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Ob in der kombinatorischen Chemie, galenischen Entwicklung
oder Anwendungstechnik - hiufig ist eine Vielzahl von Ver-
suchsserien ndtig, um die Ausbeute einer Svnthese oder die Ei-
genschaften eines Produktes zu wverbessern. Die Planung der
Wersuche auf Basis des vorhandenen Wissens, die Steneming der
FProzesse und die gesamte Dokumentation sowie die Zusaminen-
fassung der Ergebnisse mit den entsprechenden Auswernungen
ist oft zeitranbend, unvollstindig oder sogar unméglich.

Die aktuelle Release des LIMS LABS/Q" bistet als Option LABS/
R die Moglichkeit, die Ambeitsprozesse von der Planung des Ver-
suchs bis zur Auswerung zu unterstitzen.

Projekt In einem ersten Schritt wird das Projekt mit dem Ur-
rezept inkl. chemische Struktur ans Datenbanken wie z.B. von
MDL, deren Anforderungen sowie Ziele beschrieben.

Yersuch Zum Projekt kénnen unterschiedliche Versuche er-
stellt werden. Der Versuch beschreibt detailliert, wie der Herstell-
prozess sowie die Ausprofung durchgefihn werden soll. Dabei
wird der Wortkflow anhand von Grandfunktionen, Grundopera-
tionen sowie Prifungsverfahren festgelegt. Zusitzlich werden
die einzusetzenden Materialen/Chemikalien sowie Stoffgrppen
z.B. unterschiedliche Katalysatoren mit den stichiometrischen
oder gravimetrischen Verhiltnissen beschrieben.

Versuchsreihen AufBasis des Versuchs sowie den vorhan-
denen Erngebnissen konnen mit Unterstdtzung der statistischen
Versuchsplanung (DoE)  Versuchsreihen angelegt werden. In
den Versuchsreihen wird die Versuchsplanung fur durchzufilh-
rende Experimente konkretisien. Dabei werden die Versuchspa-
rameter, einzusetzenden Gerite, die Chargen mit ihrer Reinheit
festgelegt.
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Ansatzabwicklung Auf Basis der Versuchsreichen werden
dann die Ansitze erstellt. Die angebundenen Geriten (2.B. Syn-
theseautomaten, Prozessleitsysteme, Messgerite) werden mit
den notwendigen Informationen 2.8, Steverrezepturen, Proben-
sequengen versorgt. Sobald die Aufgaben an den Automaten
durchlaufen, werden auch die Messwerte parallel vom LIMS
Gbernommen.  Auf Basis der erfassten Werte sowie deren gra-
fischer Darstellung kiénnen dann zeitnah Entscheidungen getrof-
fen werden, ob z.B. die Bearbeitung des Ansatzes beendet wer-
den aoll.

Auswertung/Berichtserstellung Das LABS/Q® verfugt
(ber eine offene Repontocl Schnittstelle, wealche dem autorisier-
ten Anwender erlaubt, das von ihm bevorzogte Tool 2B, M3
Ciffice, Oracle-/Crystal-Reports sowie dem iCD eigenen Tool
FreeForms zur Erstellung der Berichtsvorlage zu verwenden.
Uber Data Mining Tools sowie Funktionen im LABS/Q® sind
einfache und gezielte Auswernungen moglich.
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