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Anwendung von Computern bei der Strukturaufklarung
organischer Verbindungen mit Hilfe spektroskopischer Methoden™

Von F.ErnNI und J.T.CLERC

Laboratorium fiir Organische Chemie, Eidgendssische Technische Hochschule Ziirich

Summary

A system for computer-aided identification of organic com-
pounds by means of spectroscopic methods is described. The
unkonwn spectra are compared with a library of reference
spectra. A highly flexible software automatically selects the
appropriate search strategy and directs the updating of the
library, thereby ensuring continous adaption to varying needs.

Einleitung

Mit der zunehmenden Bedeutung der spektroskopi-
schen Methoden, im besondern der Massen-, Infrarot-,

* Eingegangen am 17.September 1970,

Kernresonanz- und UV-Spektroskopie fiir die Struktur-
aufklirung organischer Verbindungen!, ist auch der
Bedarf nach leicht zuginglichen Referenzdaten ange-
stiegen. Bei der heute allgemein iiblichen weitgehend
empirischen Interpretation der Spektren wird meist so
vorgegangen, dafl aufgrund spektroskopischer und che-
mischer Evidenz (und nicht zuletzt auch aufgrund der
chemischen Intuition) eine vorldufige Struktur postuliert

1 R.H.SiLvERSTEIN und G.C.BASSLER, Spectrometric Identification
of Organic Compounds, John Wiley & Sons, Inc., New York/Lon-
don 1963.




















