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l. User Manual

A. Connection

1. Login to the application

A user's connection to the application is done through the left mé&ae red boxmagel) by
entering yourusernameand passwordautomatically sent by email when the user is created by the
administrator/chemical librarian. Then, click Connection. If you are correctly authenticated, you
arrive on the home page of your laboratory's chemical librdnggge2). Otherwise, you return to
authentication, with the possibility of requesting a password agé&ima@e3) by clicking on the link

Gl 2ad LI aag2NEx asSS OKI LI SNY

Chimiotheque
& Formation chimiothécaires et extractothécaires C hem B% Fronce
C . '@\\' Wy

’/

Nom :

—
[ == VALORISER

Perdu le mot de passe ?
REFERENCER
|

SAUVEGARDER

le patrimoine chimique du laboratoire, pour une chimie
plus durable.

Chimiothéque : )
Extractotheque :
Il y a actuellement 1 molécules
Il y a actuellement 16 Extraits
dont 1 structures uniques
L-g-Chimio 1.7 ﬂ @ Copyright Laurent ROBIN, CNRS - Université d'Orléans 2011

Image 1: Login to the application
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https://cn-intra.enscm.fr/chidept.html




LgChemd 2024

Chimiothéque

Formation chimiothécaires et extractothécaires C hem B% Fronce

# Modifications VALORISER

® Rechercher

L.

® Saisie REFERENCER

#® Modifications

® Rechercher

SAUVEGARDER

Chimiothéque
® Plaques

® Résultats Bio

le patrimoine chimique du laboratoire, pour une chimie
plus durable.

® Importation
® Exportation
® Attribution structures
® statistiques

Extractothéque

© Impartation Chimiothéque : R
 Exportation Extractotheque :
® Paramétres Il y a actuellement 1 molécules
® Statistiques Il y a actuellement 16 Extraits
. dont 1 structures uniques
Paramétres
@ Etiqueites

® Utilisateurs.

® Application

® Compte

® Déconnexion

Image 2: Chemical librarian/administrator user authentication successful

Chimiotheque

Formation chimiothécaires et extractothécaires C hem B‘ﬁ Fronce

i .

Mauvais Nom ou Mot de
passe

VALORISER

Mot de passe :

REFERENCER

Perdu le mot de passe ?

SAUVEGARDER

le patrimoine chimique du laboratoire, pour une chimie
plus durable.

Chimiothéque : )
Extractothéeque :
Il y a actuellement 1 molécules
Il y a actuellement 16 Extraits
dont 1 structures uniques

L-g-Chimio 1.7 i | Cl Copyright Laurent ROBIN, CNRS - Université d'Orléans 2011

Image 3: Error during user authentication

https://cn-intra.enscm.fr/chidept.html




LgChemd 2024

2. Forgot your password

If you have lost your password, you can obtain a new one automatically. At the bottom of the login
YSydzz &2dz Ot AO]1 2y GKS f Ayl d&C2 Nfafed) wheedadld LI 4 & 6 2
simply enter your name (pay attention to upper and lower case letters) as well as your email address

and submit to receive a new passwoRlease note, the email address provided must correspond

to the one knownfor the corresponding account.

Chimiotheque
% Formation chimiothécaires et extractothécaires Chem B‘EI (once
|___ Connexion ____|
Nom :

Connexion
Nom :

[ :
Mot de passe : . ]
— votre siresee ot
Perdu le mot de passe 7

Image 4: Page to obtain a new password automatically

Page96

https://cn-intra.enscm.fr/chidept.html




LgChemol

2024

B. Chemical Library Part

1. Entering a new product

a) First entry page

In the entry section of the Chemical Library Menu, you arrive at the entry of a new produag¢
5), this section is accessible to all. Thered#farence for the administrator and the manager who

will have to enter the name of the chemist, to do this type the 1st letter of the nam

e and select it

from the dropdown menu. As a reminder, the chemist account must first have been created. All

fieldsmarked with a * must be completed in order to continue.

Chimiothéque
% Formation chimiothécaires et extractothécaires ChemB%I ronce

| Chimiothéque |
® saisie +, A
OOwix [ x| DCX[@H
® Modifications —= . =| = ‘N|A‘ D‘O|Q‘O|O‘O|FG"A
® Rechercher C
N
| Extractothéque  J|L0
® Saisie s
® Modifications F =1 champ obligatoire
® Rechercher | <l
Origine de la molécule : | — Sélectionnez une origine - v
Chimiothéque | Etape de synthése de la molécule : | - Sélectionnez une étape -- v
# Plaques X
& Résultats Bio * Masse de produit disponible : | [mg ~]
® Importation Type de structure :
#® Exportation
® Attribution structures
@ Statistiques
Extractothégque
® Importation JSME Molecular Editor by Peter Ertl and Bruno Bienfait >
*® Exportation JME - Aide:
® Paramétres
Recommandations pour le dessin des structures
® Statistiques
Note sur la ¢
Paramétres
P
® Utilisateurs
#® Application
____ Compte |

® Compte

® Déconnexion

Image 5: Entering a new molecule

Champ
apparaissant
uniquement
pour le(s)
administrateur(s)
et chef(s)

Soumetire

Below this, you have a link to a PDF file containing the recommendations of the National Chemical
Library, particularly those concerning the drawing of molecular structures. You can also find this

document in the Appendix to chaptéra.i.1.A

You can directly import your molecular structure into JSME ~ ©Novartis Institutes for BioMedical Res

earch

Inc. and Bruno Bienfait from a mol file or a smile. For example from th e Biovia Draw © Dassault Systemes

o1 £#Ox AOAR 11T AA UT OGO 111 AAGIA EAO AARAAT AOAxIT 1
O#1 DU ! 06 OEAT Al EAE lmage 6)-Iflydu Heivd shgars, thooseltie [Siailesicade
upon import you will have a molecule automatically redrawn closer to the standard that we recommen

O T PAT AA EI
, bécause
d.

https://cn-intra.enscm.fr/chidept.html
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molécule.mol [modified] - BIOVIA Draw 2016 @ 100% - o X
File [Edit | Options Object Chemistry Window Help
D@ Undo CtrieZ of (=0 A -1 - B/ v v2r=-=
i[]|0 Redo Ctrle¥
44 CirleX ,-‘///,/,//‘/’/qeeﬂgNUSPHFCI Br 1 KlAaaQ * @
: L= Copy  cbC
o 0 Paste  Culev a5
Cony s o TR
i - Paste Text As » SMILES String
Q Duplicate ~ Ctrl+D NEMA Key
& Delete  Suppr Chimestring
4 Halic Ctrlel Sketch String
i © Bold Ciri+B InChi String
& Underline  Ctri+U oChlkey
& 1PAC Name

Select Al Ctrl-A
= Sequence Text
+ Insert Object Bitmap
L Metafile
1 HELM String N
@ =
p |

. ==

th A N
e -
i

- Q0% + [+ 108016 | CurentTook SelectTool |

Image 6: copy your structure in Mol format from structural drawing software
In LgChemio you click on the icCh6 2 NJ NA IKiG Of AO01 Ay (GKS SAYR260 (FK
2NJ {aL[9{¢é¢ Ay (GKAa ySg sAYR2g¢ LI 405 estrdtiré +0 & 2 d:
RN} g6Ay3a GKSyYy Of AO1Im&gg7). i KS a! OOSLIié¢ odzitzy 6

Paste x

Paste the text to import into the text area below. Or
drag and drop a file on it.

| Accept | | Parcourir... | Aucun fichier sélectionné.

Image 7: JISME window or paste your text in Mol or Smiles format

¢KS ab2dS 2y O2yFTAIAdzNI GA2y¢é FASEIR ff2a @2dz (2
for example: mixture of enantiomers.

A

Once the molecule has been correctly drawn, you must enter the mass in mg or nmol of product
placed in a pill bottle. The nmol unit is used for the European Glycomimetics Chemical Library.

Attention, il est tres important de prendre soin de bien dessiner votre struct

moléculaire O NJ O QS Adéntrél QuUSYstBnYeS vy (i

It can be Omg. The product is entered for memoranduthe( productremains laboratory know
how), it is therefore available to be screened virtually.

https://cn-intra.enscm.fr/chidept.html
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Then, you must enter the type of the molecule to know if it is:

ﬂ Royalty free: the molecule is visible to everyone. The molecule can be exported to the
National Chemicalilrary.

ﬂ Under contract: the molecule is visible to the user who entered it, to their manager, to
their boss and to the administrator.

ﬂ Patented: the molecule is visible to everyone. You will have an additional field allowing you
to enter the patent numbepn the second page.

¢KS G2NRAIAY 2F (GKS Y2fSOdzAf S¢ FASER O2yilillAyada I RS
Gt F NF YSGSNEE & &EeeiriSpufce duieBvdi intraivalilgiySuNdust select another

value if the default one is not suitable for your laboratory.

hyOS G(KS FTASEtR& NP O02YLX SGSR O2NNBOGtexr OftA0] 2
Example of entry, seenage8.

|_Chimiothéque |
o @Oix| W 1z [DoXSD
s Sfl= =~ ADOOOO0 RN ch
® Rechercher c amp
N apparalssant
|___Extractothéque __JjiV) :

— Unlquement
® saisie =i | our |e(S)
® Modifications || ) /L = : champ obligatoire p
o Rechercher el ) administrateur(s)

Br | )\ * nom du chimiste { Guillard Marianne
— et chef(s)
! " P ]
—] 9 L
Chimiothéque — Etape de synthése de la molécule : | - Sélectionnez une étape - v
® Plagues X
® Résultsts Bio + Masse de produit disponible : |5 |mg v|
® importation Type de structure :
® Exportation
® Attribution structures
® statistiques
Extractothéque
® Importation pasied. V3000 i ided by OpenGhemLib Chiral >
® Exportation JME - Aide
® Paramétres
Recommandations pour le dessin des structures
® Statistiques
Note sur la
Paramétres
® Etiquettes Errm
® Utilisateurs
® Application
. Compte ____|
® Compte
@ Déconnexion
L-g-Chimio 1.7 i |C| Copyright Laurent ROBIN, CNRS - Université d'Oriéans 2011

Image 8: Example of entry with an adm inistrator view
LT GKS aAGNHOGdNBE Aa | fNBIR3 (ISKFAS Ry RzLi R D I KISHIE
already exists in the database. Do you want to continugs?displayed, you can choose to accept
this duplicate or cancel the entry sé@age9.

Page99
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Image 9: Example message for a duplicate structure

b) Second entry page

If you have set the numbering to automatic (Chag&ereur! Source du renvoi introuvablé, the
number appears in red at the top in the middle. You will find an gtarof the second entry page
in the chemical library iRigurel0. Otherwise you will have to manually enter your product number
in the corresponding field.

At this point you can still change the mass. If it is below the threshold adopted in the configuration
section (ChapteErreur! Source du renvoi introuvablg, (in our example 5mg, the number is
modified automatically if you are in automatic numbering when your cursor changes field. In this
example, we chose to enter the nsat 5 mg on the first page. | get the number |GEHAL-01A02.

If we increase this mass on page No. 2, the number is not modified. On the other hand, if we
decrease below the 5 mg threshold defined in the settings (Chaptezur! Source du renvoi
introuvable.), the number is automatically modified and becomes IESAL-1, representing a
product number not storedA number proposed on page No. 2 of the entry is regsed for the day,

even if the user does not complete his entry or if he modifies the mass resulting in a change of
number. This number will be offered again from the next day.

Likewise, if a product is out of stock (Omg), this results in an automatic nuchiamge when the

user makes the mass change. The number thus released will be automatically offered at the next
entry made by a user. For each entry in the app, thera iandom permanent unique -ligit

number that is generated. This number visible irethroduct sheet can be used for data transfer
and dialogue with the National Chemical Library or biologists. Thus each product has a unique
random and permanent-8igit number and a storage number according to the settings defined in
the Erreur! Source du renvoi introuvable.

For analyses, you can enter the analysis results in text form in the white box and/or enter the
ALISOGNHzY FAES @Al rdigng loak onNil tyge Howededzveirecgimment! &
ouusealondg FadAy3a F2NXI G &dzOK | & dat5Cé I YR 2 0

R i22 f

w
(0p))
(@]
.
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Chimiothéque .
“ Institut de Chimie Organique et Analytique %

TS - : champ obilgatoire

P Numéro de pilulier : ICOA-IGU-L-08C10
Code(s)-borre(s) ou Qreode(s) :
® MOIINCaBoNS (séparés por un retour 3 la ligne)
@ Recaercher ‘Soluants de solubilisatian =
O acétate déthie
O acitons
0 acétonitrite
L. ) benzine
* Masse de produit disponible © ) enlaroforme
9 img [ dichtaraméthane
N O ome
Couleur du H O omso
I Dem
- ) étnanl
Typede purifiation: O dther dchique
| Sélectionnez une puriicaion -- | 0 dner go pitole
aspect: O incaneu
— Sélectionnez [aspact — v O insalube
S ) méthanal
Précautions & prendre O pyriine
. stocker sous argon ~ O e
se dégrade | O o
solide Hlectrostatique L
Référence cahier de labaratoire ou these
Hom en WPAC (anglaise) :
® ngpicaton Analyses

L-g-Chimia 1.7 li|C] € ROBIN,

Figure 10: Example of entry

oo
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PEf AYT2NXIEGA2Y  LIMRtEBL tRre,Robly thef idfodnjationdi§ saded inlike ®
database.An automatic email is sent to the manager, boss and administrator. An option in the
G! O02dzylie aSOilAzy Lftt26a SOSNE2WS (2 RSIOGADEGS

2. product data

CKS aaz2RAFAOIGAR2Yy ¢ aSO0GA2y 2F GUKS tSTG daSydz | f
for managers or leaders, those of their team. The administratolimi@nvene on all files.

a) Perform a search

The home page of this section allows the user to search according to various criteria.

Everyone can search by exact structure, by substructure, by similarity, by molar mass, raw formula,
laboratory notebook/thesiseference, tags and numbering. For the latter, you can use:

1 either the unique random 8ligit number,
T SAGKSNI GKS ydzYoSNI RERXRYSBRSNE: (&SSO WFBENR RADEI Y
01A02 see Chaptétrreur! Source du renvoi introuvablg,

9 or the number of the National Chemical Library (CNOOO0O0OV) if it was imported by the
administrator (ChapteErreur! Source du renvoi introuvablé.

Regarding the molanass and the crude formula, you can perform an exact search by checking the
GSEIFIOlé¢ O02E® hiKSNBAaAaSs o6& RSTlIdAZ G e2dz aSIHNOK o0&

For searching by tags you can select one or more tags (Ctrl key + left mouse click).

The upper part of the page is modified depending on the usengmist, manager, chef and
administrator (Imagel?2)

Thechemist Imagel20 ¢Aft &aSS (KS (e antled cdazhicbor patentddhe FA St R
manager (magel3d ¢gAff &SS GKS avy2ft SOdzZvBth anly thiSdembeng R G O2 £
oAt f

of his team )the leader (mage140 f vBtiShisdorhér ltedhds &ttached)

The administrator will have all the menus with all the teams and udenadell).

To search by exact structure, substructure or similarity you must draw your structure in JSME ©
Novartis Institutes for BioMedical Research Inc. and Bruno Biémgaitclick on the desired search
type. For similarity search you can adjust the Tanimoto coefficient using thé tabcloser it is to

zero, the less restrictive your search will.be

https://cn-intra.enscm.fr/chidept.html Pagel02
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® Saisic
® Modificat type de molécule :
® Rechercher Sélectionnez le type callaborateurs :
|~ Sélectionnez un collaborateur —- |
° sase e (2] |DI0 K|
) X % DG xleR
* odticaions <[l =|=~A0CO0OClFe%
® Rechercher L5
N
? Masse molaire en g.mol 1 :
9] O exacte
Chimiothéque £
® Plaques 3 ou
® Résultats Bio cl
© importation = Formule brute :
= ‘ D exacte
® Exportation 1
® Attribution structure ou
® Statistiques S B
— Numératation :
Extractothéque ?
@ Importation ‘ .
® Exportation ou
@ Paramétres Référence cahier de laboratoire ou thése :
® Statistiques
Paramétres
® Etiquettes
JSME Molecular Editor by Peter Ertl and Bruno Bienfait >
® utilisateurs
JNE - Aide
® Application
Rechercher par : @ Structure exacte () Sous structure () Similarité - Coefficient de similarité : min0 max 1 valeur: 0.6
® Compte [ Rechersfer |
@ Déconnexion
L-g-Chimio 1.7 i | Cl Copyright Laurent ROBIN, CNRS - Université d'Orléans 2011
Image 11: search page seen by the administrator
Chimiothéque
Institut de Chimie Organique et Analytique
® Saisie type de molécule :
vpe de molécule:
R ~ Sélectionnez le type — | | Rechercher
® Recherctir
SEEEE AR - -
Ma: .ol
sB==~A000000m% tase ol o 10 oue
o saisie ||
# Modicatons N o
o ol
ochorchor 5 Formule brute :
G 0 exacte
L compte N
= ou
# Compte Br|
1 Numérotation :
 Biconnoion -
a
X ou
Référence cahier de laboratoire ou thése :
o
Tag de la structure :
— Sélectionnez un Tag — ~
Eator » Gno
v
ME : Aide .
Rechercher par : @ Structare exacie () Sous structure. () Similarié - Coefficient de similaité : min 0 L max 1 valaur: 0.6
Rechercher
L-g-Chimio 1.7 i [C] Copyright Laurent ROBIN, CHRS - Université d Orléans 2011

Image 12: Display seen by the chemist guy

https://cn-intra.enscm.fr/chidept.html Pagel03
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Chimiothéque ~
aQ S
Institut de Chimie Organique et Analytique
L Chimiothéaue |

Chimiothéque
® saisie ‘type de molécule : “ collaborateurs :
~ Sélectionnez le type — v fou — Sélectionnez un collaborateur — v Hechercher
OO 36 %] (DK N
~H=/=~2000000%% o —— —
El -
- ou
o
s Formule brute :
F 0 exact
[~}
ou
Bl
1 Numérotation :
® Compt
®ic -
X ou
Référence cahier de laboratoire ou thése :
ou
Tag de la structure :
- Sélectionnez un Tag — ~
JSME Malecular Editor by Peler Ertl and Bruno Bianfai » GAVO
ME hide
Rechercher par: ® Structure exacte () Saus structure () Similarite - Coefficient de similarivé : min 0 L] max 1 valeur: 0.6
Rechercher
L-g-Chimio 1.7 nE Copyright Laurant ROBIN, CHRS - Université d'Orléans 2011

Image 13: Display seen by the responsible guy

Chimiothéque
e
Institut de Chimie Organique et Analytique
equipes :
1ypa de motécula : ' — Sélectionnez une équipe — v Cachercher
m etfou ou i
= Sélectionnez e type — collaborateurs :
— Sélectionnez un colleborateur — v
@eix| % DS N
===~ P Masse molaire en g.mol': :
E-=~A0000007% = _—
c
L ou
o
s Formule brute :
F [ excact:
® compte L) ou
 Déconnexion Bxj
1 Numérotation :
X
Référence calier de laboratoire ou these :
Tag de la structure :
-- Sélectionnez un Tag — ~
> GAVO
v
ME : ide
Rechercher par: ® Structure exacte () Saus structure () Similarité - Coefficient de similarivé : min 0 o max 1 valeur: 0.6
Rechercher
L-g-Chimio 1.7 nE Copyright Laurent ROBIN, CNRS - Université d'Oriéans 2011

Image 14: Display seen by the boss guy

Thanks to this form, the user can access for research, modification and consultation only the
products that are attached to him by the hierarchy of rights Erreur! Source du renvoi
introuvable). Only the administrator will have a view of all the teams defined in tlgreur!
Source du renvoi introuvable.

b) Result of the research

https://cn-intra.enscm.fr/chidept.html Pagel04
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' TOSNI SYGSNAy3 + aSIHNOK ONRGSNAR2Y
which is displayed page by page with 8 molecules per pagedel?).

e

Chimiothégue

YR Ot AO1Ay3 2

Changement
de pages

Chimiothéque

Institut de Chimie Organique et Analytique

Ty a 233 réponse(s) répartie(s) sur 30 page(s) page 1 page 2 Aller 3 la page
® Saisie
® Modifications
# Rechercas 1COA-IGU-L-02G10 : Smg 1COA-IGU-L-04EQ7 : Smg
(GIGANT Nicolas 16-11-2011 GIGANT Nicolas 09-03-2012
Respansable : 1sabelle G-Gilalzeau < }.~] L S Responsable : isabells G-Gilalzeau =
pureté contrélée : Non contrilée N pureté contrélée : Non contrélée
ructure cantrélée : Non contralée /& e : Non contréiée
| 0" Yo o
OH |
NH j
Z
-
J— Cisioste
147.174 g.mol 1 309.359 g.mol
1COA-IGU-L-04E02  5mg 1COA-1GU-L-04D02 : 5mg
O GIGANT Hicolas 09-03- GIGANT Nicolas 0B-03-2012
|[ j’\ ]L i <.} ~] Responsa abelle G-GF < N ~]
1) 0y -
:)"g‘v \45 o o
#-.‘ ‘% [o]
.
CusMa04Hzn C1aMO3Hzs
340.373 g.mol 302,396 g.mal "t
1COA-IGU-L-04E0E : 5mg . I
GIGANT icoizs 08-03-2012 oo Sy
Facsars as w b I as
puret Yo e
truc 1l
N Tal .0
A8
# o
.
C2aMOsHa; Caih207Hao
387.555 g.mol* 422,472 g.mol-1
S
/L\\ 1COA-1GU-L-03B10 : Smg 1C0A-IGU-L-03B11 : 5mg
— (GIGANT Hicolas 20-12-2011 GIGANT Nicolas 20-12-2011
; I/‘\xﬁL r Responsabie : Isabelle G-Gllalzeau <. }.~] Responsable : Isabelle G-Gilalzeau < }.~]
HOL N NH purets contréiée : Non contralée pureté contrilée | Non contrélée
\r\ I[ structure contréiée : hon contralée structure contréiée : Non contrélée
A0
Wyt
Ao ©
. .
C2uNz03Hz7 CauMaOabzs
401.456 g.mol"* 383.441 g.mol*!
Ty a 233 réponse(s) répartie(s) sur 30 page(s) page 1 page 2 Aller & la page
L-g-Chimio 1.7 i ]C] Copyright Laurent ROBIN, CHRS - Université d'Orléans 2011

Image 15: Results of achemist view search

At the top and bottom of the results page, you can change pages, either page by page, or you can
go directly to a specific page. The results page displays the structure with the raw formula and the
corresponding molar mass. In front of the structure, yavé the reference of the file(s) with the
storage number, the mass stored, the name of the user who filled in the file and the date of entry,
but also the name of the person responsible and the information on purity and structure control.
Since duplicatesre accepted by the system, you can have several records for the same structure

(Imagelb)

https://cn-intra.enscm.fr/chidept.html
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ICOA-FST-L-02D02 : 300mg
Lucé Jéréme 31-07-2002

Responsable : Franck SUZENET
HN pureté contrélée : Non contrélée
structure contrdlée : Non contrdlée
o Br

ICOAJCI-L-01C11 : Smg
Barroca Nadine 01-08-2002

Responsable : Chrystel LOPIN
I pureté contrélée : Non contrdlée
= structure contrélée : Non contrdlée
N A

C14NzOBrH, 5

\ 303.154 g.mal"1 J

Image 16: Existence of two files for the same structure

If you wish to consult your file, click on the icg%., if you wish to modify the data of one of your
files, click on the icor.

ICOA-FST-L-02D02 : 500mg
Lucé Jéréme 31-07-2002
Responsable : Franck SUZENET
pureté contrdlée : Non contrélée
A structure contrélée : Non contrélée

t
rl* Copy as SMILES
| Copy as MOL
= Copy as MOL V3000

Copy as InChl

Copy as InChl key
C14N20BrH )
305154 gm: S€ArCh chemical structure (through InChlKey)
Copy as InChI auxinfo
Copy as JME
(? Copy as OCL Scalar Vector Graphics

Copy as raw Scalar Vector Graphics

c) Consult a file

If you clické on the icorﬂ in the search results page, you access the consultation of the substance
sheet. This is modulated according to the user's rights.

https://cn-intra.enscm.fr/chidept.html
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Image 18: Menu of the consultation form

lff dzASNBR KIFI O3S (KSé af oA 00 dzNBE Y YyRIBGNY I VRAARYAY.
GhNBIFYAO wSadzZ Ga¢ Gdlrod |1 26SOSNE 2yfe (GKS FRYAYAZ

(1) a{ GNHzOGdzNB¢ (I 6

For the first tab |

Image18), you visualize all the data of the structure. They are divided into four categories: data
entered by the user, data calculated by the system and data imported by the administrator.

1 The dataentered by the user which are displayed on this tab are the 2D structure, the
operating mode, the observations, the color of the substance, the mass of the product
stored in mg, the origin of the molecule, the type of product, the experimental elemental
analysis, the type of purification, the laboratory notebook reference, the melting point,
the boiling point, the special precautions to be taken with regard to the product, the
solubilization solvents of the substance, bibliographic references:

o the DOI numbe ( https://fr.wikipedia.org/wiki/Digital_Object_ldentifier ),
o0 the CAS number {ttps:/fr.wikipedia.org/wiki/Num%C3%A9ro _ CAYS),
o the HAL number (https://fr.wikipedia.org/wiki/HAL _(archive_ouverte) )

1 The data calculated by the system are theoretical elemental analysis, molar mass and
crude formula.

1 The data gnerated by the system which is visualized on the form are the storage
number, the constant number, the date of entry, the name of the person who entered
the data.

1 The data imported by the administrator are the number of the National Chemical
Library and the tare of the pillbox see chapter:Erreur ! Source du renvoi
introuvable. .

9 For Chemistry Libraries that have used previous versions of EGhimio you have data
at the field level: Logp,check Lipinski's rules,Number of acceptorsNumber of rotary
links, Number of aromatic atoms,Number of aromatic bonds,Number of donors,
Number of asymmetric atomsfusion point, Boiling point. These data were calculated
by the Chemaxon company tools which we no longer use in this new version.

https://cn-intra.enscm.fr/chidept.html Pagel07
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Chimiothéque

Institut de Chimie Organique et Analytique

L chimiothéave ™ sucre | Anatyses |

® Saisie

® Modifications

Nam :
Phanyl-6-(4-methoxyphenyl)-3,4-dihydropyrid

® Rechercher Structure contrilée : Non contrélde Numéro : [COA-IGU-L-D4E07
Pureté contrblée : Non contrbiée
Date controle pureté : Numéro constant: 18346758
I T T flumero Chindatheque Hationale :
Code barre /Qrcode ©
* soisn

® Modifications.

® Rechercher

L Compte |
® Compte

® Déconnexion

Note sur la configuration :

Mode opératoire -

ous atmosphére inerte, une solution de 50 mg de phosphate vinyiique x (0,11 mmal, 1
$8q.) et de 8 mg PACI2(PPh3)2 (0.011 mmal, 0.1 ég.) dans 1 mL de THF anhydre est
Hégazée trois fais avant d'étra agitée pendant 15 minutes. 31 mg (0.14 mmol, 1.25 éa.)
e dioxazaborocane, 0.17 mL d'une solution aqueuse de Na2C03 2M (0.33 mmal, 3 éq.),
0.25 mL d'eau et quelgues gouttes d'ELOH sont ajoutées au milieu réactionnel avant
W'étre porté A reflux pendant 90 minutes. Aprés refroidissement, Ia solution est fitrée su
dlite et rincée 3 MAcOE et & I'eau. La phase agueuse est extraite 3 'AcOEY, puls les.
phases organiques sont lavées avec une solution aqueuse saturée en Nad), séchéss sur
MgSOH4, filtrées et concentrées. Une chromatographie sur gel de silice (éluant : EP/AcOE, |
95/5 & 8/2) parmet disoler le composé x (24 mg, 71%) sous forme d'un solide blanc.

Date d'entrée : 2012-03-09 11:02:13

Masse molaire : 309,353 g mal
Masse de produit disponible : 5 mg
Tare du pilulier : 0 mg

Présent en plague(s) : Non

Formule brute : Cy5h03H; 5

Couleur du produit

Nom : Nicolas GIGANT

Origine de la molécule : Synthise

Type du produit : Libre

Etape de synthése : Inconnue

Aspect du produit : sollde

Logp : 3.84

Vérifie les régles de Lipinski : ol

Analyse élémentaire théorique : C(73.77%), N(0.00%), O(15.52%), H(6.19%)
Analyse élémentaire expérimentale :

Type de purification : colonne

Référence du cohier de laboratoire : NG376
Nambre d'accepteurs : 3

Nombre de Raisons rotatives: 4

Nombre d'atomes aromatiques : 12
Nombre de Raisons aromatiques : 12
Nombre de donneurs : 0

Dbservations -

Nombre d'atomes asymétriques : 0

Point de fusion : 36

Point d'ébulition :

Précaution(s) :

Solvamt(s) : acétate déthyle, acétone, chioroforme, dichloromiéthane, THF,

Référence CAS :

Li[C)

numéro DOI : numéro HAL :

L-g-Chimio 1.7 Copyright Laurent ROBIN, CNRS - Université d'Orléans 2011

Image 199 O3 OODOAOO0OAE OAA

o
Gl yFfean

a¢ G+ o

(2)

Ly GKS 6&! ynha§eBO joa £an vidwall thie results of the analyzes carried out on the
substance, which have been entered by the user. On the left side you have the numerical results
and on the right side yohave the files uploaded by the user and available for download.

https://cn-intra.enscm.fr/chidept.html
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Chimiothéque

Institut de Chimie Organique et Analytique

T T TR

® saisie

Purets mesuree : o
® Modifications

Méthode de mesure de la pureté :
® Rechercher

® Saisie

[Epectramétrie LV

@ Moainications

® Rechercher

® Comple

® Déconnexion

Epecirométrie de Masse ©
0211129

[5M (15) : m/z = 310.0 [M+H}+

Source d'ionisation : INCONNU

Spectrométrie de Masse haule résolution -

source d'ionisation :

| TTEH
021-11-28

RMN 1H (CDCI3, 400 Miz): [ (ppm): 1.9 (qt, 2H, H3, ) = 6.6 Hz), 3.33 (qt, 2H, Ha, 1 =

[3.8 Hz), 3.79 (s, 3H, OCH3), 3.85 (q, 2H, H2, ] = 5.4 HZ), 542 (t, 1H, HS, ) = 3.8 Hz), 6.79
(d, 2H, Har, ] = 6.2 Hz), 6.85 (d, 24, Har, ] = 8.6 Hz), 7.06 & 1H, Hag ) = 7.5 Hz), 7.20 (d,
[1H, Hag ) = 8.0 Hz), 7.23 (d, 18, Har, ) = 7.6 Hz), 7.32 (d, 20, Har, ] = 8.8 Ha).

| T
o21-11-28

RMN 13C (€DCI3, 100 MHz): ] (pom): 23.7 (1ECH2, €4), 23.9 (1iCH2, €3), 45.7 (1iCH2,
[£2), 55.5 (11CH3, OCH3), 113.8 (21CH, Cark), 115.7 (11CH, €5), 121.5 (2iCH, CarH),
[125.4 (1[CH, Cart), 126.4 (20CH, Cark), 120.2 (2ICH, CarH), 132.6 (CIV, Car), 139.5 (CIV,
ar), 151.2 (CIV, Car ou C=0), 153.5 (CIV, Car ou C=0), 159.1 (CIV, Car).

Infrarouge :
poz1-11-29

R (pur) : Bl (om-1): 2928 (CH), 2837 (CH), 1701 (C=0), 1638 (C=C), 1608 (C=C), 1511
(€=C), 1193 (C-0).

bo:
b Température :
la Concentration :

la Solvant :

M
Ri: 057

CM Solvants ulilisés ; ER/ACDR : 8/2

L-g-Chimio 1.7 i |C) Copyright Laurent ROBIN, CNRS - Univarsité d'Orléans 2011

(@)
(@]]
(@}
>
p>3

Image20d, O! 1T Al UOE
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3 GhNEIFYAO wSadzZ Gaé Gl o

¢tKS ahNBFEYAO wSadzZ Ga¢ Glrox | O00SaaraoftsS 2yte G2 Y
have in tabular form the results of all the biological tests carried out on the substance consulted (
Image21). A result only appears if it was imported by the administrator using the import tools (see:
ChapterErreur! Source du rewoi introuvable).

Chimiothéque
§ - . . Q @
Institut de Chimie Organique et Analytique

Adtit Commentaires
% d'activite e inhibition | EC5gen nh s

RéférenceJniProt

® Compie

L-g-Chimio 1.7 (i ]|C] Copyright Laurent ROBIN, CHRS - Université d'Orléans 2011
Image21d, O/ OCAT EA OAOOI 606 OAA
By hovering over the name of the biological test, you access the detaisge22). The number
next to the name of the biological test here P2230BImagelmage22it is the UniProt reference (

https://fr.wikipedia.org/wiki/UniProt) of the proten, by clicking on it, you are directly taken on the
data for this protein on the UniProt website.

Pagell0
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Chimiothéque

a
Institut de Chimie Organique et Analytique J

T TR TR T AT o

® saisie T Résultats
Cible Actif Commentaires
® Hadifications. % dactivité | o inhibition | ICsgennM | ECsgennM | Autre résuital
o Rachercher ecof tumaine - P22203 [ e | [ ‘ i
Laboratoire :
PrOgramme FIR « ACHE »
P Eirociethigee ] Les mesures dinhibibon ent éé réalisces en collaboration
'équipe du Dr Catherine Guillou de IICSN, par Olivier
® saisia Panlard (ICSN) et Sophie Corvaisier (CERMN).

® Modifications n.mmm.;—ul

test :

® Rechercher Les mesures dinhibition des produits de 13 CNE vis-avis de
Factivité de lacétylchlinestérase ont été réakisées 3 9.10-8 M.
Les enzymes étudides ont été ACHE humaine et ACHE
electrophorus electnicus (anguille éectnque).

Administration

Chimiothique

Sur les 840 produits de |3 CNE, 42 produits présentent une
inhibition de I'activité JACHE humaine supérieure & 80%, 21
produits présentent une inhibition de l'activitd JACHE
electrophorus electricus supérieure 3 B0% et 11 produits
présentent une inhibition de I'activitd supérieurs & B0% sur

® Résultats Bio
les deux types denzymes.

@ bmporiation 1 faut noter que les quantités de produits foumis nont pas

® Exportation permis de réaliser les mesures dinhibition en duplicate.

® Attribution structures
® statistiques.

Extractothéque
® importation

® Exportation
® Paramétres
 statstiques

Paramétres

® Eiquettes

® tiisateurs.

Image 22: display of biological test details
4 Gl AadG2NBe G o

This tab is only accessible to administratarm#ége23). It allows you to view the history of changes
made on the substance sheet consulted. Thednization provides the following information in
table form: the field that was modified, by which person, on what date, we also have the old value
of the field.

Chimiothéque

a S
Institut de Chimie Organique et Analytique <

IR TR T LT e

@ Modiications Modifications effectuées sur cette fiche

 Rechercher Qui Date de la modification Champs Ancienne valeur
robin Laurent 2018-05-22 17:17:45 Nom : 6-cydohexanecarbonyl-1H-pyrrolo[2,3-bpyridine
robin Laurent 2018-05-22 17:17:45 Structure WVFWOMXBQGOGBD-UHFFFACYSA-N
Extractothéaue robin Laurent 20180522 17:17:46 Type de purification : colonne
@ Saisie robin Laurent 2018-05-22 17:17:46 Aspect du produit : huile
robin Laurent 2018-05-22 17:17:48 a Salvant : Aucune valeur
® Modtications robin Laurent 20180522 17:17:46 Observations ancient  \uméra unique ; 3332152
® Rechorcher robin Laurent 2016-05-22 17:17:46 Etape da synthise : Inconnue
Administration
Chimiotheque
# Plaques.
® Rosultats Bo

® importation
# Exportation
® Attrbution structures.
® statistques

Extractothéque
# importation

® Paramétres

® statistiques

Paramétres
® Enquettes

@ utmsateurs

® Apgiication

® Compte

® Déconnexion

L-g-Chimio 1.7 i [C] Copyright Laurent ROBIN, CHRS - Université d'Griéans 2011

Image 23: example of a file modification history
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(5) Export a search

In administrator mode, you can export your search using the export button at the top right of the

page sedmage24.

Chimiothéque

Institut de Chimie Organique et Analytique

11y a 12975 réponse(s) répartie(s) sur 1622 page(s) page 1 page 2
 saisie
© Modificotions

® Rechercher

ICOA-FST-L01A02 : 311mg
L Extractotheque | PAVE Grégoira 20-12-2001
Responsable : Franck SUZENET as
® Saisio =] pureté contrélée : Non contralée o
structure contrélée : Non contrélée NN |
 Modiicatons o Yy
o
Chimiothéque .
® Plaques L4
C15HOsHzr
# Résuttats Bio 175C,|‘::;Hmaol'] 349.421 g.mol”!
® mpartation
® Exportation o
Fyw. o ICOA-FST-L-01A04 : 36mg
frntien structurss b PAVE Grégoire 08-01-2002 @ |
 Statistques Responsabla : Franck SUZENET )
| pursté contréiée : Non contralée
Extractothique 0" " on structure contrlée : Non contralée
® importation W o N Z
. ¥ C
® Statistiques
Paramétres L4 Lg
 Etiqueties CocNOsHas C1aM30Hs
& Usateurs 309.358 g.mol"? 167.198 g.mol"t
® application
0,
1COA-FST-L-0LAG : 50mg
PAVE Grégoire 10-01-2002
Compte
Responsable : Franck SUZEWET -]
puretd contrdide : Non contrdliée
o | structure contrdlée : Non contrslée
HNYU
>r ) T
» .
C1gNO4IHzz Ca20gH3a
419.255 g.mal® 518.641 g.mol'?

ICOA-PCN-L-01A02 : 30mg

Godin Guilaume 14-01-2002 Q o
Responsable : Philippe Compain = A4
puretd contrélde : Non contralée N
structure contrbide : Hon contréiée
@)\)
L -
€190gHzs CoND3SHy,
350406 g.mo* 213.254 g.molt
Ty a 12975 réponse(s) répartie(s) sur 1622 page(s) pepn 1 page 2

L-g-Chimio 1.7 [i]C]

Image 24, A@bi OOET ¢ A OAAOAE EOI I

1COA-FST-L-01A03 ; 73mg

PAVE Grégoire 03-01-2002
Responsable - Franck SUZENET
pureté contréiée : Non contrdlée
structure contrélée : Non contrélée

ICOA-FST-L-01A05 : 96ma
Alphonse France-Aimée 08-01-2002
Responsable : Franck SUZENET
pursté contréléa : Hon contrélée
structure controlée : Non controlée

ICOA-OMN-L-01AC2 : 20mg
Rousseau Cyrill 14-01-2002
Responsable : Estelle GALLIENNE
pureté contrdlée : Non controlée
structure contréide : Non contrélde

ICOA-PCN-L-01403 : 102mg
Gueyrard David 14-01-2002
Responsable ; Phiippe Compain
puraté contrélée ; Non contrlée
structure contrdlée : Non controlée

a8

Aller 3 la page

Copyright Laurant ROBIN, CHRS - Université d'Orléans 2011

OEA Oi i AEEEAA

£

By clicking on this export button, two choices will be displayed on your screehmage25:

9 either you can copy all the storage numbers to the clipboard,

9 or you only export the 8 storage humbers of the displayed page.

https://cn-intra.enscm.fr/chidept.html
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Exportation

| Tout copeer dans le presse papier

Image 25: Choice between the 2 export options

Image 26: Copying the list to the clipboard

Chimiothéque

- ot - - & @
. Institut de Chimie Organique et Analytique

Sélectionnez les champs 3 exporter :
Sélectionnez les champs souhaité

writéres de sélection ;

® saisie

@ Modifications.

® Recherche

I Deavipe
[ utiisateur
# Modiicabons, [CTvpe de contrat
P 0 Produits non virtuls
Cmasse disponitle
[Jproduits en plaque mais pas en vrac
e [ Predult chez EVOTEC mais plus en vrac
Omag
Chimiothique
® Plaques © seulement les produits présents chez Evotec
@ Résuftats Bo O saulement les produits qui ne sont pas chez Evotec
@ Les deux

® impartation
Depuls une liste didentificateurs

® Expartation

Liste d'identificateurs :

TCOA-FST-L-1A02; TCOA-FST-L -81A03; ICOA-FST-L-01A04; TCOA-FST-L-81A05; ICOA-FST-

L-01A86; TCOA-OMM - L -@1A82; TCOA-PCN -L-@1402; ICOA-PCN-L-@1A03

® attribution structures
® statistiques.

Extractothéque
® impartation

@ Expartation
@ Paramétres

® statstques Séparateur utilisé pour la liste :

® utisateurs

® Appiicabion

L compte |
® Compte

® Déconnexion

L-g-Chimio 1.7 (i ]|C] Copyright Laurent ROBIN, CHRS - Université d'Oléans 2011

Image 27: exporting the list of the visible page (8 results) in the export page
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Once copied, you can paste the whole thing, for example, into the export tab of the chemical library
part of Lgchemo. This will allow you to extract the data in SDF form see chpteur! Source du
renvoi introuvable.

d) Edit a record

From the page of your search resuli§you clicked on the icoryou arrive at the modification

of the substace sheet. This is modulated according to the rights of the connected user. The form

on which you arrive is identical to that of the entry (chaptdd). For all users except the
FRYAYA&GGNI G2NE GKS GaaGNHz2OGdzNBE (eS¢ FTASER Aad RAS3
structure (Free, Under contract or patentgd because this change of state implies, if you are in

automatic numbering, a wdification of the physical storage number.

If you are on automatic dialing and the mass of the product is changed, within 7 days of the initial
entry of the substance. So, a modification of the storage number (chagdEereur! Source du
renvoi introuvable). can only take place if the mass goes above or below the storage limit defined
in the Erreur! Source du renvoi introuvable.

If the modification of the mass occurs after these 7 days following the initial entry then the
storage number is modified only when the mass value falls to zero mg.

Of caurse in both cases the unique number attached to the product does not vary and remains
the reference to use.

& Iy FTRYAYAAUNI(G2NE &2dz OFy I ¢
0§KS &0 NHzOG dzNB  (PRturk2g)2 G KSNJ OKS YA &

% Molécules de Communication et Adaptation des Micro-organism
[R— @0Owx (= (2 OOxe0

I T

S ¥ e P S

-.- =~A000000R%

[ — nE Copyright Laurant ORI, CHAS - Univarand d Gl 201

Picture 28 : modification of a file

https://cn-intra.enscm.fr/chidept.html
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You then arrive on a pagdmage29) which allows you to choose the new chemist by selecting his

team then his manager in the dregown menus on the left of the screen or by directly entering the
FANBRG fSGGSNB 2F KAa ylYS Ay GKS o02E aBtgt YS 27
perform the backup.

&. e e e e e e @
T

Log-Chimse 1.7 i [C] Copright Laurant RORBIN, CHAE - Usvarsd d Ordam 20

Image 29: reassignment of a structure to a chemist

3. Search all free and patented data

¢KS a{SIFNOKé¢ &S O0ilmagy 69xaMowsitie SserftoR @ outiass&agtiatcording
to various criteria in all the free and patented substances in the laboratory's Chemical Library.

Substances under contract appear only for the ownechdmist, manager and leadeof that
substance.

Anyore can search by structure (exact, substructure or similarity), molar mass, raw formula, tags

and numbering. For the latter, you can use either the unique randaligi®8 number, or the number
RSTAYSR Ay G(GKS GLINRRdzOU LFSUIOMBAisEeNhapterdB)Odithe2 y 6 SE I
number of the National Chemical Library (CNOOOOOOV) if it was imported by the administrator, or

by the QRcode.

C2NJ Y2FT NI YIFaad IyR ONUHzRS F2N¥dzZ X &2dz OFyYy LISNF2!
Otherwise, by defalt you search by pattern.

https://cn-intra.enscm.fr/chidept.html
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Chimiothéque
aQ o
. Institut de Chimie Organique et Analytique
® saisio
Modiicat

@0Ow=x| ® ¥ OHOVx4R 7
=B==~A008C00fm% H:si!mnlmmanu.ml'l; a

ozo

Formule brute :

Numérotation :

Rélérence cahier de laboratoire ou thése 5

Tag de la structure :
~ Sélectionnez un Tag -
JSME Molecular Editer by Peler Erl and Bruno Bienfal B CGWO

Rechercher par : @ Structure exacte () Sous structure () Similarité - Coefficient de similarité : min 0 L] max 1 valeur: 0.6

Rechercher

L-g-Chimio 1.7 nE= Copyright Laurent ROBIN, CNRS - Université d'Oriéans 2011]

Image 30: search form

hyOS GKS aSkNODK ONRGSNRI KlFIa 0SSy SyGdSNBR |y

L3S | LIISFNBR® ¢KS LINBaSydl A2y A alLB2k)YohtiwikthNI G 2
only the possibility of consulting the substances. The consultation sheet only contains the
GAaGNHzOGdzNBE YR a!yltearasgd Gloao

4. Biological results

This menu tab is reserved for user typgmnagersandbosses It allows thento consult, for each
biological test carried out, the results on their substances. These results must first have been
imported by the administrator (see Chaptérreur! Source du renvoi introuvablg.

The user must first select the target, the type of biological test and finally the type of result (IC50,
% activity, etc.). The user can visualize the molecules involved in the biological test and the
corresponding redts (Image31).

R

[fl

https://cn-intra.enscm.fr/chidept.html
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Chimiothéque
Institut de Chimie Organique et Analytique
Description :
® saisio @ Laboratoire
cibles répertoriées : Programme PIR « ACHE = Les mesures dinkibition ont étd résfses en i énuipe du Dr C: illou de V1SN, par Olivier Pamlard (ICSN) et Sophia Corvaisier (CERMN).
- concentration
® Moditicatons P22303 - AchE humaine o o
® Résanats B0 Type dinformation : Protocole du tes!
= L mesures dieibilon des produit o a CNE vis-is de Factitd de acétychinestirase ont dtéréaisdes 3 9.10-6 4 Las.encymes iudides ont dud ACKE humaine etACHE slectropharus eleticus
Tous les résultats
® Rechercher (anguille électrique). Sur les 640 produits de la CHE, 42 produits présentent une inhibition de lactivité dAChE humalne supdrieure & B0%, 21 produits présentent une inhibition de Factivité dAChE
Slcropherus wicricus supisire & 8% o€ 11 produls préauncant e nibldon de 'acvded supdrurs 3 50% sur s deux ypes danzymes. faut noter que es quan{l(es de produits fournis nant
pas permis de réaliser les mesures dinhibition en duplcat
L Edractatheque |
Page(s) i 1,2
® saisie
’ w o Autre
yv— Structures I3 ¥ & |ECsq ¥ & | ActiffInactit ¥ a | _ o Y| at va | B T A Commentaires
® Rechercher
L Compte
® compte 182 P 1
® Déconnexion -
.
1COA-SBR-L05A04
67857278
182 1
-
1C0A-SBR-LOIHOY
64843424
a5 ]
-
1C0A-SBR-L-03D10
1
1
[ 49 ]
-
1COA-SBR-L-05B05
13950998
1
.
1C0A-SBR-L-02F06
80202660
85 ]
.
ICOA-5BR-L-03804
70576297
544 1
.
1C0A-SBA-L02C10
49158553
208 1
.
1C0A.SBRL0SF11
I
] )
-
1C04 SBRLOIF10
" 132 |
.
ICOA-5BR-L-06802
L-0-Chimio 1.7 i |C] < ROBIN, CHRS T 2011

Image 31: Biological result for a team's molecules for a chosen biological test
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C. Extract Library Part
1. Entering a new extract

a) Direct entry via the entry tab
¢2 SyGaSNII ySé SEGNIYOGT 32 G2 GKS G9EGNI OG f AodNI
on a page showing the architecture of the databaBécfure3?2)
=n o3
Partie de spécimen o 7
(feuille, fleurs...) ou
cndition de culture ) /

B Echantillon? Extrait 5

e Exirait6

Méthodes d’extraction

Extrait 7
IS Extrait 9

Mission de
récolte

Taxonomic

Spécimen

Echantillon 3

Picture 32 : data architecture

Anextractis linked to a sample which is itself linked to a specimen.

Aspecimeni & RS&aONAROGSR o6& ((KS GKIFNBSalAy3ad YraaArzysé
reminder, a specimen is an individual(s) (plant, insect, microorganism, etc.) from which the sample
is obtained,; it is defined by its genus and species name.

Thesamplecorresports to the entire specimen or part of a specimen (leaves, bark, venom, etc.)
or to a specimen of the microorganism type obtained under certain culture conditions, it is from
the sample that the we prepare the extract.

Please note: TheCountry, taxonomy type and part of organization fieldsmust have been
O2YLX SGSR Ay GKS da! RYAYAAGNF GA2y¢ YSydzm dG9EGNI O
enter an extract.

¢2 &l @S + ySé SEGNI OGx & 2RI2 ovyizaYiS yad2 f IS0 G S EtiaNGD FOi%
Sy i S Ndhabe$® o
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Chimiothéque
&. Chimiotheque extraits

® saisie Je veux saisir un(e) 47

2,
® Rechercher | Extrait

@ Compte Echantillon

® Déconnexion Condition
Specimen Extrait 1
Autorisation
Taxonomie ! atillon 1 Extrait 2

| Mission de récolte I

Mission de Exfrait 3

récolte

® importation

wditilm de culture Ie el

— Exiit

Extrait 6
Méthodes d’extraction

# Exportation

Administration

® Plaques

® Résuitats Bio Taxonomie

® Exportation
A

Image 33: drop-down menu to enter a new extract

Then click send. A list of questions will then appear to which you must answer yes or no.

6528a GKS &arvyLkr S SEAadK n
- If you answer "yes" because the sample is already saved in the database, you have one
more step to save your extract. To do this, cligko 0 KS a{ G SLI mY 9EGNI OG ¢
to the chapterSTEP 7: Extract

- If you answer "no" because the sample is not saved in the database, you get two more

questo@Y h52 &2dz gtyid G2 ONBIGS || ySé O2yRAGAZY
G52 @2dz glyd G2 ONBIGS I ySé O2yRAUGAZ2YKE n

- If the specimen is not a microorganism (bacteria, microscopic fungus, etc.), you must
FyagSNI ay2¢é G2 GKAA ljdzSadAazyo

- If your specimen is a microorganism and the culture protocol has never been described in
GKS RIFIGFIOFASsY @2dz Ydzad | yagSNI aeSaé¢ G2 ONBL G
protocol used has already been recorded in the database for another specjmemust
FyasgSNI ay2¢ FtyR gAff 0SS laiSR (2 asStsSoud GKS
step.

aLa GKS aLISOAYSYy SEGFYyliKE n

- LF @2dz FyagSNI aeSaé¢s &2dz K9S w aidsSLia tSTa G¢z
MY { I YL S ¢ refértoyhy S EE6: Sayifke

- If you answer "no" because the specimen is not registered in the database, you arrive at
three more questions: "Is authorizatiodB lj dzZA NERKhH n= a528a GKS (I E
6528a (GKS KI NS sAtier angwariad\ tRege ofdstions,(iykuaush aso
O2YLX SGS (KS a{ LISOBBY:Speciment S NBFSNI 2 GKS

GLA FdzZiK2NATFGA2Y ySOS&aal NBEK nv
- ,2dz Ydzald | yasgSNI aeSa¢ AF @2dzNJ aLISOAYSY Aad adx
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The secalled principle of access and benseditaring (ABS) is established by the Convention
on Biological Diversitand the Nagoya Protocol. It implies that access to genetic resources
and their use are subject to an agreement between the supplier and the user of the
resource.

-y AYUGSNXYSRAFGS ljdzSadAazy GKSYy | LIISFNBY a52S5a
recorded in the database? If yes, you move on to the next question. If the answer is no, in
the next step you will need to record the authorization number (APA Permit No., sample
collection authorization, sampling permit, etc.) SEEEP 3: Authorization

452848 GKS GlFE2y2Yé SEAaAGK nYvy
- LF¥ @&2dz FyasgSNI aesSaé¢s Ald YSlIya (KFG @2dz | NB
recorded either due to its geographical origin, aedo the season in which it was collected,
or on a plant part different from that already recorded or either because you are working
on a microorganism obtained in culture conditions different from those recorded... But
Y2ald 2F0Sy GKS HyYyRoSNIzoa Xt oSK&W2KI S G2 0O2Y
table SeeSTEP 2: Taxonomy
652S8a G(KS KIFINWSad YraaAizy SEA&GK nv
- LT @&2dz FyasSN aeSaé¢sx 06SOFdzaS (GKS YAaaizy Rdz
already been registered on the database, you have 4 steps left to register your extract
aGFNIAY3 6AGK aGSLI mY ac¢clE2y2Yééd ¢,andR2 (GKAaA.
refer to the STEP 2: Taxonomy
- LF¥ @2dz yagSNI by2bs @&2dz KIFIgS p aidSLla tS¥d a2
I F NBS&G YA aadieleyté thecchaptgBFBREL: Harvest mission
the records already present in the database using the help placed oppcte.

Only certain fields are mandatory fiekland must be completed to allow you to proceed to the
next step. They are marked with a * and a red frame. The other fields are optional fields.

(1) STEP 1: Harvest mission

Complete the fields then click on send, only theuntry fields a required fieldYou must use the
drop-down menu to fill in this field inage34)

Please note: Th€ountry fieldy dza &t Kl @S 6SSy SyuSNBR Ay GKS
fAONINBE YR aS00GAy3aé Tdadodis, ase e offiSial solntryNEferes3
https://documentation.abes.fr/sudoc/formats/CodesPays.htm

R Q-
u» =

Pl
w <
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Chimiothéque

MCAM

Mission de récolte

ANTARTIQUE
ARGENTINE

AUSTRALIE
BENT
BRESIL
CANADA
conGo
CHINE
CURACAOD
DIBOUTT

Image 34: drop-down menu of countries

(2 STEP 2: Taxonomy

Complete the fields then click on send, only theoe, Specieand Genus fieldare required fields.
TheTypefield must be selected from the dregown menu (mage35)

Please note: Th@ypefieldv dza it Kl @S 06SSy SYyidSNBR Ay (GKS da! RYAYA
FYR LI NFYYSGSNRé GFro o0ST2NB adGFNIAy3d GKS SyiaNRo®

In the sequencing field you can note the sequenced genome (for example: 18s), complete the
sequencingprotocol and attach the result file by clicking on browse.

Taxonomie

=
classe -
1 Taxonomie
Ordre
1 Type =
Famine g
e _
— BACTERIE
= CHAMPIGHON
S«:Mf CHAMPIGNON MICROSCOPIQUE
INSECTE
— LEVURE
fmf LICHEN
PLANTE
Pratocole
invertébré marin
éponge
Espece *
. |—:|
1 couscomece
Fichier
Emey=r

Variete

Image 35: Taxonomy Type drop-down menu
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(3) STEP 3: Authorization

No fields are requiredt this stage. Theype of authorizatiorcan be for example: APA permit, direct
debit authorization, etc. Complete the fields then click on send.

Chimiothéque

MCAM

Autorisation

Mumére d'autorisation

Tffe d'auterisation

Envoyer

Image 36: Taxonomy Type drop-down menu

(4) STEP 4: Specimen

9y i NE AYyLES2O AlYKSH danelin4 pHases:

1 Inthe 1st’"se, only the specimenode , dateandplace of collection fieldmarked with an
* are mandatory. At this stage, information can be added on the collection (GPS
coordinates, name of the dlector, etc.) or on the collection from which the specimen
OFrYSd  2dz OFly Ffaz2 Of AOhagl8y) aoNRsasSé¢ |yR | RR

Chimiotheéque

MCAM

Etape 1 - Etape 2 - Etape 3 - Etape 4

Specimen

Code *
Date *

jj/ mm/ asaa

Lieu de recolte

Fichier
Parcourir... | Aucun fichier sélectionné,

Suivant

Image 37: Specimen entry drop-down menu
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1 In phase 2, you must attach an authorization to the specimsre(Nagoya protocal APA
). If no authorization is required, leave no check mark and proceed to the next step.

1 In phase 3 you must attach a taxonomy to the specimen. You can make your search easier
by sorting the genus or species name by column. Select the corresponding line and click
next.

1 You arrive at phase 4 where you will associate a collection mission witptitimen. Sort
columns by mission name or country code to make your search easier.

Then click send.

(5) STEP 5: Condition (only if your specimen is a
microorganism)

In this step you will have to describe the culture conditions of the microorganism by etmgpihe
table below, only theemperature fields a mandatory field lfnage38)

Chimiothéque

Chimiotheque extraits

Condition

Fichier

Choisir des fichiers | Aucun fichier n’a été sélectionné
Soumetire

Image 38: description of culture conditions for a microorganism

If the culture conditions have already been saved in the database, you will need to attach them to
the specimerin the next step.

(6) STEP 6: Sample

CAftAy3 € Kbis dofeling pifases:

{1 In the 1stPhase only thecode, quantity , storage location fieldand part of organismare
obligatory (Picture39).
Please note: Theart of organization fieldy dza it Kl @S 06SSy SyGSNBR Ay (KS 4
GOEGNI OGO fAONI NBKLI NI YSGiSNARE (10 0SF2NBE &0 NI AY3
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Etape 1 - Etape 2 - Etape 3
échantillon
Code *
Disponible :

® oul

Non

uzntité *
g

Lieu de stockage *

Dmied‘oriamsme*

Suivant

Picture 39 : 1st phase of filling for the sample

1 The 2ndP"@econsists of attaching a condition (culture protocol) to the specinvau can
make your search easier by sorting the information by column. Select the corresponding
line and click next.

Chimiothéque

Etape 1 - Etape 2 - Etape 3
Condition

Si votre échantillon n’est
pas un micro-organisme

Afficher [ 10 v | éléments. Rechercher :

i s Milieu s Temperature s Type de culture s Mode operatoir s Observation

aines en fiole de roux- aitemance

1 Pos 24 sclide en fisle de roux

T Précedent || Suivant
Sélectionner une

condition dans la liste
Image 40: 2nd phase, conditions
Warning: If your sample is not a microorganism, you do not have any conditionsttach to it
YR @2dz Ydzad &St SOG ab2 O2yRAGAZ2Yyas d

f  You then arrive at the 3i**corresponding to the specimen table. Select a specimen from
the list. You can facilitate your search by sorting by column the code of the specimen, its
place of collection. Select the corresponding line and click on subfit{ure41)
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Chimiothéque

Etape 1 - Etape 2 - Etape

w

Specimen
Afficher[ 10| eléments Rechercher :

Code 2 Date 2 Lieu % GPS % Observation

zi02 201

7108 2

2108 2008-01-01

2106 1861-01.01

2107 1966-01-01

2108 1999-01-01 Fidii

TSéIectionner un spécimen (ot
dans la liste

Picture 41 : table of specimens

(7) STEP 7: Extract

¢tKS SyiNR Ayil2z GKS G9EGNIOGE GlFLotS A& R2yS Ay o

1 the's'phase covers the extraction protocol and the characteristics of the extract. Itis at this
stage that the code of the extract is determined (Cf. chemical librarian's manual, chap.7
GLINR RdzOGG O2RAYy3Ié€0d CAStRA YI N)] SReaptiotdak F | NB
Drop-down menus or examples are offered at each step in the E{|picture42). For the
chemist name fieldyou have a drojplown menu with the names of chemists already saved
in the database. If the chemist is not yet registered, you must create an account for him
beforehand (see: Erreur! Source du renvoi introuvablé.
You can select the extraction solvent using the ddog/n menu provided.

AITSsaisie_Extrait.php

Etape 1 - Etape 2 - Etape 3

Extrait

nem du chimiste *
Code extrait *

— —

Solvants *

Disponible :

oui

O hon

Type extraction
" e

Picture 42 : First phase

f The 2ndP"@¢corresponds to the type of purification carried out on the extract, select
Gb2yS¢ AT y2UKAYy3a KIFa 06SSy OFNNRASR 2dzi 2y (K
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1 The 3rd phase allows you to attach the sample to your extract. TaHedample, you can
dzaS GKS daaSI NOKé¢ FdzyOuaarazy t20FGSR 4 G4KS (2L
GKS tAO0OSyasS GeLlsS Aa aFfNBS¢éo
/| fAO01 adzooYAGP ¢KS K2YS LI 3IS NBft2FRa 6A0GK GKS

Your extract is saved!

b) Import via a csv format file

This method is the fastest if you need to record several extracts at the same time. It is preferred for
new users, because it is simpler to implement.

The csv file is made up of several tables:

the Extract table

the Sample table

the Specimen table

the Taxonomy table

the Shipping table

the Chemist table

the Condition table (optional table)

[enti e et B ant S e A et B ]

In each table there are several fields, mandatory fields and optional fields. You can find the list of
fields in theimportation_Extrait-2.csv fle . This file is available in the Extract library menu, import
GFlo o0& OtAO1lAY3 2y aSELXPicreddA 2y YR SEFYLX S F2NJ

Chimiothéque
&. Molécules de Communication et Adaptation des Micro-organismes

Importation pour I'extractothéque

Taille maximum du fichier 1281

Choisir un fichier | Aucun fichier n'a été sélectionné

® Rechercher Explication et exemple pour lNmportation

Picture 43 : import tab

The csv file template is shown belovnfage44), this file contains all the fields available in the
database. Not all of these fields need to be completed, only a few fields are mandatory and marked
in green in the csv file. Fields in orange are optional fields.
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=]

Fichier  Accusil  Insetion  Miseenpage  Formules  Données  Révision  Affichage

Aide

importation_Extrait-1 [Mode protégé] - Excel

 Dites-nous ce que vous voulez faire

Séverine AMAND

@ MODEPROTEGE  Attention aux fichiers provenant d'un emplacerent Intemet, car ls peuvent contenir des virus. Il est recommande de rester en made protégé sauf s vous devez effectuer des modifications.

Activer la madification x

H34 2 fe o
A B c D E F G H | J K L M -

1 Obligatoire

2 Extrait Echantillon Taxonomie

3 Code | Solvant** | Disponibilité Code [ Disponibilité [ Quantité | Lieu de stockage | Partie d'organisme Code | Datederecolte | Lieude recolte Type [ Genre,

4 Ext_code ‘ Ext_solvant | Ext_dispo Ech_code ‘ Ech_dispo | Ech_gte ‘ Ech_stockage ‘ Ech_partieOrga Spe_code |Spe_datel\ec ‘Spe_lieu Rec Tax_type ‘Tax_Gen re

5

6

7 Extrait Echantillon

8 Obligatoire Facultatif Obligatoire

9 Code | sovant** | Disponibilté | Type d'extraction | Etat | Protocole | Lieudestockage| Observation | Licence**** Code [ o ¢ | Quantité | Lieude stockage
10 [Ext_code  |Ext_solvant _|Ext_dispo Ext_Extraction |Ext_etat  |Ext_protocole  |Ext_stockage |Ext_observation |Ext_licence  |Ech_code [Ech_dispo [Ech_qte [Ech_stockage
11|

12|

13

14| ACETATETYLE DMsO

15 Le fichier CSV doit comporter au minimum les **Voici la li ACETONE EAU

— foici la liste

16 | champs obligateires. dessolvants  ACETONITRILE ETHANOL

17 | *La case Al doit étre égale & " IMPORTATION " L'ordre des champs n'est pas important present dans L-g BENZENE ETHERPET

18 Chimio CHOLOROFORME ~ ETHERETHYL

19 (positionner sur la premiére ligne) DICHLO METHANOL

20| DMF PYRIDINE

21|

22 le de fichier CSV

23 A* [ B [ C [ D [ £ [ F [ G [ H [ | 1 [ K [ L

24 1 IMPORTATION Ext_code Ext_solvant Ext_dispo Ech_code Ech_dispo Ech_gte Ech_stockage = Ech_partieOrga Spe_code Spe_dateRec spe_lieuRec

25 2 EXT_JOR_D1 ETHERETHYL TRUE ECH_IOR_2 TRUE 20 sur 'étagére Feuille SPE_JIOR_01 23/08/2019 Montpellier | _

Template importation Extractoth | < v

Image 44: csv file for data import

To fill theExt_solvent fielyou must refer to the glossary for this fiel@icture45)

ACETATETYLE DMSO THF
**Voici la liste GIOETALE =1L UM Si le solvants n'est pas present
ACETONITRILE ETHANOL INSOLUBLE " .
des solvants dans la liste, il sera
BENZENE ETHERPET INCONNU .
present dans L-g T e ETEETTL automatiquement remplacer par
Chimio " INCONNU "
DICHLO METHANOL
DMF PYRIDINE

Picture 45 : glossary of the Ext_solvent field

To fill in theExp_countrfield you only need to note the country code.

Warning: To allow the data to be imported correctly, box Al of the file must be equal to IMPORT.
The order of the fields in the file is not important, but the file must contain at &aall mandatory
fields, i.e. 16 fields. The country code must be saved in the software before importing.

To fill in the optionaExt_licence fielgyou must use the lexiconihage46).

Si le type n'est pas

wHE¥]iste des LIBRE . | .
i présent dans la liste, il
types de licences CONTRAT .
L. sera automatiquement
dans L-g Chimio BREVET

remplacé par " LIBRE "

Image 46: glossary of the Ext_licence field

If you have collection authorizations for some of your specimens (APA, etc.) you must enter them
using theaut _numero fieldandaut_type( Picture4?)
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ce sont des
champs
facultatifs. lls
peuvent &tre mis
plusieurs fois.

*#**5i vous avez des numéros
d'autorisation a renseigner, vous
pouvet les inclure, ils seront liés au
spécimen présent sur la méme ligne.

Autorisation

Numéro
aut_numero

Type
aut_type

Picture 47 : Added authorization for the specimen table

Here is an example of a completed file ready to be importeitture48). The file must be
imported in csv format.

| A 3] C D E F G H | J
1 |IMPORTATION Exp_pays Tax_phylum Tax_classe Tax_Ordre Tax_famille Tax_type Tax_Genre Tax_ Espece Spe code
2 FR Basidiomyco Basidiomyce Agaricales Agaricaceae champignon Agaricus arvensis MIC-001
3 FR Basidiomyco Basidiomyce Agaricales Agaricaceae champignon Agaricus radicatus MIC-002
4 FR Basidiomyco Basidiomyce Agaricales  Bolbitiaceae champignon Agrocybe prascox MIC-003
5 FR Ascomycota Pezizomycet Pezizales Pyrenematarchampignon Aleuria versicolor  MIC-004
6 FR Basidiomyco Basidiomyce Agaricales Pluteaceae champignon Amanita echinoeocep MIC-005
K L M P Q R s T 4] W

Spe_dateRetSpe_lieuRec Spe_collectiiSpe_collecte Ech_code Ech_dispo Ech_stockage Ech_partieO|Ech_contact chi_nom

01/01/2008 France Champignon D. Michelot MIC-001-1 oui spécimen da entier Amand / Mai Roland Lupoli
27/10/1986 France Champignon D. Michelot MIC-002-1 oui spécimen da entier Amand / Mai Roland Lupoli
05/06/1986 France Champignon D. Michelot MIC-003-1 oui spécimen da entier Amand / Mai Roland Lupoli
22/05/1986 France Champignon D. Michelot MIC-004-1 oui spécimen daentier Amand / Mai Roland Lupoli
23/09/1986 France Champignon D. Michelot MIC-005-1 oui spécimen da entier Amand / Mai Roland Lupoli
u W x Y Z vy AB AC AD
Ech_contact chi_nom Ext_code Ext_solvant Ext_dispo Ext_Extraction Ext_etat Ext_protocol Ext_stockage Ext_observation

Amand / MaiRoland Lupoli  MMNHN-CX-0001 METHANOL oui agitation en solution ¢ agitation percongélateur 2 plagues 96 puits
Amand / MaiRoland Lupoli  MMNHN-CX-0002 METHANOL oui agitation en solution ¢ agitation percongélateur 2 plagues 96 puits
Amand / MaiRoland Lupoli  MMNHN-CX-0002 METHANOL oui agitation en solution ¢ agitation percongélateur 2 plagues 96 puits
Amand / MaiRoland Lupoli  MNHMN-CX-0004 METHANOL oui agitation en solution cagitation percongélateur 2 plagues 96 puits
Amand / MaiRoland Lupoli  MNHMN-CX-0005 METHANOL oui agitation en solution cagitation pet congélateur 2 plagues 96 puits

Picture 48 : example of csv import file

¢2 AYLRNI GKS O0ag FTAtS3: 3J2 G2 K &btheh Bele®tdth®© il A 0 NI
FAES G2 AYLRNIU daAaAy3d GKS GoNRgasSé FdzyOlAazy GKSy

Please note: Th€ountry, taxonomy typeand part of organization fieldamust have been entered

Ay GKS a!RYAYAAGNI GA2yé YSydzz G9EGNF OGO fAONI NBkL
¢tKS a2FaGol NB (GKSYy RAALI I @a
that the import was successful.

GKS YSaal3asS d&aAYLRNI

2. Editing ad viewing an extract

a) Editing an extract

D2 (2 G(G(KS daaz2zRAFTAOFGAR2YEé (lo 2F GKS G9EGNI OG [ A0

field. It can be useful for updating the quantities of extract or samples available.

https://cn-intra.enscm.fr/chidept.html

Pagel28




LgChemd 2024

Chimiothéque

Molécules de Communication et Adaptation des Micro-organismes

ST ey greTey gy gy gy gy grew

® Saisie
® Modifications. Modification d'extraits
® Rechercher
Shows 10 ¥ entries Search:
| Extractothique 4 Code Solvant Type extraction Etat Disponibilité Chimiste Echantillon Date d'entrée
® Saisie . .
MNHN-CX-0008 méthanal agitation en solution dans le méthanal Qui Lupeli Roland MIC-008-1 15-05-2023

® Modifications.

MNHN-CX-0009 méthanal agitation &n solution dans le méthanal oui Lupali Raland MIC-009-1 15-05-2023
® Rechercher
O MNHN-CX-0010 méthanal agitation en solution dans le méthanal Oui Lupoli Roland MIC-010-1 15-05-2023
MNHN-CX-0011 méthanal agitation &n sclution dans le méthanol Oui Lupcli Roland MIC-011-1 15-05-2023
Chimiothéque
® Plagues O MNHN-CX-0012 méthanal agitation en solution dans le méthanal Oui Lupoli Roland MIC-012-1 15-05-2023
# Résultats Bio
MNHN-CX-0013 méthanal agitation en solution dans le méthanal Oui Lupoli Roland MIC-013-1 15-05-2022
@ Importation
® Exportation O MNHN-CX-0014 méthanal sgitation en solution dans le méthanal oui Lupoli Raland MIC-014-1 15-05-2022
® Attribution structures ) MNHN-CX-0015 méthanal agitation en solution dans le méthanal Oui Lupeli Roland MIC-015-1 15-05-2023

® Statistiques

MNHN-CX-0016 méthanal agitation en solution dans le méthanal Oui Lupoli Raland MIC-016-1 15-05-2022
Extractothéque
# Importation

MNHN-CX-0017 méthanal agitation en solution dans le méthanol Oui Lupcli Roland MIC-017-1 15-05-2023
® Exportation —
Shawing 1 to 10 of 751 entries Previous 1 2 3 4 5 76 Next
® Paramétres !
® Statistiques Afficher

Picture 49 : edit page

You can go to the tabs in any table and sort the columns alphabetically or use the search function

Fd GKS G2L) NAIKG G2 &aStS8S0G Iy SEGNI OG 2N aLISOAY
a8t SOGSR SEGNIY O dcantb@rCchick & tiedtap rightLat tie tabl@oh thendodify
function.

Picture 50 : location of the modify button

You access a window where all the editable fields are present. Click on modify to validate the
modification.
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