






















































































Berichte Software

LSD Laboratory Software Limited, 2
Ivy Lane, Broughton, Aylesbury,
Bucks., UK

MAY May Computer, Schanzstr. 7,
1140 Wien

MDL MolecuIar Design, Wallstr. 8,
CH-4002 BaseL Schweiz

MEDISOFf Medical Profess. Buil
ding, Suite 350, 1595 Soquel Drive,
Santa Cruz, CA 95065, USA

MIP Microplot Systems Co., 659-H
Park Meadow Rd., Westerville, Obio
43081, USA

N.IM MacrnWan Inc., Vertretung für
Osterr. durch: Keithley Instruments
GmbH, Heig1hofstr. 5, D-8OOO, Mim
chen, bzw. Fa. Keithley Instr., 1190
Wien, Döb1inger Hauptstr. 32

MPG Hawk Scientific Systems, Inc.
170 Kinneion Road, Suite 8, Kinneion,
NJ 07405, USA

MÜNSTER Inst. f. Pharmazeut. Bio
logie und Phytochemie, Prof. Dr. H.
Glasl, Hittorfstr. 56, D-44OO Münster

OLD Anja Lausch, Postfach 2503, 2900
Oldenburg,

SPRING Springer Verlag, Tiergarten
str. 17, D-69OO Heidelberg.

STN Fachinformationszentrum Che
mie, Steinplatz 2, D-looo Berlin 12,

TÜB Inst. f. Physik. u. Theoret. Che
mie, Prof. Dr. G. Gauglitz, Auf der
MorgensteUe 8, D-74OO Tübingen

TRIPOS Tripos Associated Inc., 6548
Clayton Rd., St. Louis, Missouri 63117,
USA, vertreten durch: Evans &
Sutherland, Stah1grubenring 32, D
8000 MÜDchen 82.

UNI GRO J. HemeL Central Lab.,
Univ. Hospital, P.O.Box 30001, Gro
Dingen, Niederlande.

VCH Verlag Chemie, Postfach 1260,
D-694O Weinheim

VTR Verlag Technik Report, Mark
graf Rüdigerstr. 8, 1150 Wien
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15. WEITERFüHRENDE
LITERATUR:

1) Textverarbeitung mit Strukturen:
WA. Warr ed., "Graphics for Chemi
cal Structure, Integration with Text
and Data', ACS Symposium Series
Vol. 341, American Chemical Society,
Washington, 1987.

2) Universitäre Computernutzung: G.
Kaupp, Chem. f. Labor Betr. 37, 580
(1986).

3) Softwarekataloge: a) Katalog des
Projektes SERAPHIM: CLB (siehe
dort) b) H. SchuIz, ·Software.Katalog
Chemie', 2. Auflage, VCH Verlagsge
seUschaft, Weinheim, 1985: Dieser
Katalog beinhaltet zum Großteil Pro
gramme für andere Comuter als PC's

4) Wissenschaftliche Textverarbeitung:
e. K. Gerson und R. A. Love, "Techni
ca1 Word Processors for Scientific
Writers', Anal. Chem. 59 (17), 1031A
(1987).

16.1.Ergänzung

ALCHEMY*
(Tripos Ass., Inc., 6548 Clayton Rd, St.
Louis, Missouri 63117, U$ 450)

Molecular Modelling Software.
Derzeit mächtigstes Programm für den
Pe. Benötigt EGA und Maus, Ma
thematik-Coprozessor vorteilhaft.
"Elektronischer Dreiding Baukasten":
dreidimensionale Modelle werden di
rekt aus Fragmenten mittels Maus
zusammengebaut. Energieminimierte
Konformationen. Farbige, "space-fil
ling" Modelle. Findet chirale Zentren
und ordnet absolute Konfiguration zu.
Bestimmung inter- und intra-moleku
larer Abstände, Winkel etc.

MlREAK
(KA. Wilde, 3604 Laurel Ledge Lane,
Austin, Texas 78731, USA, U$ 500.·).
PC·Version des Mainframe-Kinetik
Programms. Input von Elementarre
aktionen. Effizienter lntegrationsalgo
rithmus passend für eine große Vielfalt
von kinetischen Berechnungen. Re
sultate wurden Z.B. am "Cesium-02 up
per atmosphere flare problem" gete
stet. Demo-Diskette bei Dr. Jordis er
hältlich.

BEITRAGSTEIL

19F·NMR DATABASE
(Projekt Seraphim, Dep. Chem.,
Eastem Michigan Univ., Ypsilanti, MI
48197, USA, U$ 5.-) Datenbank von
19F·NMR Spektren auf Diskette. Be
schreibung: J. Fluorine Chem. 37, 125
(1987).

TEMPLE DATATAP GRAPH
3.1

(Mihalisin Assoc., 600 Honey Run Rd.,
Ambler, PA 19002, USA, U$ 299.
(199.- für Universitäten), "money
back"-Garantie) Umfangreiches Gra
phikprograrnm zur wissenschaftlichen
Datenanalyse. Input der Daten über
Keybord, ASCII Files, Lotus 1-2-3 Fi
les, fEEE Bus. Datenanalyse über Po
lynomAnpassung sowie standart
Transformationen: exp(x), In(x), xN,
etc. Output für HPLG Plotter, Ma
trixoder Laserdrucker. Sehr starke
Graphikunterstützung

CERABULL
Ein elektronisches "Bulletin Board" des
Dep. of Ceramic Engeneering der
Clemson Univ. Erreichbar über (USA)
803-656-CERA (1200/300 baud. 8 data
bits, 1 stop bit, no parity). Startpaket
auf Diskette verfügbar von: American
Ceramic Society, 757 Brooksedge
Plaza Dr., Westerville, OH 43081-282l.
USA (U$ 5.·).

QSAR·PC
Berechnung quantitativer Struktur
Aktivitätsbeziehungen am Pe. Basie
rend auf Arbeiten von e. Hansch: ex
trathermodynamische Methode mittels
multipler Linearregression. Das Pro·
gramm ist weitgehend menugesleuert
und. führt de novo Rechnungen zur
Ermittlung von Substituentenbeiträgen
zu biologischen Wirkungen (Free-Wil
son additive models) durch. QSAR-PC
enthält bereits verschiedene häufig
benötigte Daten. Diese können leicht
ergänzt werden, sodaß sich der Input
auf die Eingabe biologischer Ergeb·
nisse sowie IdentifIzierung der ver
schiedenen Substituenten beschränkt.
U$ 199.- von BIOSOFf, P.O. Box No
580, MiUtown, NJ. 08850 U.SA.

VCHBIBLIO
Für Chemiker maßgeschneiderte Lite
ralurverwaltung aus 2 Programmteilen:
der eine Teil dient zur Litera
turdokumentation wobei alle Dalen
(siehe Abb. 1) frei recherchierbar sind.
Der andere Programmteil enthält eine
Referenzverwaltung für Publikationen
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Club-News

CLUBTEIL

Clubabende
Die ersten Clubabende sind für Oktober bis Dezember vorgesehen. Die
genauen Tage werden, sobald die Stundenpläne bekannt sind, festgelegt lUId
bekanntgegeben, allenfalls durch Beilage zu diesen NEWS: Bitte beachten Sie
diese daher!

Liebe Club-Mitglieder, liebe Leser unserer Zeitschrift!

Jeder PC-Fan weiß, daß Flexibilität ein unbedingtes Erfordernis ist, will man
mit den Tücken der Hard- wie auch der Software zurechtkommen. Es ist also
ein Anliegen des PCC-TGM, auch in dieser Hinsicht etwas zur Schulung sciner
Mitglieder zu unternehmen.

Das Heft 211988 hat Sie mit einem neuen Layout überrascht. Der Grund dafur
war, daß die Arbeit an den PC-News ab dem genannten Heft aufgeteilt wurde:
Die Redaktion liegt unverändert in den Händen Franz Fialas, Layout und Satz
werden jedoch von Walter Riemer besorgt, und Günther zandra erledigt das
Korrekturlesen.

Wie Sie ja alle wissen, muß das Heft 3 im Sommer zusammengestellt werden.
In den Ferien sind einerseits die beteiligten TGM-Lehrer schwer zu erreichen,
andererseits aber auch nicht so arbeitswütig wie in der Schulzeit. So ist das \'Or
liegende Heft 3/1988 wiederum auf andere Weise entstanden als sein Vorgän
ger und seine Nachfolger. Dadurch sieht das Layout der ersten rund 40 Seilen
wieder elwas anders aus und die Club-Nachrichten u.dgl. stehen erst hinter dem
zentralen Bericht über die PD-Software. Diese Anordnung hat Walter Riemer
viel Arbeit erspart, und außerdem: Stichwort Flexibilität (siehe obcn).

Des Rätsels Lösung ist, daß Franz Fiala den PD-Teil samt Inhaltsverzeichnis
fertig gesetzt auf Papier geliefert hat, unglückseligerweise aber hergestellt mit
WORD und nicht mit VENTURA-Publisher. So wurde also die SeitennulOC
rierung für diesen Teil ab Seite 1 beibehalten und der Text, kaum wage ich es
zu gestehen, auf archaische Weise mit Klebestift eingeklebt. Für den Rest tlcr
NEWS blieben daher nur mehr die letzten Seilen Übrig. Günther zandra wurde
bei dieser Vorgangsweise gänzlich ausgeschaltet; für die Druckfehler sind
daher Franz Fiala und Walter Riemer allein verantwortlich.

Das von Lehrern des TGM gehalle
ne Seminar wird im Wintersemesler
an Dienstagen in der Zeit von 16.00
bis 18.00 Uhr stattfinden; als
Übungsgeräte werden voraussicht
lich PC-AT Verwendung finden.

Lehrerseminar des PIS

Bitte beachten Sie die Übersicht auf
der nebenstehenden Seite!

Seminare der
Österreichsichen
Computer-Gesellschaft

a) nicht anders als durch Sofrware
übermittelt werden können bzw.

Neue Software Zeitschrift:
Demnächst erscheint das ersle Heft
einer neuen "Zeitschrift" der American
Chemical Society: Journal Chemical
Education: Sofrware Jedes "Heft" wird
aus einer Diskette sowie gedrucktem
Material besteben. Serie A wird für
Apple n Computer ausgelegt sein, Se
rie B für MS-DOS IBM PC kompati
ble. Präsentierte Sofrware soll Kon
zepte darlegen, die

b) es gestatten, Experimente zu simu
lieren oder Berechnungen anzustrelIen
welche ohne Computerunterstützung
beschwerlich durchzuführen wären.

ToxAnalysis
dient der raschen Identifizierung che
mischer Verbindungen anband von bis
zu 10 DC-Rf-Werten, einem GC-Re
tentionsindex und der Position der
langwelligsten Bande im UV-Spek
trum. Vergleich mit Referenz
substanzen in mitgelieferter Daten
bank aus ca. 1800 toxikologisch rele
vanten Verbindungen. DM 3.000.
(2.500 für Hochschulen) von VCH
Verlagsgesellschaft, Sofrware und Da
tenbanken, Postfach 1260/1280, D
6940 Weinheim. C-~R-SIMlJLJ\

TOR Berechnung von 13C-~R

Spektren beliebiger Verbindungen
nach Eigabe der Struktur. Baut auf
Wissensbasis von 25000 Strukturen auf.
Ausgabe graphisch, als Peakliste oder
als Zentrenliste. Aufbau eigener Da
tenbanken ergänzt die vorhande Wis
sensbasis. Datenaustausch mit den
Modulen der VlSPER32-Arbeitsum
gebung möglich. DM 3.000.- (2.500 für
Hochschulen) von VCH Verlags
gesellschaft, Sofrware und Datenban
ken, Postfach 1260/1280, D-694O
Weinheim.

in dem die ausgewählten Zitate für die
Zeitschrift, in der die Publikation er
scheinen soll, umformatiert werden.
DM 1250.-, für Hochschulen (kopier
geschützt) DM 390.-, Demoversion
DM 30.- Ein Zusatzmodul VCH Biblio
Import erlaubt Datenimport/-export
von CAS ONLINE-, dBase TI! und
ASCII Dateien. DM 90.-. VCH Ver
lagsgesellschaft, Sofrware und Daten
banken, Postfacb 1260/1280, D-694O
Weinheim.

Updates zu Sofrwareprodukten welche
bereits im 1. Artikel beschieben wur
den:

Ein*Sight 2.0 Pattern Recogni.
tion.

Version 2.0 dieses Sofrwarepaketes
benötigt keine zusätzliche Sofrware
mehr und wurde komplett überar
beitet. Hauptkomponenten- und Clu
sleranalyse mit guler Graphikunter
stützung. Benötigt 80(2)87 Mathemalik
Coprozessor und unterstützt Hercules
, CGA- sowie EGA-display. US 395.
(Infometrix, 2200 Sixth Ave., Suite 833,
Seattle, Wash. 98121, U.SA) Files,
Unlerstützung einer größeren Anzahl
von Druckern. Molecular Design,
Wallstr. 8, CH-4002 Base~ Schweiz

Beiträge zu den NEWS
Readktionsschluß für Heft 4/1988 ist der 1. November 1988. Bitte liefcrn Sie
Beiträge! Hinsichtlich des gewünschten Formats beachten Sie bitte PC-NEWS
2/1988, Seite 3.
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CLUBTEIL

Zeit Ort Nr. Thema Referenten

TUTORIAl
30.11.
18.10.

PI Tl
GRg10 T2

Simulation im Physikunferricht
BTX Tuloriol

L1NGL
ZOUBEK

Tutorials der Preisträger des 1. Software Wettbewerbes für lehrer
6.12. OCG T3 Geocolc

T4 Hochrechnung der Bev61kerungspyramide
13.12. OCG T5 Genet~che Modelle

T6 Elemoth

BETRIEBSSYSTEME UND COMPUTERARCHITEKTUR
26.-28.9. PI S 1 MS-DOS
4.-5.10. PI S2 MS-DOS Prokhkum
30.9. PI S3 Desktop Publishing-Einführung in Venturo Publisher

PROGRAMMIERSPRACHEN
Mo.3.-31.1O. PI S4 l~go für Anfänger

Mo.7.11. - PI S5 Logo für Fortgeschrittene
5.12.
Do.6.10. - PI ·S6 Poscol A
3.11.
10.11./17.11./ PI S7 Poscol B
24.11./1.12./
2.12.
6./7./13./ PI S 8 Einführung in Prolog
14.12.

REIDLINGER
ROTIENSTEINER
ÖllER
WOHLHART

JUDMANN
JUDMANN
WALLNER

FUTSCHEK

SCHAUER
FUTSCHEK
SCHAUER
GRECHENIG

GRECHENIG

L1NGL

ASPERL
SCHARF
G.SCHMID. AUER
WAITZBAUER
K.H.SCHMID
WALlNER

STIEDL
DONHAUSER

NEUWIRTH

GROISS
CLAUER
GREINER/
ZOUBEK

VOGEL
RUSA

RUSA
RIEDL

SCHÖPF

Artificiollntelligence
Graphische Datenverarbeitung CAD/CAM
BTX und Postdienste im Unterricht

PI S10
PI Sl1
GRg10 S12

ANWENDUNGEN DER INFORMATIK
28.10./9.11./ PI S9 Spreod Sheet
16.11.
4./11.11.
18./23./25.11.
15.11.

EINSATZ DES COMPUTERS IM UNTERRICHT
7./.11./14./ PI S13 Geometrie om PC
19./25.10.
18./21.10. PI S14 Einsotz des Computers im Sprochunterricht

19.-20.9. Grgl0 S15 Anwendersoftwore im Gepgrophie- und
WirtschaHskundeunterricht

BRG 8 S16 Elnsotz des Computers im Chemieunterricht
19./20./21.10. BG 5 S26 Computeronwendungen im lobor

EDV-ANWENDUNGEN IN DER WIRTSCHAFT
25.10. PI S17 Intormotionssysteme Im Produktlons- und Moteriol

wlrtschottsbereich
8.11. PI S18 Betriebswlrtschaftliche Expertensysteme
15.11. PI S19 Stondordsottwore für Rechnungswesen und

Logerholtung
22.11. PI S20 Kostenrechnung mit PC-Unterstützung
29.11. PI S21 Projekhmonogement mit PC-Unterstützung

WINTERSTEIN.u.o.

DOHR
KOLM

SPITZER

Didoktik der Informotik

Augentraining gegen Überanstrengung bei
Computerarbeit

S24PI

COMPUTER UND GESElLSCHAFT
11./19.10. OCG S22 Dotenschutz und Neue Medien
12.10. OCG S23 Computer und Arbeitswelt
DIDAKTIK
222./15.3.
22.3.
12./14./21.9. OCG S25

AUSKUNFT UND ANMElDUNG: ÖSTERREICHISCHE COMPUTER GESElLSCHAFT
WOLUEILE 1-3, 1010WIEN, TEl.; 0222{512-02-35
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Tagung "Jugend und Computer" der Arbeitsgemeinschaft für Datenverarbeitung

In der Zeit vom 18. bis 20. November 1988 veranstaltet die AOV, Trattnerhor 2, 1010 Wien, eine Tagung in Wien.
Der PCC·TGM wird auf dieser Tagung einen Stand besetzen und einen Ausschnitt aus seinen Aktivitäten präsentieren,
insbesondere auch die Mailbox und den Literatursuchdienst.

Unser Bazar ist diesmal wegen der
Sommerpause recht bescheiden.
Die FirmenUDterlagen haben sich
seit PC·NEWS 2/1988 nicht wesent·
lieh geändert und entfallen daher in
diesem Heft.

Bitte beachten Sie die folgenden An
gehote:

Schüler / Studenten für Installieren von

Programmen auf PC mit Festplatte gesucht.

Einschulung des Benützers ist ebenfalls erwünscht.

Auskünfte im Sekretariat des PCC·TGM

80287·10
Math-Coprozessor

10 MHz, neu, verkauft W. Riemer um S 4.500,- .

Telefon 02262·2242

Schüler /Studenten für Installation

des Grafik-Programms ACAD samt

Peripherie gegen Bezahlung

______g~es:::;u:.:c;.;.ht;;,;.~ _

Auskunft im Sekretariat des PCC·TGM

Gut ausgebauter APPLE lIe
(Z80·Karte,2 Laufwerke, 1 Speichererweiterung, Printerkarte)

TURBO-Pascal, WordStar, dBASE 11, ca. 30 Disketten, Literatur

VB S 5.000,--
P. Sor90, Telefon 6910883
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