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Example SimFit command file (input file)
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SimFit plot results
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SimFit command file (text result file)
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�����G�G>$@�GW��G>$%&@� ����N��
�������G�G>%@�GW��G>$@� ����N� >%@���N� >%@
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�������G�G>&@�GW��G>$@� ����N� >%@���N� >&@
�������G�G>&@�GW��G>%@� ����N� >$@���N� >&@
�������G�G>&@�GW��G>&@� ����N� >$@���N� >%@����N�� >&@
������G�G>&@�GW��G>$&@� ����N�
������G�G>&@�GW��G>%&@� ����N�
������G�G>&@�GW��G>&�@� ����� N��
������G�G>$%@�GW��G>$@� ����N� >%@���N� >$%@
������G�G>$%@�GW��G>%@� ����N� >$@���N� >$%@
�����G�G>$%@�GW��G>$%@� ����N����N� >%@���N� >$@����N�� >$%@
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������G�G>%&@�GW��G>%@� ����N� >&@���N� >$%@
������G�G>%&@�GW��G>&@� ����N� >%@
�����G�G>%&@�GW��G>$%@� ����N� >%@
�����G�G>%&@�GW��G>%&@� ����N����N�� >$@
����G�G>%&@�GW��G>$%&@� ����N��
�����G�G>$%&@�GW��G>$@� ����N�� >%&@
�����G�G>$%&@�GW��G>%@� ����N�� >$&@
����G�G>$%&@�GW��G>$%@� ����� N�� >$%@
����G�G>$%&@�GW��G>$&@� ����N�� >%@
����G�G>$%&@�GW��G>%&@� ����N�� >$@
���G�G>$%&@�GW��G>$%&@� ����N�����N�����N��
������G�G>&�@�GW��G>&@� ����� N�� >&@
����G�G>&�@�GW��G>$%&@� ����N��
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$66,*1��REV�D� �D���DE���DF���DEF�

$66,*1��REV�F� �F���DF���EF���DEF�����F��

$66,*1��REV�G� �F�����F����DF���EF���DEF�

$66,*1��REV�H� �D���DE���DF���DEF�

$66,*1��VSHF�D� �D�

$66,*1��VSHF�E� ����������H���

$66,*1��VSHF�F� ����������H���

&=(52����D����������

'(/7$��G�F�������H����������H����������H����������H���

'(/7$��G�DF�������H����������H����������H����������H���

'(/7$��G�EF�������H����������H����������H����������H���

'(/7$��G�DEF�������H����������H����������H����������H���

'(/7$��G�F��������H����������H����������H����������H���

'(/7$��H�D�������H����������H����������H����������H���

'(/7$��H�DE�������H����������H����������H����������H���

'(/7$��H�DF�������H����������H����������H����������H���

'(/7$��H�DEF�������H����������H����������H����������H���

7,0(��K�

&21&��PP�



S7

:,1����������������������

105:,1����������������������������

',0�����
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3/27��VSHF�
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N�BBBBBBBBB�N�BBBBBBBBB�N�BBBBBBBBB�N�BBBBBBBBB�N�BBBBBBBBB�N�BBBBBBBBB�N�BBBBBBBBB
N�BBBBBBBBB�N�BBBBBBBBB�N��BBBBBBBB�N��BBBBBBBB�5�0�6�>�@
LQLWLDO�YDOXHV�
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������(�����������(�����������(�����������(������������

��������(�����������(�����������(�����������(�����������(�����������(�����������(��
������(�����������(�����������(�����������(������������

��������(�����������(�����������(�����������(�����������(�����������(�����������(��
������(�����������(�����������(�����������(������������

��������(�����������(�����������(�����������(�����������(�����������(�����������(��
������(�����������(�����������(�����������(������������

��������(�����������(�����������(�����������(�����������(�����������(�����������(��
������(�����������(�����������(�����������(������������

��������(�����������(�����������(�����������(�����������(�����������(�����������(��
������(�����������(�����������(�����������(������������

��������(�����������(�����������(�����������(�����������(�����������(�����������(��
������(�����������(�����������(�����������(������������

��������(�����������(�����������(�����������(�����������(�����������(�����������(��
������(�����������(�����������(�����������(������������

��������(�����������(�����������(�����������(�����������(�����������(�����������(��
������(�����������(�����������(�����������(������������

��������(�����������(�����������(�����������(�����������(�����������(�����������(��
������(�����������(�����������(�����������(������������

��������(�����������(�����������(�����������(�����������(�����������(�����������(��
������(�����������(�����������(�����������(������������

��������(�����������(�����������(�����������(�����������(�����������(�����������(��
������(�����������(�����������(�����������(������������

��������(�����������(�����������(�����������(�����������(�����������(�����������(��
������(�����������(�����������(�����������(������������

��������(�����������(�����������(�����������(�����������(�����������(�����������(��
������(�����������(�����������(�����������(������������
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��������(�����������(�����������(�����������(�����������(�����������(�����������(��
������(�����������(�����������(�����������(������������

��������(�����������(�����������(�����������(�����������(�����������(�����������(��
������(�����������(�����������(�����������(������������

��������(�����������(�����������(�����������(�����������(�����������(�����������(��
������(�����������(�����������(�����������(������������

��������(�����������(�����������(�����������(�����������(�����������(�����������(��
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LQWHJ��VWLII�������������������������������
SORW

Excel macro for transformation of NMR-data into SimFit data files

Sub IntegraleZeit()

Dim yh$(300)
Dim errdat(20)
roota$ = "N:\Users\Insa\Nopub\InsaLaptop\NMR-Kinetik\auswert\"

roote$ = "011.asi" *files created by WinNMR (Bruker) containing integrals
rootf$ = "001.aqs" *files created by WinNMR (Bruker) containing time information
startzeit = 0.27 *time delay in h before running the first experiment
yalt = 0

lastexp = 210 *last NMR-experiment number
errdat(1) = 0 *number of defective or missing NMR-experiment to be excepted
errdat(2) = 0 *0 = no excepted experiment

If lastexp > 99 Then
last2 = lastexp
last1 = 99
Else
last1 = lastexp
End If

For c = 1 To 26
yh$(c) = Chr$(c + 64) & "1"
Next c
For d = 1 To 8
For c = 1 To 26
yh$(c + (d * 26)) = Chr$(d + 64) & Chr$(c + 64) & "1"
Next c
Next d

For a = 10 To last1
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For eri = 1 To 20
If a = errdat(eri) Then a = a + 1
Next eri

root$ = roota$ & "0" & a & roote$
asi$ = "0" & a & roote$
    Workbooks.OpenText FileName:=root$, Origin:=xlWindows, _
        StartRow:=7, DataType:=xlFixedWidth, FieldInfo:=Array(Array(0, 9), Array(41
_
        , 1), Array(52, 9))
    Range("A3:A22").Select
    Selection.Copy
    Windows("Dummy_aktuell_Nopub.xls").Activate
    Range(yh$(a - 9)).Select
    ActiveSheet.Paste
    Windows(asi$).Activate
    ActiveWorkbook.Close
Next a
If lastexp > 99 Then
For a = 100 To last2

For eri = 1 To 20
If a = errdat(eri) Then a = a + 1
Next eri

root$ = roota$ & a & roote$
asi$ = a & roote$
    Workbooks.OpenText FileName:=root$, Origin:=xlWindows, _
        StartRow:=7, DataType:=xlFixedWidth, FieldInfo:=Array(Array(0, 9), Array(41
_
        , 1), Array(52, 9))
    Range("A3:A22").Select
    Selection.Copy
    Windows("Dummy_aktuell_Nopub.xls").Activate
    Range(yh$(a - 9)).Select
    ActiveSheet.Paste
    Windows(asi$).Activate
    ActiveWorkbook.Close
Next a
End If
Range("A1:GS22").Select
    Selection.Copy
    Workbooks.Add
    Range("C3").Select
    Selection.PasteSpecial Paste:=xlAll, Operation:=xlNone, SkipBlanks:=False _
        , Transpose:=True
    ActiveWorkbook.SaveAs FileName:= _
        "N:\Users\Insa\Nopub\InsaLaptop\NMR-Kinetik\auswert\Ergebnisse.xls",
FileFormat:= _
        xlNormal, Password:="", WriteResPassword:="", ReadOnlyRecommended:=False _
        , CreateBackup:=False
    Windows("Dummy_aktuell_Nopub.xls").Activate
    Selection.ClearContents

    For a = 10 To lastexp
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    For eri = 1 To 20
If a = errdat(eri) Then a = a + 1
Next eri

If a > 99 Then
root$ = roota$ & a & rootf$
Else
root$ = roota$ & "0" & a & rootf$
End If
b$ = "A" & (a - 9)

    Workbooks.OpenText FileName:=root$, Origin:=xlWindows, _
        StartRow:=6, DataType:=xlFixedWidth, FieldInfo:=Array(Array(0, 9), Array(14
_
        , 1), Array(22, 9))
    Range("A1").Select
    Selection.Copy
    ActiveWorkbook.Close
    Range(b$).Select
    ActiveSheet.Paste

Next a

Columns("A:A").Select
Selection.NumberFormat = "0.00"

x0 = Range("A1")
For a = 1 To (lastexp - 9)

 For eri = 1 To 20
If a = (errdat(eri) - 9) Then a = a + 1
Next eri

b$ = "A" & a
x = Range(b$)
y = (x - x0) * 24 + startzeit
10 If y < yalt Then y = (y + 24)
If y < yalt Then GoTo 10
yalt = y
Range(b$).Select
ActiveCell.FormulaR1C1 = y
Next a

    Range("A1:A201").Select
    Application.CutCopyMode = False
    Selection.Copy
    Windows("Ergebnisse.xls").Activate
    Range("A3").Select
    ActiveSheet.Paste
    Windows("Dummy_aktuell_Nopub.xls").Activate
    Application.CutCopyMode = False
    Selection.ClearContents

End Sub
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Concentration-time and chemical shift-time profiles for the reaction of 1 with 2a

(c = 15 mM for both precursors, C2D2Cl4; continuous lines represent theoretical curves)

T = 323 K
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T = 343 K
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Concentration-time and chemical shift-time profiles for the reaction of 1 with 2b

(c = 15 mM for both precursors, C2D2Cl4; continuous lines represent theoretical curves)

T = 303 K
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T = 313 K
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T = 318 K
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T = 323 K
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T = 330 K
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T = 337 K
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T = 343 K
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