version ist trotz der stark einge-
schrinkten Datenmenge sehr niitzlich.
Durch die Webseiten sind Suchanfragen
iiber die Registriernummer, Literatur-
daten, Zeilennotation, SMILES-Zei-
chenketten, Abkiirzungen und chemi-
sche Struktur moglich. Hierzu wird ein
Java-Applet gestartet, das zwar noch im
Beta-Stadium ist, aber auf meinem Mac
einwandfrei lduft. Eine Minute geniigt,
um Benzoesdure zu zeichnen. Ohne
Wasserstoffatome erhdlt man damit
durch eine Substruktur-Suche 27882
Antworten. Die Suchergebnisse kom-
men praktisch umgehend zuriick, da Vill
hocheffiziente Speicher- und Suchrouti-
nen entwickelt hat. Die Ergebnisse wer-
den in Listen gesammelt, die sich an-
zeigen, manipulieren und kombinieren
lassen. Die Strukturen aller Verbindun-
gen konnen angezeigt werden.

Ligcryst Online informiert mich iiber

Ein Rettungsanker
in der Datenflut

Als neugieriger Fliissigkristall-For-
scher finde ich mich haufiger in der
Situation wieder, dass ich wihrend einer
Reise Daten iiber einen Fliissigkristall
(LC) benétige. Mit Hilfe einer Internet-
Verbindung und einem Besuch bei Liq-
cryst Online ldsst sich dieses Problem
haufig 16sen. Liqgeryst ist die WWW-
basierte Schnupper-Version der michti-
gen (und teuren) Fliissigkristall-Daten- die interne Registriernummer und die
bank Liqcryst, zur Zeit in der Version molekulare Masse, dann aber heisst es
4.0. Die vollstandige Datenbank ist ge- oft: ,No further information. Structure
radezu legendér und enthélt Strukturen is not in the free set.“ Dennoch ist die
und Daten von iiber 80000 thermotro- Datenbank sehr hilfreich. Alle Suchen
pen Flissigkristallen; rund 50000 davon ~ werden ungefdhr drei Jahre auf dem
wurden von Volkmar Vill, dem lebenden  Server gespeichert und konnen tiber die
Ligcryst, eingegeben; 5000 davon stam- , History“-Funktion wieder aufgerufen
men ausschlieBlich aus Dissertationen. werden. Wenn mir danach ist, kann ich
Die Datenbank enthilt praktische Mog-  zuriick in die Liste gehen und mir alle
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Abbildung 1. Erste Informationen aus einer Suche nach ,,mhpobc®.
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Eintrdge ansehen, in denen ich selbst
Autor bin. Das kann recht unterhaltsam
sein. Sucht man den Autor Goodby,
erhélt man 1181 Antworten. Jedoch ist
nur fiir den Klassiker p-n-Octyl-p’-cya-
nobiphenyl (8CB) eine groe Menge an
Informationen frei verfiigbar. Diese er-
hilt man leichter, wenn man nach der
Abkiirzung 8CB sucht. Anstelle des
beriichtigten ,,no further information®
enthidlt dieser Datensatz iiber 200 (!)
Literaturzitate: Zusétzlich zur CAS Re-
gistry Number und dem Datum der
Erstveroffentlichung erhédlt man die
freundliche Mitteilung ,,Even More Da-
ta.” Folgt man diesem Link, findet man
die Struktur, die Phasenfolge und -um-
wandlungstemperaturen, eine offenbar
vollstindige Liste der Umwandlungs-
temperaturen aus verschiedenen Quel-
len (das kann recht listig sein), die
Anderungen der Enthalpie und des
Volumens an den Phaseniibergidngen,
Dichten, Brechungsindices, dielektri-
sche Konstanten und Anisotropien, Di-
polmomente und vieles mehr aus ver-
schiedenen Quellen. Jede Angabe ist mit
einem Zitat belegt und weitere Daten
sind tiber Zitate zu erreichen.

Schlagen Sie eine Web-Site fiir diese
Rubrik vor:

angewandte@wiley-vch.de

Wenn Sie also das nédchste Mal unter-
wegs oder am heimischen Schreibtisch
den starken Wunsch haben, die Phasen-
umwandlungstemperaturen des bekann-
ten MHPOBC zu erfahren (bis 1997),
konnen Sie die Antwort binnen weniger
Sekunden aus Liqgcryst Online (Abbil-
dung 1) erhalten.

David M. Walba

University of Colorado at Boulder
(USA)

Fiir weitere Informationen besuchen Sie:

http://ligeryst.chemie.uni-hamburg.de/

lolas-www/main.html
oder nehmen Sie Kontakt auf mit
lolas@ligcryst.chemie.uni-hamburg.de
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