Vorhersage der Reaktionsleistung
mit kinetischer Modellierung

Vermeidung unnétiger Versuche
) Recation Lab untersttzt einen effizienten,
t ——~— innovationsgefriebenen Prozessentwick-
3 lungsablauf, bei dem hochwertige Daten
in ein einzigartiges Prozessverstandnis
umgewandelt werden. Eine kinetische
. Modellbibliothek ermdglicht die Erforschung
des Design Space, ohne dass mehrere
Versuche durchgeflhrt werden mussen.

Optimierung der

T Reaktionsleistung

Die kinetische Modellierung vermittelt ein
tiefgreifendes Verstdndnis der Reaktions-
ausbeute, Selektivitdt und Katalysatorde-
aktivierung. Diese Charakferisierung kann
neue Moglichkeiten zur Prozessoptimie-
rung aufzeigen, die in-silico ausgefuhrt
und im Labor verifiziert werden kdnnen.
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Schnelle Entwicklung

Recation Lab macht die Modellierung der - . ™
Auswirkungen wichtiger Prozessparameter @ Reucnon I.ﬂb
auf die Reaktionskinetik schnell und ein-

fach. Diese Erkenninisse kénnen dann . . . . S
genutzt werden, um auf Anhieb Kampag- Reaction Lab ist eine leicht erlernbare kinetische

nen mit der erwartefen Ausbeute und Modellierungsplattform, die flr Chemiker entwickelf
Qualitdr zu dosieren. wurde, die in der API-Prozessentwicklung fétig
sind und noch keine Erfahrung in der Modellierung
haben. Reaction Lab erstellt und I6st die notwendigen
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~ o W5 Untersuchen neuer Technologien  geichungen, sodass sich der Benutzer auf die Analyse
n 2 Kinetische Modelle, die unter Bafch- . hemischen P k tri ke
Iy Bedingungen enfwickelf wurden, kénnen seiner chemischen Prozesse konzentrieren kann.
) y verwendet werden, um den Befrieb eines Die leistungsstarken Modellierungstools in Reaction
\ 3 i i - . . . .
: o 16 9 Prozesses im groBen MaBsfab in her Lab umfassen Module fir die kinetische Anpassung,
T . Fe 'yl + kémmlichen Batch-Reaktoren oder in . . . . .
i | T ol anderen Technologien wie Stromungsreak-  dié Durchfiihrung von ,Was ware wenn?“-Simulationen,
[ \\:’ wii S 1oren 2 untersuchen, ohne dass neue die automatische Optimierung und die Erkundung des
et S, 4 Gertfe angeschafft und installiert Desian Space” in-sili
- mak 3 7 werden miissen. ,Design Space” in-silico.
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Vorhersage der Reaktionsleistung
mit der bedienerfreundlichen
kinetischen Modellierung

e |eichtf erlernbare Modellierungsumgebung

e |ntegriert Informationen von ELN und gdngigen Tools
fur Chemiker wie ChemDraw®

e Funktioniert mit allen Zeitreinendaten wie IR oder HPLC

e Expertenschulungen und Support

e Einsetzbar auf jedem PC oder Notebook mit
Windows 8 oder héher

e Verfligbar in den Sprachen Chinesisch, Japanisch
und Koreanisch

¢ Offene Datenarchitektur, um die bestmdgliche Nutzung
und Wiederverwendung aller verfigbaren Datenstréme
zu ermoglichen

Scale-up Suite

Vorlagenmodelle fiir Reaction Lab umfassen:
e Biphasische Fliissig-Fllissig-Reaktion
(z. B. Schotten-Baumann-Reaktion)
e Biphasische Fest-Fliissig-Reaktfion
(z. B. Diels-Alder-Reaktion)
e Katalytische Hydrierung (z. B. Nitrilreduktion)
e Dehydrierung (z. B. Deprofonierung einer
Diprotinsdure)
e Feb-Batfch Teleskopische Reaktfion
(z. B. Wittig-Olefinierung)
e Heck-Reaktion
e Heterogene Fest-Flissig-Reaktfion
(z. B. Aldol-Kondensation)
e Mitsonubu-Reaktion

e pH-empfindliche Reaktion (z. B. Aminaceylierung)

e Phasentransferkatalyse
e Suzuki-Kupplung

Scale-up Suite ist die weltweit fuhrende Software fir die Entwicklung und das Scale-up
von Wirkstoffprozessen fir Wissenschaftler und Techniker in der Pharmaindustrie.

O Dynochem O Dynochem Biologics
Beschleunigte chemische Beschleunigung der
Prozessentwicklung Bioprozessentwicklung

© Reaction Lab
Beschleunigung der
katalytischen Reaktion
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