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Gesammelte ,Weisheiten®

;Warum DiscoveryGate testen, ich finde /’
alles Iin SciFinder Scholar” (2006) //

,WIir benutzen Bellstein nicht, well
unsere Recherchemittel schon fur
Chemical Abstracts aufgebraucht
wurden® (1993) | .-

,lch kenne alle wichtigen Leute auf
meinem Gebiet, da brauche ich keine
Datenbanken* (1982) \

fol um
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Chemiedatenbanken ETH

e SciFinder Scholar Chemical Abstracts
 CrossFire Bellstein

e CrossFire Gmelin

 Web of Science

Hosts STN, Dialog, DataStar

/QD foz um
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Spezialdatenbanken

THE
MERCK
INDEX

TWELFTH EDHTION
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©J Datenbanken - Mozilla Firefox |;|E|E|

Datei  Bearbeiten  ansicht  Chronik.  Lesezeichen  Extras  Hilfe

<f‘"j - E{?’ - @ E |"|:a|=' http: e infochembio, ethz, chfdb, bl i"l [}| :'"l."l:-"*|' ki
Informationszentrum
Chemie Biologie Pharmazie

Datenbanken

CA on CD Alphabet: 3lle ABCDEFGHIJKLMMOPQRSTUN W ¥-Z
CrossFire BeilsteinfGmelin

DiscoveryGate

PubMed {Medline ) | |[ Suchen |
SciFinder Scholar

Datenbanken und Nachschlagewerke

English Home > Datenbanken

Datenbank suchen

Datenbanken nach Yerwendungszweck

SpecInfo
Web of Knowledge : . T ; ;
g Anorganische Werbindungen Medizinische Daten Sicherheit
Autoren Metallorganische Verbindungen Spektren
. A Bialogische Daten Machschlagewerk Strulkturen
Suchen in Website: Chermikalien Organische Reaktionen Suchhilfe
| |[ G0 ] Enzylklopadie Qrganische Verbindungen Thermen
kataloge Patente Toxikologie
kristallstrukturen Pharrmazeutische Daten rwelt
Index Laufende Information Physilkalische Daten Yerbindungen
Lexikon Reaktionen Zitationen

25,06,2007 - Impressum

Recherchen und Feedback

Fiir spezielle Recherchen, Fragen und Anregungen wenden Sie sich an:

« Dr, Engelbert Zass (Recherchen in externen Datenbanken)
+« Dr. Martin Brandle (Fachspezialist Chemie)
+« Blanka Cartier (Fachspezialistin Biologie)

Elelktronische Bibliothel

Fertig

InfoZentrum
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Informationsbeschaffung

* Inhalte:
Vielfalt der Quellen
(Datenbanken flr Literatur, Fakten,
Verbindungen/Reaktionen)

o Zugriff:
Vielfalt der Benutzeroberflachen
(Retrievalsysteme)

fol um
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Zugriff: Benutzeroberflachen

e Chemical Abstracts

— STN International

« STN Messenger
« STN on the Web
e STNeasy

— div. Hosts

— SciFinder (Scholar)
—CAon CD

— CA Student Edition

.'foz ntrum
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SciFinder Scholar: Grenzen

= SciFinder Scholar Alert! X]
= Get Substances Not Completed @ i & concept was found in your input phrase that was

deszcribed uzing the following terms:
SciFinder has identified a large number of potential substances. . .
Please select a method to limit your search: chiorophyl
"chlarophylls"
; "arphin®
AutoFix "noprphins"
Lock out ringz and chaing in your structure. "corrin®
"eorrins"
Additional Cptions
Limit by Formula Wigight or exclude substance types. Too many terms or words were used to describe this
single concept. Please try to reweord your phrase to
eliminate some of these words, choosing the best
Back modifiers to focus in on the key ideas you are looking
for. If multiple concepts or ideas are intended, please

introduce some punctustion or prepositions (such as
the weords "of" or "by") to delineste your ideas.

QI
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= Explore by Research Topic

Describye your topic using a phrase.

| am interested in:

= Topic Candidates
File

Edit Task Toolz Help

Select the candidates of interest:

=
nuclear overhauser effect difference spectroscopy
.
Examples:

The effect of antibictic residuss on dairy products

Photocyanation of aramatic compounds [
Hydrocarbon-water emulsions az fuels

Filters | L
-

(80,4

Cancel

ob references were found containing “nuclear overhauser effect difference J

spectroscopy™ as enterad.

29987 references were found containing the two concepts "nuclear
overhauser™” and "spectroscopy” closely associated with one another.

78224 references were found where the two concepts "nuclear overhauser™

and "spectroscopy” were present anywhere in the reference.

213080 references were found containing the concept "nuclear overhauser™

1621437 references were found containing the concept "spectroscopy™

{7
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Back

‘ Candidates 1-5of 5

(NOE OR OVERHATUSER)

glz6 NOE

9644 OVERHATSER

4839191 DIFFEREN?

8959 [(NOE OF OVERHAUSEER) (i) DIFFEREN?

(L] DIFFEREN?

E. Zass, ODOK'07, 20.9.07 9




Inhalt: Erfassung in Datenbanken:

e Quantitativ

— Typen der Quellen
(Primarliteratur)

— Zahl der Titel
(Zeitschriften, Patentbehorden, ...)

— Zeltrahmen
e Qualitativ
— Erfassungskriterien (Auswahl)
— Erschliessungstiefe (Indexierung)

.'foz um
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Unterschiede quantitative Erfassuné

o Typen und Titel 1°-Literatur
— CA: alle
o Zeitschriften: ca. 9°'500
— Bellstein: y /
» Zeitschriften: z.Z. 174
» Patente nur bis 1980 |

.'foz um
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l
Chemical Abstracts: Organische Chemie,

 Jahr 2000
- CA Organic Sections (— Organometallic) '/
— 47196 Publikationen, davon

— 26'151 Zeitschriftenartikel

—aus 1173 Zeitschriften
e nur je 1 Artikel aus 387 Zeitschriften
e 150 Zeitschriften liefern 81 % aller Artikel !

e Bellstein: 52256 Publikationen

FLd
’QD Chemie Biofogie E. Zass, ODOK'07, 20.9.07 12



Unterschiedliche Erfassung |

Die Suche nach Literatur zum Heterozylkdus 6,7-Dimethoy-1,2,3 d-tetrabydro-isochinoling insbesondere zu seiner
Herstellung, gab in den Datenbanken von Chemical Abstracts (Scikinder Scholar) und im Beilstein folgende Resultate:

6, 7-Dimethoe-1,2 .3 d-tetrabydro-isochinolin Beilstein CAplus CASREACT
Literatur total 2] 189 -
Literatur zur Herstellung 26 26 14

Won den Literaturzitaten zur Herstellung kommen 17 sowohl in Chemical Abstracts als auch im Beilstein wor.

Won den 9 Atate exlkdusiv in Chemical Abstracts ist eines aus dem Jahr 2004 noch zu neu - Handbicher hatten wegen
Ihrer aufwiandigen Erfassung traditionell einen grésseren Zeitriickstand auf die Originalliteratur als Referatecrgans wie
Chemical Abstracts, und das hat sich auf die entsprechenden Datenbanken bertragen: die CAS-Datenbanken werden
widchentlich, teilweise sogar taglich aktualisiert, Beilstein nur viermal pro Jahr. Wier Artikel stammen aus den Zeitschriften
Acta Poloniae Pharmaceutica, Journal of Heterocyclic Chemistry und Phytochemistry, die vom Eeilstein an
sich erfasst werden, in diesem Fall aber offensichilich nicht. Die Obrigen stammen aus Informationsguellen, die wom
Eeilstein nicht erfasst werden: ein japanisches Fatent, Journal of Chromatography, B: Biomedical Applications,
Dokladi na Bulgarskata Akademiya na Naukite (bulgarisch) und Szegedi Tanarkepzo Foiskola Tudomanyos
Kozlemenyel (Ungarisch).

Die 19 Publikationen zur Herstellung exklusiv im Beilstein sind alle aus Jeitschriften, die an sich won CAS ausgewertet
wierden, und aus dem wvon CA abgedeckten Zeitraum. ZU einer dawvon haben wir gezeigt, warum eine Originalpublikation
worm Beilstein erfasst wurde, und wvon CAS offensichtlich nicht.

7
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Unterschiede qualitative Erfassung

e Namen von Autoren  Adressen
— Chemical Abstracts

e bis 1996: max. 10 (>10: 1-9 + etal.)
e ab 1997: max. 150 ? nur eine Adresse

— Bellstein
e bis 1979: max. 2
e ab 1980: max. 6 keine Adressen

— Science Citation Index
e alle alle Adressen

l’@ :'{?z tfoam E. Zass, ODOK'07, 20.9.07 14
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Unterschiedliche Erschliessung § ¢

Ostron-Totalsynthese im Beilstein

Der Artikel von Bachmann, Kushner und Stevenson zur Ostron-Totalsynthese aus dem Jahr 1942
enthalt im Allgemeinen und Experimentellen Teil insgesamt 69 organische und ancrganische
Yerbindungen (dawvon 34 als wichtige Produkte bzw. Edukte in Realtionen) sowie 38 Reaktionen.

Davon waren in CA/CAplUs suchbar (Stand: 18.9.2005);

« 11 Yerbindungen mit threr CAS Registry Mumber {und damit sowohl direlkt Ober diese als auch
indirekt Ober ihre Struktur suchbar)

« 4 VWerbindungen mit ihrem CA Indexnamen (nicht via Struktur suchbarl)

o 2 Reaktionen (mit Strukturen, in CASEEACT)

Eine dieser beiden Reaktionen ist "nur” eine Dehydrierung zur Bestatigung der Konstitution (also
nicht auf dem "Hauptweg" zur Totalsynthese), die andere erfasste Reaktion zur Synthese eines
Yorlaufers des Ausgangsmaterials der beschriebenen Totalsynthese, ist sogar falsch, weil sie
gar nicht in diesem Artikel vorkommt, sondern in einer fritheren Publikation von Bachmann und
Thomas: J. Am. Chem. Soc. (1942) 64, 94-97

Demgegeniber wurde fur den Beilstein (urspringlich fir das gedruckte Handbuch, dann in die
Datenbank Obertragen) wesentlich mehr erfasst

« 35 Verbindungen
« 36 Reaktionen

InfoZentrum
l/@ Chemie Biologie E. Zass, ODOK'07, 20.9.07 15
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Klassische Aufgabentellung

« Themen, Autoren,|Verbindungen; .
Chemical Abstracts (32.5 Mio. Verblndung' /

» Verbindungen |+ Eigenschaften:
Beilstein (320 Mio. Datensatze), Gmelin
o Zitationen (interdisziplinar):
Science Citation Index

o Spezialdatenbanken flr
Reaktionen, Patente, Spektren, usw.

.'foz um
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Verbindungsrecherchen

Vergleich CA / Beilstein

In dieser Tabelle vergleichen wir die Resultate der Suche im Beilstein und alle N, O-allydsubstituierten
Tetrabydroisochinoling aus der entsprechenden Suche in Chemical Abstracts.

Mr. Substituentam W Subst. am O Subst. am QO Eeilstein CA

T Methyl Mlethiyl Mlethiyl A, A
2 Ethyl Mty Mlethyl H H
3 Mlethyl Ethe Mlethiyl A A
4 Mlethyl Mlethyl Ethl p i
5 Methyl Ethyl Ethy 3
6 n-Fropyl Mlethyl Mlethyl H H
I I-Propyl Mlethiyl Mlethiyl A,
g Methyl Mlethyl I-Fropyl p i
9 n-Butyl Ml thiyl Mlethiyl A
10 n-Fentyl Mlethyl Mlethyl H H
11 2-Methyl-butyl Mlethiyl Mlethiyl A,
InfoZentrum
l’@ Chemie Biologie E. Zass, ODOK'07, 20.9.07 17
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Neuere Erweiterungen

e Bellsteln
— 1980: auch Abstracts

e Chemical Abstracts
—1997-2003: Literatur vor 1967

—da
—da
—d

0 1999: Zitationen (ab 1997)
0 2001: berechnete Daten (8 =15)

0 2003: gemessene Daten (13 + 196)

e Science Citation Index

— Literatur vor 1945 (Century of Science)

E. Zass, ODOK'07, 20.9.07
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| =
Daten Siliziumtetrafluorid SiF,: CA

Experimental Property Values

Registry Number: 7783-61-1

F

- 10

F—Sll—F

F
Formula: Fd S
CA Index Name: Silane, tetrafluoro-
Property Value Condition Note
Boiling Point -8B °C (11 CAS
Boiling Point -8B °C (21 ML
Boiling Point 950 °C (31 CAS
Boiling Point -95.7--86.0 *C (11 CAS
Electron Spectrum See full text (41 CAS
Fluorine-19 NMR See full text (5] CAS
Spectrum
IR Absorption Spectrum See full text (B] CAS
IR Absorption Spectrum See full text (71 CAS
IR Absorption Spectrum See full text (3] CAS
IR Absorption Spectrum See full text 91 CAS
LC50 See full text (107 CAS
Mass Spectrum See spectrum (111 WYWs5
Mass Spectrum See spectrum (111 WWs5
Mass Spectrum See full text (12 CAS
Melting Point -90.2 °C (31 CAS N
Melting Point -95.7 °C (sublm) (13 MIOSH N
Photoelectron See full text (14) CAS
Spectrum
UV and Visible See full text [15] CAS
Absorption Spectrum :
X-Ray Spectrum See full text [16] CAS N

InfoZentrum
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Daten Siliziumtetrafluorid SiF,: Gmell

Substance |dentification Field Availability List 11-20 of 71 Code Field Name ot
GMELIN Registry Number 1949
Linear Structure Formula SiFg Code Figld Mame oce. HFOR Enthalpy of Formation 8
Malecular Formula W GFOR Gibbs Energy of Formation 1
Molecular Weight 104.079 MRC Malecular Rotation 5 SELE S B B RO 2
Chemical Name silicon tetrafluoride EST Electronic States 7 SO Equanor? RS -
s A EDIS Baond Dissociation Energy 5 ELSR El.ectron.lc Band Structure 1
: = DM Dipole M t 2 Dic Dielectric Constant 3
solicon tetrafluoride 1204 Ipole Momen :
T : RI Refractive Index T
i P lonization Potential 11 : >
tetrafluorosilane oA Optical Anisotropy 1
ili tetrachlarid PEF Potential Energy Function 1 e &
gilicon tetrachiariae = Triple Point 1 ELOP Electrooptical Effects 7]
Type of Substance Coordination compound =
i & CRPO Crifical Point 5 — T AT =
GRN=1343 MP Melting Point 3
HFUS Melting Enthalpy 1 Field Availability List 51-60 of 71
o - - A Code Field Name Occ.
Field Availability List 21-30 of 71
F ; IR IR Spectrascapy 33
Code Field Mame Oce. NOR MQR Spectroscopy 1
Ms Mass Spectrometry 20
SFUS Melting Entropy 1 wy UYMNIS Spectroscopy 3
5P Sublimation Point 9 ROT Rotational Spectroscopy 1
5 HSUB Sublimation Enthalpy B RAMAN Raman Spectroscopy )
S| 55UB Sublimation Entropy 3 UPs LY Photoelectran Spectraoscopy 11
/ \ SPFE Suhblimation Point (Further 1 XPS ¥-ray Photoelectron Spectroscopy |4
F F F Information) XSPE H-ray Spectroscopy 5 v
BP Baoiling Point o] AUG Auger Spectroscopy T
HVAP Boiling Enthalpy 3
Syap Sailing ity - Field Availability List 61-70 of 71
VP Wapor Pressure a2
e T;ﬁ_gror:]:tr;i)sure (G J Code Field MName Oce.
Field Availability List 1-10 of 71
HU Fluorescence Spectroscopy 4
e ST G Field Availability List 31-40 of 71 Lum Luminescence Spectrascapy 3
EEL Electron Energy Loss Spectroscopy |6
; SLE Solubility 32
i Code Field Mame Oce. e
f'_jrn EE?TE"DF ;58 SPOE Sorption of Title Compaund 16
urification | i
e COHA Color i Hahit q QUAN Guantum C.h.emlcal Calculations 200
USE Use ofthe Substance 1 e : DP Decomposition 1
" CEND Crystal Banding 3 b : ik
HDLG Handling 1 CEN e EneE 5 STAB Infarmation on Stahility 2 b
PHYB Physiological Behavior 1 semp— CAT Behavior as Catalyst 2
i e SR A SFIATE - ACBS Behaviar s Acid / Base 4
ECON Economic !:)ata . 1 VoL il valne 4 ACBS
CONF Conformation jemd Bonding Models |3 COMP Campressibility q
PGR Symmetry { Paint Group 1 DEN Density 22 Field Availability List 71-71 of 71
A Intramolecular Distances and 11 TEG Thermal Expansian 4
Angles cP Specific Heat at Constant Pressure |11 Code Field Mame Oee.
vie Malecular Vibration 16 CPEl Cp (Further Information) 2
CNR Reference 1252 i

Pharmatzie
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Datenbankinhalte: Recherchebelspi

Ausgangssituation:

Bei der Uberpriifung eines Weizens zur Herstellung von Futtermittel
wurden bei der Routinedberprifung mit Hilfe der GC/MS ungefahr
800 ng/kg eines unbekannten Analyten qualifiziert. Von dem Analyten
konnte nach dem Isolieren aus dem Futtermittel folgende empirische
Zusammensetzung ermittelt werden:

Es besteht der Verdacht, dass es sich um ein Mykotoxin handelt.

Fragestellung:

i

Cis Hao Og

Handelt es sich bei der Verbindung um ein ,géangiges Mykotoxin“?

Wenn das der Fall ist:

2. Welche Pilzart kénnte das Mykotoxin bilden?

»w

e o

9.

Welche Gefahren gehen von dem Mykotoxin aus?

. Wie sind die chemischen und physikalischen Eigenschaften des
Mykotoxins?

Welche Strukturformel hat das Toxinmolekil

Wie missen sich die Mitarbeiter im Labor vor dem Toxin schitzen?
Kann das Toxin eine ,Carry over” — Kontaminierung auslésen?
Wie sind die Grenzwerte flr das Toxin

(européische Verordnung (EG)), ist das Futtermitttel noch zu
verwenden?

Welche analytischen Verfahren gibt es, um das Toxin genau und
schnell zu quantifizieren?

10. Wie kann das Toxin zerstdrt werden?

E. Zass, ODOK'07, 20.9.07



Vergleich Resultate Mykotoxin

carry

Grenz Analyse

P s =

']
5]

Myko
toxin

Beilstein

HSDB

ANABS

Pilzart

Gefah
ren

Eigen Struk Schutz

schaften tur

over

wert

Ullmann, FSTA: nicht erfolgreich
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Mykotoxin: Deoxynivalenol

e gemessene Daten

— Bellstein
6 physikalische + 26 biologische

— Chemical Abstracts
7/ physikalische + 1 biologische

e Literatur zur Toxizitat

— Chemical Abstracts: 262 Zitate
— CrossFire Bellstein: 27 Zitate*
— MDL Toxicity Database: 34 Zitate*
* mit Daten
[/QD i{?z trogm E. Zass, ODOK'07, 20.9.07 23
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WWW
Was Wo Wie finden

e Existenz von Verbindungen

* Einstiegsinformation (Themen) _
« Literatur: Autoren, Verbindungen, Themen/
 Reaktionen und Synthesemethoden |

 Eigenschaften (Daten, Spektren)
von Verbindungen

.'foz um
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Elastizitatsmodul - Eigenschaften-Quellen-Index: Details - Microsoft Internet Explorer.

File

@Back - \‘J @ @ :_h /:] Search '\?‘/'1‘\'{ Favorites @ LE;v :\ﬁ - |__J @ ﬁ 3

Address |@ http: f v, eqi.ethz. chyffmifxslieqijeqi_property_details_de.xsl?-db=Eigenschaftenz-token, session=1918853325291 746&-token. filker=&node_id=2118-find V| Go
A

0D EQ)' Eigenschaften-Quellen-Index A

Edit  Wiew Favorites Tools  Help

\ ) Infarmationszentrum  Elastizitdtsmodul
Chemie Biologie Pharmazie

English Francais Home > Mechanische Eigenschaften > Module > Elastizititsmodul

Eigenschaften Elastizititsmodul

SRR Definition (ROMPPY: Definition im ROMPP Online (nur fiir Institutionen mit einer Mutzungslizenz)
Quellen T
Einheit: Pa
. Symbal: E
Hilfe B {p=1.6, g=1.6)
Uber EQI o b
= S i i -M
Informationszentrum __Ynonyme S
Ubersetzung: EM Modulus of Elasticity

FR. Module d'élasticité

Quellen

Es wurden erst 7 Dokumente bewertet, Falls Sie eine Rangierung winschen oder uns bei der Bewertung unterstitzen
miéchten, kontaktieren Sie bitte Dr, Martin Brandle {braendle<at=cherm.ethz.ch}.

Titel Urheber Medium Standort RangZ Qualitat Quantitat Quellenart Systeme
Landolt-Bérnstein: Print 8F 1 1 Daten
Mew Series = Neue gemessen

Serie Gruppe 3 Vol, 2:
Impressurm - 20.6.2007 Crystal and Solid

m State Physics =

Kristall- und

Swiis Federal lsstitute of Technslogy Durich Festkdrperphysik
Elastic, Piezoelectric,
Piezooptic,
Electrooptic
Constants, and
Monlinear Dielectric
Susceptibilities of

Crystals

Handbook of the Samsonow  Print 592 E 2 1 Daten
Physicochemical G, (Ed.) QeEMEssen
Properties of the

Elernents

Landolt-Bérnstein: 6. Borchers Print 8B 3 Daten
Aufl, val, 4 Teil 2 b: Heinz ; gernessen

Technik = Technology Schmidt
Stoffwerlkstoffe und Ernst (Eds.}
Verhalten von

retallischen

werkstoffen

@ ® Internet

|£
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Elastizitatsmodul

Definition (RAMPRY: Definition im REMPP Online (nur fir Institutionen mit einer Nutzungslizenz)

Einheit: Pa
Symbal; E

Crq ip=1..6, 0=1..A)
SYnonyme: Toung-Modul
Ubersetzung: EM Modulus of Elasticity

FR  Module d'élasticité

rmdchten, kantaktieren Sie hitte Dr. Martin Brandle (braendle<at=cherm.ethz.ch).

Titel Urheber Medium Standort Rang= Qualitit Quantitat Quellenart
FPhysical properties Mark James E. Print MEBIS Daten

of polymers QEMEssEn
handboolk

CRC Materials Shackelford Print 303 D Daten
Science and Jarnes F. (Ed.) JeMessen
Engineering

Handboolk

Polyrmers A online Online 52 Daten
Froperty Database Yerbindungen gemessen

Quellen Filter: Polymere = ein. Aus

Es wurden erst 7 Dokumente bewertet, Falls Sie eine Rangierung winschen oder uns bei der Bewertung unterstitzen

Systeme

Palyrmere

Festkarper
Falyrners

Falyrners

Furiick zu Suchresultaten
Mawigation im Thesaurus

Eigenschaften
Mechanische Eigenschaften
Module
Elastizitatsmodul

Drucklkoeffizient
Elastizitatskoeffizient
Michtlineare Elastische Eigenschaften
Temperaturkoeffizient
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