Recherchen mit dem IDC-System

Von Martin A. LobeckI*1

Das Dokumentations-System der Internationalen Dokumentationsgesellschaft fiir Chemie
mbH (IDC) arbeitet mit Mitteln der elektronischen Datenverarbeitung. Es konnen
Strukturen, Reaktionen und Sachverhalte gespeichert und recherchiert werden. Struk-
turen und Reaktionen werden als Terms einer Facettenklassifikation codiert, Sachver-
halte im Klartext gespeichert. Zur Zeit sind 900000 Formeln, darunter zahlreiche
Markush-Formeln, aus Patent- und Zeitschriftenverdffentlichungen auf Magnetband
gespeichert. Die Recherche in diesem Bestand geschieht mit IDC-Programmen, die pro
Frage durchschnittlich weniger als 1 Minute Computerzeit (CPU-Zeit) benétigen. Die
Strukturterms kéonnen maschinell aus topologischen Einspeicherungen erzeugt werden.
Erfafit wird die niedermolekulare organische Chemie; eine Erweiterung auf das Makro-

molekulargebiet ist moglich und vorgesehen.

1. Einleitung

Die IDC (Internationale Dokumentationsgesellschaft
fiir Chemie mbH, Frankfurt) hat es sich zum Ziel ge-
setzt, chemische Veroffentlichungen — Literatur und
Patente — zu codieren und so ihren Inhalt einer Suche
mit Methoden der elektronischen Datenverarbeitung
zuginglich zu machen. Das erste Gebiet, das in An-
griff genommen wurde, war das der niedermolekularen
organischen Chemie, weil es hier am schwierigsten ist,
Fragen nach Partialstrukturen zu beantworten, die in
der Praxis haufig gestellt werden. Bei der IDC werden
deshalb Strukturformeln organischer Substanzen so
eingespeichert, daB auch nach Teilstrukturen gesucht
werden kann, ferner nach Reaktionen organischer
Substanzen mit organischen und anorganischen Re-
aktionspartnern und nach Sachverhalten.

2. Aufbau des IDC-Systems

2.1. Strukturverschliisselung

Die Entwicklung begann in den fiinfziger Jahren bei
den Farbwerken Hoechst. Fugmann und seine Mit-
arbeiter fanden die damals existierenden Methoden
der Strukturverschliisselung unbefriedigend, beson-
ders wenn grofle Bestinde zu durchsuchen waren. Das
in Hoechst konzipierte und auch benutzte System
wurde bald auch von den Farbenfabriken Bayer und
der Badischen Anilin- und Soda-Fabrik iibernommen,
die auch Verbesserungen und neue Ideen verwirklich-
ten. Erst 1967 wurde die IDC gegriindet, dieinzwischen
13 Chemiefirmen als Mitglieder hat.

Bei der Griindung lagen bereits iiber 400000 Speicher-
siatze auf Magnetband vor, eine Zahl, die sich inzwischen
mehr als verdoppelt hat. Jedem Speichersatz entspre-
chen dabei eine oder mehrere verwandte Struktur-
formeln, die nach dem GREMAS-Verfahren [11 codiert
sind.
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Henkel und Cie GmbH
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[1] Genealogisches REcherchieren mit M Agnetband-Speichern.
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2.1.1. Dreierterms

Das GREMAS-System beruht auf einer Facettenklassi-
fikation. Jedes Kohlenstoffatom einer organischen
Verbindung erhilt mindestens einen Term, der aus
drei Buchstaben besteht und kurz Dreierterm ge-
nannt wird.

Der erste Buchstabe des Dreierterms, Genusbuchstabe
genannt, sagt etwas dariiber aus, wieviele Heterobin-
dungen das betrachtete C-Atom betitigt, meist auch,
zu welchen Atomen. Als Heterobindung wird dabei
jede Bindung betrachtet, die nicht zu Wasserstoff-
atomen oder zu anderen C-Atomen fiihrt.

Genus B: Amine z.B.
BA. primér CH;3;—NH,
BB. sekundir (CH3);NH
BC. tertiar (CH;3)3N
BD. quaternir (CH3)4N®
Genus H: Halo.gen- z.B.
verbindungen
HA. Fluor CaHs—F
HB. Chlor CgHs—Cl
HC. Brom CeHs—Br
HD. Jod CsHs—J
unsubstituierte
: . B.
Genus R Ketten-C-Atome z
RA. gesittigt CH3;—CHj;
RB. olefinisch CH,;=CH;
RC. acetylenisch CH=CH

Abb. 1. Beispiele fiir Genus und Spezies.

Abbildung 1 zeigt, daB z. B. fiir Amine der Genusbuchstabe B
gilt, fiir Halogenverbindungen Genus H, und daB R als
erster Buchstabe des Dreierterms gesetzt wird, wenn das
C-Atom an kein Heteroatom gekniipft ist.

Der zweite Buchstabe des Terms, die Spezies, prizisiert den
Inhalt des ersten. So bedeutet bei Genus B ein A als Zweitbuch-
stabe ein primires Amin, ein B ein sekundires, ein C ein ter-
tidres usw. Im Genus H haben die Zweitbuchstaben A, B, C
usw. die Bedeutung Fluor, Chlor, Brom usw., im Genus R
geben sie an, ob das C-Atom Doppel- oder Dreifachbindun-
gen betitigt oder nicht.

Der letzte Buchstabe der Dreierterms, die Subspezies, sagt
aus, in welcher Umgebung sich das betrachtete C-Atom be-
findet. Sitzt es in oder an einem Heterocyclus, einem Aro-
maten, einer Kette, mit oder ohne Doppelbindungen (Abb.2)?
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Durch die Kombination von Buchstaben sind weit
mehr als 3000 Dreierterms definiert; man erhilt also
ein recht feinmaschiges Netz, das die Struktur schon
recht gut wiedergeben miiBite. Tatsidchlich hat man sich
zu Anfang auch mit diesen Terms begniigt, muBte
aber bald feststellen, daBB der Ballastanteil bei vielen
Fragestellungen doch ganz erheblich war.

BA. primire Amine
CHj3—CH,;—NH; BAA
CH,;=CH—NH; BAF
CH=C-NH, BAM
<:>—NH2 BAQ
©—NH2 BAR
O |
7N\
N, NH, BAS
Qoo |
O:(jH—NHz BAH

Abb. 2, Beispiele fiir Subspezies.

2.1.2. Bezirksterms

Es wurden daher Bezirksterms variabler Linge (Y-
Terms) geschaffen, die Aussagen dariiber machen,
womit z. B. ein Ring oder eine Kette substituiert sind,
ob und wieviele Doppel- oder Dreifachbindungen
vorhanden sind, bei Aromaten auch, ob ortho-, meta-
oder para-Substitution vorliegt.

Bei den Aromaten ist man bei mehr als zweifacher
Substitution sogar so weit gegangen, die Besetzung
aller sechs Positionen zu spezifizieren (Z-Terms). Bei

EBA—eCH;-0

EBA—eCH,-J

Dreierterms | Bezirksterms

SAF EAR| YT E— — —

O
Qror
SAF

O

EAR| YT EE2—

=e|

HO,

SAF EAR| YT EE3—
OH

HO—@OH SAF EAR| YT EE4—
@—0}1 SAF EAR| YT EEI—
HO
HO, OH
HOAQ_OH SAF EAR| ZT EEEEEE~ — — —
HO OH
H HQ
Q SAF EAR/| ZT EEEQTQO— — — —
o on| ™ |
ZT ETEQEQ— — — —
HO HO
Abb. 3. Bezirksterms differenzieren Strukturen mit gleichen Dreier-

terms.

allen Bezirksterms hat man sich damit begniigt, den
Substituenten nur mit dem Genusbuchstaben, also
nicht {iberméfBig genau, zu kennzeichnen.

Wie man in Abbildung 3 sieht, fallen bei v6llig gleicher
Codierung der Verbindungen mit Dreierterms die
Bezirksterms ganz verschieden aus, die Strukturen
werden also unterscheidbar.

2.2. Beispiel einer Strukturverschliisselung

Das Beispiel der vollstindigen Codierung einer Ver-
bindung soll anschlieBend auch zur Illustration einer
Recherche dienen.

Man erkennt, dal in Abbildung 4 jedem C-Atom ein
Dreierterm zugeordnet ist. In der endgiiltigen Zu-
sammenstellung  (,,Auflistung®) werden mehrfach

@ (Kettenlinge 2)

----- CH,——CH,-NH,

BAA EBA EBR RAL SAF WPA
YRBT -~
ZTEEEQRQ ----
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Abb. 4, Vollstindige Codierung einer Strukturformel.
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vorkommende Terms nur einmal beriicksichtigt. Die
Atherbindung wird einmal von der Alkylseite her be-
trachtet, einmal von der Phenylseite, und fiihrt zu
Terms EBA und EBR; SAF steht fiir den Benzolring,
oder genauer, fiir jedes seiner C-Atome; RAL fiir das
nicht mit Heteroatomen verkniipfte, aromatisch sub-
stituierte CHy; BAA fiir das NH-substituierte CH>.
Hinzu kommt ein Term WPA fiir eine Kettenldnge
von zwei C-Atomen, der gleichzeitig dartun soll, daB
es zahlreiche Dreierterms gibt, die hier nicht bespro-
chen sind, u.a. viele Terms fiir Substitutions- und
Kondensationsangaben bei Hetero- oder Carbocyclen,
zahlreiche Terms, die Aussagen iiber pharmakolo-
gische oder mikrobiologische Wirksamkeit der be-
handelten Struktur machen und andere, die Angaben
iiber spektroskopische oder analytische Eigenschaften
enthalten.

2.3. Reaktionsverschliisselung

Zur Reaktionsverschliisselung (Abb. 5) werden die
Dreierterms jedes reagierenden Kohlenstoffatoms
herangezogen. In einem zwolfstelligen Term wird in
den ersten drei Stellen durch @DR festgelegt, daf3
eine Reaktionscodierung folgt, dann folgt der Dreier-
term des C-Atoms vor, anschlieend der nach der
Reaktion, auBerdem werden an den Stellen 10 bis 11
besondere Merkmale codiert, z.B. RingschluB3 oder
-sprengung oder Kettenverlingerung (ZL). An Stelle
12 kann das Kohlenstoffatom numeriert werden, da-
mit es wiedererkannt wird, wenn weitere Reaktions-
schritte in der betreffenden Arbeit beschrieben sind.
Bei der Recherche kann dann iiber mehrere Schritte
hinweg gesucht werden.

Da die Reaktionsterms mit besonderen Programmen
befragt werden miissen, werden stets auch Reaktions-
kurzterms, also eine einfachere Codierung der Reak-
tion, erzeugt, die bei der Verschliisselung des jeweiligen
Endprodukts mitgespeichert wird und hier 2RB, 2RC
und 3ZL bzw. 2II und 2RA lautet. Diese Reaktions-

THESAURUS~ALPHMABET-REGISTER, BAND-8R. 09194

RT 001699 PHOTOCHLORTERUNG

€0 000428 PHOTOCHRONTE
EQ 000428 PHOTOCHROMI SM

RT 002341 PHOTOD[MERTSTERUNG

GENERIC CHART OF THESAURUS NO. 0066

© @ ®

HC==CH + HC====CH —

@@@@

c =cun 22,
& b 6 6
H,C == CH3
@ DR RCD RBC - — 1
/ DR RCD RBD Z L 2
/ DR RCD RCE Z L 3
1 23 456 789 101112 1. 5Stufe
@DR RCE 1 1A — — 3
/ DR RCD RAB — — 4
1 23 456 7 89 101112 2. Stufe

Abb. 5. Codierung einer Reaktion mit Einleitungszeichen (1—3),
Anfangsterm (4—6), Endterm (7—9), Reaktionsbedingungen (10—11)
und Numerierung der C-Atome (12).

kurzterms k6nnen dann wie alle Dreierterms recher-
chiert werden. In vielen Fillen reichen sie aus; das
eigentliche Reaktionsrechercheprogramm braucht dann
nicht nachgeschaltet zu werden.

2.4. Sachverhalte

Hiufig vorkommende Sachverhalte erhalten, wie be-
reits erwihnt, eigene Dreierterms, die iibrigen werden
im Klartext eingespeichert, ebenso auch anorganische
Reaktionspartner. Bei den Sachverhalten ist dem Ver-
schliisseler villig freie Wortwah! zugestanden worden,
um in spiteren Stadien frither unbekannte Begriffe
nicht in ein vorgesehenes Sprachkorsett zwingen zu
miissen. Das bedingt andererseits eine sehr inten-
sive Nachbearbeitung, denn jeder neu auftauchende
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SLIEREND / P ENCE

MOLEKUEL - PHOSPHORE S ZENT

KRISTALL-PHOSPHORESZENZ

MOLEKUELPHOSPHORE

KRTSTALLPHOSPHORE

NACHUEUCHTOAUER

CHEMILUMINESZENZ / CHEMOLUMINESIENZ ¢/ CHEMILUMINESCENCE
U SENSIBILISIERTE CHEMILUMINESZENZ

I CHEMILUMWINESZENZ-INDIKATOR

BIOLUMINESZENZ

KRISTALLOLUMINESZENZ

a) im alphabetischen Register und b) im hierarchischen Begriffsfeld.
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Begriff wird gepriift, Bezichungen zu anderen Begriffen
werden festgestellt, etwa: Zugehorigkeit, Relation
Teil-Ganzes, hierarchische Relationen (Ober-, Unter-
begriffe), Synonymitit. Es wird eine Definition oder
eine Begriffserlauterung formuliert und schlieBlich die
Begriffs-Sammlung periodisch als Thesaurus ausge-
druckt, in dem von einem alphabetischen Register
aller Begriffe (Abb. 6a) auf die zugehorigen Begriffs-
felder verwiesen wird, die alle Relationen erkennen
lassen (Abb. 6b).

2.5. Einspeicherung

Bei der IDC werden alle zu speichernden Formeln
codiert und die Terms ebenso wie die Sachverhalte
auf Lochbelegen niedergeschrieben. Dabei erhalten
Sachverhalte und anorganische Reaktionspartner
ebenso wie die Reaktionsterms verschiedene Einlei-
tungszeichen, die bei der spdteren Recherche gepriift
werden und verhindern, daB man an Speicherstellen
sucht, die mit Sicherheit keine Information der ge-
wiinschten Art enthalten. Die Strukturen werden da-
gegen nicht alle intellektuell verschliisselt, sondern nur
der Anteil, flir dessen Bewiltigung die Kapazitit der
Formellesemaschinen nicht ausreicht, mit denen die
Formeln maschinell und topologisch aufgenommen
werden. Die Strukturterms werden dann mit einem
Computerprogramm aus dem topologischen Speicher-
satz erzeugt (21,

Die mit Lochkarten oder Lochstreifen aufgenomme-
nen Daten werden nach mehrfacher Priifung auf
Magnetband gespeichert; aus technischen Griinden
benutzt man flir Reaktionen und Sachverhalte ein
vom ,,Strukturband* getrenntes Ergidnzungsband.
Jede Struktur erhilt einen besonderen Speichersatz, in
dem aber auch alle notwendigen bibliographischen
Daten enthalten sind, z.B. eine Dokument-Nummer
der ausgewerteten Verdffentlichung. Uber Speicher-
satz- und Dokument-Nummer kann man dann auch
getrennte Recherchen im Struktur- und Ergénzungs-
band anschlieflend korrelieren.

Fiir jedes Dokument werden vom Verschliisseler auch
noch eine oder mehrere Gebietsangaben mitgeliefert,
durch die die Veroffentlichung grob klassifiziert wird;
z.B. bedeutet B: Organische Chemie allgemein,
D: Pharmazeutische Chemie, E: Schidlingsbekidmp-
fung. Diese Gebietskennzeichnung kann bei der Re-
cherche mitverlangt werden und so fiir hiufig vorkom-
mende Substanzen die Zahl der Antworten einengen.
Diese Angaben iiber die Einspeicherung sind nicht
vollstindig, reichen aber zum Verstindnis der folgen-
den Rechercheformulierungen wohl! aus.

3. Recherche

3.1. Organisatorisches

Jeder Chemiker erhilt gleich nach seinem Eintritt in unsere
Firma Recherchebogen, wie sie Abbildung 7 zeigt. In einer
Kurzanleitung wird ihm das Notwendigste iiber die Recher-

[2] E. Meyer, Angew. Chem. 82, 605 (1970); Angew. Chem.
internat. Edit. 9, Nr. 8 (1970).
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cheméglichkeiten gesagt. Die Bogen enthalten Abteilung und
Namen des Chemikers, ferner eine dreistellige Frager-Num-
mer. Der Chemiker zeichnet die gewiinschte Struktur und
eventuelle Nebenbedingungen auf und iibergibt den Bogen
der Dokumentationsabteilung.

Hinter der dreistelligen Frager-Nummer werden die Fragen
dieses Chemikers von der Dokumentation beim Eingang
zweistellig fortlaufend gekennzeichnet. Das fithrt dazu, daB
alle Anfragen, Computerlisten usw. fiir einen Chemiker in
der Ablage stets an einem Platz zu finden sind.

Literatur-/Patent-Recherche
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Abb. 7. Recherchebogen.

3.2. Recherchenverschliisselung

Auf dem Recherchebogen wird bei jeder Frage zu-
nichst die angegebene Struktur in der oben skizzierten
Weise verschliisselt, ebenso weitere codierbare Kri-
terien, z.B. bestimmte Herstellungsverfahren. Es liegt
nahe, die gleichen Terms, die man bei der Speicherung
der Verbindung benutzt, auch als Suchbedingungen
zu verwenden. Eine solche Formulierung ist tatsdch-
lich moéglich und liefert auch alle Speichersitze der ge-
suchten Formel — leider aber mit einem meist sehr
hohen Ballastanteil. Das Suchprinzip entspricht genau
dem in Sichtlochkarten angewendeten Verfahren. Es
leuchtet ein, daB damit nur Minimalforderungen an
einen Speichersatz gestellt werden konnen: Die gefor-
derten Terms miissen darin enthalten sein, es konnen
aber durchaus noch weitere vorkommen. Man erhilt
deshalb nicht nur die gewiinschte, sondern auch kom-
pliziertere Strukturen. Abhilfe 143t sich nur schaffen,
wenn alle unerwiinschten Terms verbietbar sind. So
selbstverstandlich das klingt, so selten ist eine solche
Recherchenmoglichkeit in Dokumentationssystemen
vorgesehen, soweit sie sich nicht elektronischer Daten-
verarbeitungsanlagen bedienen.

Die grofie Zah! der Dreierterms 14Bt es nicht zu, jeden
Zu verbietenden Term einzeln zu benennen. Die praxis-
nahe Art der Formulierung im IDC-System soll an-
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hand einer Modellrecherche nach der in Abbildung 4
codierten Struktur gezeigt werden.

Gehen wir von den Strukturterms aus, wie sie im Re-
cherchebogen (Abb. 7) links unten eingetragen sind,
so miissen diese bei der Frageformulierung in eine
strikt alphabetische Reihenfolge gebracht werden.
Diese Forderung nach alphanumerischer Sequenz
lieBe sich mit einem einfachen Sortierprogramm leicht
umgehen. Bei der Einspeicherung von Strukturen ge-
schieht das auch, nicht aber bei der Frage. Hier treten
namlich die Verbote hinzu, und es ist sinnvoll, die
moglichen Genera, also die Erstbuchstaben der Terms,
von Anfang an durchzugehen und sich zu fragen, ob
in diesem Genus iiberhaupt ein Term gefordert ist
oder nicht, Ist das z.B. fiir Genus A nicht der Fall, so
kann es mit- der einfachen Formulierung A < A ver-
boten werden. Das Programm 14Bt Erweiterungen auf
ganze Bereiche zu, H < L bedeutet, daB im Speicher-
satz kein Dreierterm mit Genus H, 1, J, K, L vorkom-
men darf,

Die Forderung, dal ein Term im Speichersatz vor-
kommen soll, formuliert man durch Angabe des
Terms selbst, z.B. BAS fiir eine primidre Aminogruppe
an einem Heterocyclus. Ist die Forderung allgemeiner,
so kann ein Bereich gefordert werden, aus dem min-
destens ein Term gefunden werden muB. Die Formu-
lierung erfolgt dann mit dem ,,Beliebig*-Zeichen*,
fiir das im Speichersatz jedes Zeichen stehen kann.

Auf die Forderung H * *, die besagt, daf} irgendwo im Mole-
kil mindestens einmal Halogen vorkommen muf}, antworten
also alle Speicherterms, die mit H beginnen. Das Beliebig-
Zeichen kann erldutert, d.h. eingeengt werden: in H**
B—C R—S erldutert der zweite Term B—C den ersten Stern,
R—S den zweiten, die Formulierung fordert Halogen (H),
und zwar entweder Chlor (B) oder Brom (C), aromatisch (R)
oder heterocyclisch (S) gebunden; andere halogenhaltige
Verbindungen, z.B. Jodbenzol (HDR) oder Chlordthan
(HBA), fallen nicht in den geforderten Bereich und werden
nicht ausgegeben. Fluorchlorbenzole (HAR HBR) werden
dagegen mitgeliefert, weil ja HBR verlangt ist.

Will man das verhindern, so muf3 man innerhalb eines Genus
sowohl Forderungen als auch Verbote aufstellen. Es resul-
tiert eine ,,Nur“-Bedingung: H << B—C R—S bedeutet die
gleiche Forderung wie vorhin, zusitzlich aber sind alle H-
Terms auBerhalb des definierten Bereichs jetzt ausdriicklich
verboten. Ferner gibt es reine Verbotsterms. H / / B—C R—S
ist die genaue Negation des entsprechenden Terms mit * *;
A < C bedeutet, daBl alle Terms verboten sind, die mit A, B
oder C beginnen. Nehmen wir nun das Beispiel aus Abbil-
dung 4, so ist festzustellen, daB Genus A nicht vorkommen
soll, B aber in BAA (und nur dort) verlangt ist; Formulierung
deshalb: A < A B << A—A A—A. Ganz dhnlich sind die
weiteren Formulierungen zu verstehen. Die Recherche selbst
ist zum besseren Verstdndnis in verschiedenen Versionen in
einem Teil des IDC-Speichers durchgefiihrt worden (Abb. 8).
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Abb. 8. Zahl der Antworten bei verschiedener Formulierung einer
Frage. [] entspricht <.
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Verwendet man lediglich die durch die Struktur geforderten
Dreierterms, so fiihrt die Suche zu iber 400 Antworten.
Nimmt man die Verbote aller iibrigen Dreierterms hinzu, so
sinkt die Zahl der Antworten auf weniger als die Hélfte. Mit
Y- und Z-Terms allein, ohne Dreierterms, bekommt man 46
Antworten. Die iibliche Formulierung ist in den Fragen
31921 und 31922 angegeben. Hier sind die Y- bzw. Z-Terms
zusitzlich zu den Dreierterms verlangt, und man erhilt 28
bzw. 22 Antworten.

Wir sind nun bisher davon ausgegangen, daB die zu
suchende Struktur vollstindig angegeben wird. Das
ist keineswegs die hdufigste Art von Anfrage, denn
eine solche Verbindung ist ja auch iiber Register gut
aufzufinden. Anders sieht es aus, wenn der Anfragende
Partialstrukturen nennt. Ist in unserem Modellfall bei-
spielsweise eine beliebige weitere Substitution des
Benzolrings zugelassen, so konnen natiirlich keine
Terms mehr verboten werden; es bleiben nur die zu
fordernden Dreierterms und die entsprechend modi-
fizierten Bezirksterms. Fur diesen Fall erhidlt man 34
Antworten.

Zwischen diesen Extremen — vollstindige Angaben
einerseits, Partialstruktur mit beliebiger Substitution
andererseits — gibt es zahlreiche Zwischenformen, die
bei der Formulierung oft in verschiedener Weise be-
riicksichtigt werden k6nnen. Da das System von Che-
mikern konzipiert wurde, haben chemisch dhnliche
Gruppen auch dhnliche Dreierterms, die leicht in ver-
kiirzter Schreibweise zusammen gefordert oder auch
verboten werden konnen.

Bei der Codierung von Patentanspriichen st6t man
oft auf Markush-Formeln, d.h. Strukturen, bei denen
ein Grundkorper an einer oder mehreren Stellen mit
verschiedenen, oft zahlreichen Substituenten alternativ
besetzt ist. Bei der Speicherung solcher Formeln wer-
den die alternativen Teilstiicke auf besonders mar-
kierte Plitze gebracht und sind auf diese Weise einem
Verbot in der Fragestellung entzogen. Hat man etwa
eine an einer Position wahlweise mit Chlor oder Hy-
droxyl substituierte Verbindung eingespeichert, so soll
diese auch gefunden werden, wenn die chlorierte Ver-
bindung gesucht, OH aber verboten ist. Analog wer-
den auch im Fragesatz alternative Gruppen mit be-
sonderen Zeichen markiert, wobei wieder mehrere
Alternativzentren mdoglich sind. Die Moglichkeit zu
bequemen Alternativfragen ist fiir eine erfolgreiche
Recherche sicher nicht ausschlaggebend. Eine Verbin-
dung, die ein Alternativzentrum mit drei Substituenten
besitzt, kann auch durch drei Einzelfragen leicht er-
mittelt werden. Hat man es aber mit drei Zentren und
je sechs Substituenten zu tun, so ist man doch erleich-
tert, statt 63 = 216 Anfragen nur eine einzige formulie-
ren zu miissen. Bei zahlreichen anderen Systemen ist
dagegen die Suche nach Markush-Formeln eine recht
unerfreuliche Angelegenheit.

Bei der Recherche nach Reaktionen konnen in dhn-
licher Weise sehr spezielle, aber auch allgemeine Fra-
gen gestellt werden; meist wird man gleichzeitig
Strukturbedingungen kennen und verlangen. Die Re-
cherchenprogramme zur Struktur- und Reaktions-
suche laufen zwar getrennt ab, die Ergebnisse konnen
aber nachtriglich korreliert werden.
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Bibliographische Daten der verschliisselten Veroffent-
lichung selbst sind nicht direkt recherchierbar, weil sie
nicht mitgespeichert werden. Es kann also z.B. nicht
nach Autoren gesucht werden. Auf dem Patentgebiet
existieren aber Konkordanzbinder, die zu jedem Re-
ferat die zugehorige Patentnummer liefern. Mit Hilfe
dieser Biander und weiterer Dateien, die nihere Anga-
ben zu den Patent-Nummern enthalten, kann dann
z.B. verhindert werden, daB eigene Patente im Recher-
chenergebnis enthalten sind.

Die auf den Rechercheb6gen codierten Fragen werden
auf Lochkarten abgelocht. Zur Recherche dient eine
Datenverarbeitungsanlage IBM/360-50.

3.3. Fehlerpriifung

Alle Anfragen werden zunichst in einem Diagnose-
programm einer Priifung auf formale Fehler unter-
zogen. Die Anfragen werden mit ihrer Nummer und
den Codierungen aufgelistet, bei gefundenen Unstim-
migkeiten, z.B. Nichteinhaltung der alphabetischen
Reihenfolge, wird ein entsprechender Fehlerkommen-
tar ausgedruckt.

Lochkarten mit einer Fragenummer, zu der ein Fehler-
kommentar gegeben wurde, werden vom Operator aus
dem Fragekartenpaket entfernt und die restlichen
Karten erneut der Diagnose unterzogen. Die nunmehr
fehlerfreie Auflistung dieser Fragen dient der Doku-
mentation als Beleg fiir diesen Maschinenlauf. Das
Diagnoseprogramm bendétigt etwa 2 bis 5 Sekunden
Rechenzeit.

3.4. Sequentielle Recherche

Sofort im AnschluB an das Diagnoseprogramm be-
ginnt die eigentliche Recherche. Der gesamte Speicher
wird sequentiell abgesucht, ein Verfahren, das auf den
ersten Blick unrationell anmutet. Um so iiberraschen-
der ist es zu horen, daB der Zeitbedarf fiir eine einzeln
recherchierte Frage bei nur etwa 90 Sekunden liegt,
aber bei gleichzeitiger Recherche von mehreren Fragen
meist auf etwa die Hilfte, manchmal bis auf 20 Sekun-
den zuriickgeht. Mit Zeitbedarf ist die CPU-Zeit ge-
meint, der Zeitbedarf der zentralen Recheneinheit, der
Grundlage fiir die Kostenabrechnung ist.

3.5. Screening

Die hohe Suchgeschwindigkeit wire allerdings nicht
moglich, wenn wirklich jeder Term jedes Speichersatzes
iiberpriift wiirde; sie wird nur durch das ,,Screening®
erzielt, einen Kunstgriff, den Ernst Meyer einfiihrte
und durch den die vorher sehr zeitaufwendige und da-
mit kostspielige maschinelle Recherche zu einer relativ
billigen Routine geworden ist.

Beim Screening wird im Speicher von vornherein
jedem Speichersatz ein Maschinenwort mit 32 bits
vorangestellt. In diesem Wort ist fiir jeden moglichen
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Genusbuchstaben von A bis X ein Bit reserviert;
kommt jetzt etwa Genus C im Speichersatz vor, so
wird durch ein besonderes Programm schon bei der
Einspeicherung in diesem Screen-Wort das 3. Bit, das
fiir C reserviert ist, belegt. Bei der Fragenaufbereitung
wird in einem Fragescreenwort (ebenfalls maschinell)
fiir alle verbotenen Genera ein Bit belegt. Bei der Re-
cherche werden dann zunichst in einer sehr schnellen
Maschinenoperation das Frage- und Speicherscreen-
wort miteinander verglichen (Abb. 9).

ABCDEFGHIJKLMNOPQRSTUVWX

S-F |

Abb. 9, Screening. Im ersten Screenwort werden die Genusbuchstaben
des Speichersatzes S (hier also B, E, N, T, W) mit den im Fragesatz F
verbotenen Genera (hier also A, C, D, F, G, I—-L, 0—Q, S, T, U, V)
verglichen. Das logische Produkt S + F der beiden Sdtze muf3 Null sein.
Im Beispiel ist das nicht der Fall: T ist im Speichersatz vorhanden, im
Fragesatz verboten.

Sind beide irgendwo an der gleichen Stelle belegt, so
bedeutet das ja, daB der Speichersatz ein Genus ent-
halt, das in der Frage ausdriicklich verboten wurde.
Es lohnt sich also nicht, diesen Speichersatz nidher zu
priifen; der Computer iiberspringt ihn und wendet
sich dem Screenwort des nichsten Satzes zu. Neben
diesem Screenwort gibt es vier weitere, die geforderte
Kombinationen von Erst- und Zweitbuchstaben oder
von Zweit- und Drittbuchstaben der Dreierterms iiber-
priifen. Schon das erste Screenwort erlaubt es aber, im
Mittel 999, aller Speichersitze ohne nihere Priifung
zu verwerfen.

3.6. Antwortenausgabe

Die vom Computer gefundenen Antworten werden
auf einem Magnetband zwischengespeichert, nach
Frage-Nummern sortiert und dann in einer Liste aus-
gedruckt. In der Dokumentation suchen Hilfskrifte
die entsprechenden Referate heraus und kopieren sie
oder vergroBlern sie vom Mikrofilm. Die kopierten
Referate werden in der Dokumentation gesichtet und
nach Zutreffendem oder Ballast sortiert. Der Anfra-
gende erhilt beides, vor allem weil auch unzutreffende
Verbindungen strukturell dicht beeinander und bei der
gesuchten Verbindung angesiedelt sind und deshalb
immerhin interessant sein kénnten. Die Computer-
Liste verbleibt bei der Dokumentation und wird ab-
gelegt, ebenso die Lochkarten der Frage.

Ubersteigt die Zahl der Antworten die Zahl 200, so
wird man gewdhnlich zuriickfragen, ob der Frager
wirklich so viele Antworten will oder ob er die Frage
enger fassen kann. Eine durchschnittliche Zahl der
Antworten anzugeben, ist zwar moglich, aber wenig
sinnvoll. Das leuchtet ein, wenn man bedenkt, daB
zahlreiche Fragen nach Strukturen vorkommen, die
als neu zum Patent angemeldet werden sollen. In sol-
chen Fillen wird also die Antwort ,,Keine Unterlagen
vorhanden* ersehnt und auch meist erhalten. Sehr
hohe Antwortzahlen versucht andererseits die Doku-
mentation zu verhindern, so daB die Hauptmenge der
Anfragen 0—100 Referate liefert.
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3.7. Neueinspeicherungen, Abonnementsfragen

Etwa alle drei Wochen liefert die IDC auf Magnet-
band Neueinspeicherungen. Bevor diese dem Haupt-
bestand zugefiigt werden, was wegen der sequentiellen
Anordnung durch einfaches Anhingen an den Bestand
moglich ist, wird eine Recherche des Neuzugangs mit
allen vorliegenden Abonnementsfragen durchgefiihrt.
Diese Art von Dauerauftrigen ist durchaus als eine
Form der oft propagierten Selective Dissemination of
Information, also als ein SDI-Dienst, anzusehen. In
vielen Fillen wird eine Abonnementsfrage breiter ge-
halten als die urspriingliche Frage an das diltere
Material. Bei uns laufen stets etwa 60—70 Fragen im
Abonnement.

4, Kritische Daten fiir ein Dokumentationssystem

Neben der Kenntnis von Codierung sowie Recherchen-
ablauf und -moglichkeiten in einem System sind fiir je-
den Dokumentar andere Punkte von hohem Interesse:
1. Erfassungsbereich (welche Verdffentlichungen wer-
den codiert?)

2. Analysentiefe (wie genau wird gearbeitet? Wird
jede genannte Verbindung auch verschliisselt?)

3. Ballastanteil und, eng damit zusammenhangend,
die Gefahr, relevante Dokumente nicht wiederzufinden

4, Fehlerquote

5. Zeitbedarf: a) fiir die Einspeicherung, b) fiir die Fra-
genverschliisselung, c¢) fiir die maschinelle Recherche

6. Kosten fiir: a) die Einspeicherung, b) die Recherche.

Diese Punkte sollen im folgenden kurz diskutiert
werden.

4.1. Erfassungsbereich und Analysentiefe

Den Vorwurf, zu wenig zutreffendes Material zu lie-
fern, muB jede Dokumentation hinnehmen. Die IDC
hat kaum Material vor 1959 codiert; die zur Codierung
benutzten Quellen erfassen andererseits nicht voll-
stindig die interessierende Literatur, wahrend die
Patente schon besser abgedeckt sind.

Als Quellen dienen zur Zeit:

a) der Fortschrittsbericht der Farbenfabriken Bayer,
der etwa 600 Zeitschriften auswertet,

b) der Chemische Informationsdienst (vor 1970 die
Schnellreferate des Chemischen Zentralblatts) und

¢) der Patentschnellbericht, der von der Badischen
Anilin- und Soda-Fabrik, den Farbwerken Hoechst
und den Farbenfabriken Bayer herausgegeben wird.
Er enthilt Referate der Patentdokumentationsgruppe
(PDG) von chemischen Patenten aus den Léndern
Belgien, Frankreich, England, den Niederlanden,
Osterreich, der Bundesrepublik Deutschland, der
DDR, der Sowjetunion, den USA und Japan.

Beim Chemischen Informationsdienst wird nicht das
Referat, sondern die urspriingliche Veroffentlichung
fiir die Codierung zugrundegelegt. Bei allen Quellen
werden stets alle genannten Verbindungen verschliis-
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selt (mit einigen Ausnahmen, u.a. fiir besonders hdu-
fige Losungsmittel, die man nicht gern als Recherchen-
antwort erhalten mochte).

4.2, Ballast

Die Ballastmengen (,,false drops*) im IDC-System
hdngen stark von der gesuchten Verbindung ab. Man
kann nur einige halbwegs brauchbare Regeln dafiir
aufstellen:

1. je komplizierter die Struktur ist, desto geringer
wird der absolute Ballastanteil,

2. je allgemeiner die Struktur formuliert wird, desto
hoher wird der Ballast, weil die Zahl der verbietbaren
Terms abnimmt.

Nicht vermeidbar ist systembedingter Ballast. Bei
diesem lassen sich z.B. Isomere oft nicht trennen.
3-Octanol unterscheidet sich nicht von 1- oder 2- oder
4-Octanol. Auch bei Angaben von Kettenldngen 148t
sich nicht aussagen, welche von mehreren Ketten ge-
meint ist. Bei manchen Heterocyclen kann der Sitti-
gungsgrad nicht genau beschrieben werden. Eine Ab-
hilfe ist sofort moglich, wenn topologisch gesucht
werden kann.

Da die IDC in Zukunft nahezu alle Formeln in Form
einer topologischen Verschlisselung speichern wird,
aus der die Dreier- und Bezirksterms maschinell er-
zeugt werden, steht fiir solche Fille die topologische
Suche als Feinselektionsmittel zur Verfiigung. Diese
gegenseitige Ergdnzung beider Methoden ist fiir uns
ein entscheidender Faktor fiir zukiinftige Planungen
in der Dokumentation, denn sie bewirkt, daB die alte-
ren und zukiinftigen Einspeicherungen mit den glei-
chen Methoden befragt werden konnen. Die topolo-
gischen Suchméglichkeiten machen den Speicher zu-
kunftssicher: Auch bei den zu erwartenden riesigen
Datenbestinden mufl die Dokumentation weder kapi-
tulieren noch von vorn beginnen.

4.3. Verluste und Fehlerquote

Fiir die Inversion des Ballastproblems, nimlich den
Verlust dessen, was frither gespeichert worden ist, legt
fast jede Steilkartei, die nach sachlichen Gesichts-
punkten geordnet ist, Zeugnis ab. Die Verlustquote
wichst gewohnlich mit der GroBe der Kartei und faillt
dann wieder auf Null, weil niemand mehr die Kartei
befragt. Im IDC-System ist diese Gefahr gering. Ver-
luste treten praktisch nur durch Codier- und Abloch-
fehler auf. Die Ablochfehler werden durch Vierfach-
Ablochung weitgehend und rechtzeitig erkannt. Viele
Schreib- und Codierfehler lassen sich durch gezielte
Fehleranfragen (z.B. nach nichtexistierenden Terms
oder Termkombinationen) ermitteln. Der verblei-
bende Fehler-Rest ist nicht genau bekannt, liegt aber
wohl unter 1% der Terms. Auch das bedeutet aber
nicht, daB diese Verbindungen dann auch grundsitz-
lich nicht gefunden werden konnen.

Bei der Recherche konnen ebenfalls Codier- und Ab-
lochfehler auftreten; iiberdies muf3 - der Dokumentar
alle Formulierungen kennen, die in friiheren Stadien
des Systems benutzt wurden. Einige Verschliisselungs-
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moglichkeiten existierten in den ersten Jahren nicht;
manche Fragen miissen deshalb an verschiedene Be-
reiche des Speichers verschieden gestellt werden.

4.4. Zeitbedarf

Verzogerungen bei der Einspeicherung waren friiher
zuweilen recht spiirbar. Der Riickstand ist aber fast
vollig aufgeholt. Die IDC rechnet fiir 1970 mit einem
Zeitraum von 8-10 Wochen zwischen Eingehen der
Referate und Auslieferung des Magnetbandes mit der
Codierung an die IDC-Gesellschafter.

Der Zeitbedarf fiir die Codierung einer Frage ist sehr
unterschiedlich, Er kann Minuten betragen, manch-
mal aber auch eine halbe Stunde ausmachen, wenn die
Frage mit der Facettenklassifikation schlecht verein-
bar ist. Zeitraubend sind fast immer Fragen mit pau-
schalen Substitutionsangaben, z.B. ,,0 bis 2 OH-
Gruppen und 0 bis 3 Halogenatome im Molekiil*“.

Die Recherchenzeit pro Frage wurde bereits mit 20 bis
90 Sekunden angegeben. Die in Assembler geschriebe-
nen Programme haben einen Kernspeicherbedarf von
54 K bytes. Da hiervon nur 12 K auf die eigentlichen
Recherchenprogramme entfallen, kann man auch mit
kleineren Kernspeichern arbeiten, wenn auch nicht
ganz so schnell.

Die Zeit fiir die Nachbearbeitung der Recherchen
hdngt naturgemiB von der Zahl der Antworten ab. In
aller Regel erhalten die Chemiker aber die Referat-
kopien binnen 24 Stunden nach Stellung der Frage.

Um die hochgeziichtete Recherchentechnik genau zu
kennen, bedarf es einer griindlichen Einarbeitung. Da
das System aber logisch und gut durchdacht ist, kann
es nach einer Anlaufzeit von 4 bis 8 Wochen auch von
begabten Chemotechnikern beherrscht werden.

4.5. Kosten

Die Recherchekosten hangen vom jeweils benutzten Com-
puter und dem Abrechnungsmodus des Rechenzentrums ab.
Die angegebenen CPU-Zeiten geben jedem Interessenten
genigende Anhaltspunkte; die Kosten fiir die Recherche
fallen aber ohnehin gegeniiber dem Mitgliedsbeitrag fiir die
IDC wenig ins Gewicht. Hier sind zur Zeit von jedem Gesell-
schafter je Chemiker rund 1000 DM/Jahr zu zahlen, wobei
aber eine Mindestzahl von 50 Chemikern zugrunde gelegt
wird. Dieser Beitrag verringert sich, wenn ein Gesellschafter
nur Literatur oder nur Patente recherchieren will, er sinkt
natiirlich auch, wenn sich die Gesellschafterzahl der IDC
erh6ht. Gesellschafter ohne eigenen Computer konnen bei
der IDC recherchieren lassen.

5. Ausblick

AbschlieBend kann festgestellt werden, daBl uns im
IDC-System eine nicht gerade billige, aber zuverlissige
und zukunftssichere Recherchenmethode zur Verfii-
gung steht. Anfragen konnen recht bequem und
flexibel verschliisselt werden. In naher Zukunft soll
auch die makromolekulare Chemie in den Erfassungs-
bereich einbezogen werden, ein weiterer Schritt zum
noch weit entfernten Endziel der vollstindigen und
schnellen Dokumentation der chemischen Literatur

r Welt.
der Welt Eingegangen am 13. Januar 1970 [A 765]

Vielseitige maschinelle Suchmoglichkeiten nach Strukturformeln,

Teilstrukturen und Stoffklassen™

Von Ernst Meyer(#*]

Das Prinzip der topologischen Formelcodierung und maschinellen Recherche wird kurz
erldutert. Durch den Ausbau dieser Methode ist es jetzt moglich geworden, nicht nur nach
beliebigen Teilen von Strukturformeln maschinell und ballastfrei zu suchen, sondern
dabei auch Fragebedingungen an die Strukturformel zu stellen, die zwar wohldefiniert
sind und vom Chemiker gern benutzt werden, sich aber nicht ausschlieflich durch Ele-
mentsymbole und Bindungsstriche darstellen lassen.

1. Einleitung

Eine der wichtigsten Aufgaben der Dokumentation
fiir die organische Chemie ist das Auffindbarmachen
von Strukturformeln und Stoffklassen, die durch ge-
meinsame Partialstrukturen gekennzeichnet sind. Das

[*] Dr. E. Meyer

Ammoniaklaboratorium C 6

der Badischen Anilin- & Soda-Fabrik AG

67 Ludwigshafen
[1] Die Arbeiten wurden zum Teil von der IDC Internationale
Dokumentationsgesellschaft fiir Chemie mbH, Frankfurt,
unterstiitzt.
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geschah bisher meist mit ,,Fragmentcodes‘; mit ihnen
verschliisselt man eine Auswahl von Strukturmerk-
malen durch bestimmte Codesymbole, die dann ein-
zeln oder in Kombination miteinander abgerufen
werden konnen. Der Vorteil dieser Codierung liegt
vor allem in der leichten Abfragbarkeit. Nachteile
sind der intellektuelle Aufwand beim Verschliisseln
und vor allem die Beschrinkung auf eine begrenzte
Zahl von im Schliisse]l vorgesehenen Merkmalen:
Sucht man Stoffklassen mit Partialstrukturen, fiir die
es kein eigenes Code-Symbol gibt, so muB man die
Frage verfdlschen und bei den Antworten Ballast
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