Zeile wird in eine eigene Lochkarte iibertragen. Diese
Fragekarten und eine auf Magnetband oder -platte
verzeichnete Liste von Formelnummern, die die Vor-
selektion passiert haben, werden der Maschine mit
dem Rechercheprogramm eingegeben und von ihr mit
dem topologischen Speicherband verglichen. Dieses
enthilt — um FEinlesezeit zu sparen — die Hauptmatri-
Zen in stark gekiirzter Form: Zwar sind die redundan-
ten Angaben noch explizit vorhanden, aber die weitaus
meisten Nullelemente der Matrizen sind durch einfache
Kunstgriffe unterdriickt; so wird nur wenig Rechenzeit
fiir das Wiederaufblihen im Kernspeicher bendtigt.

Als Antworten druckt der Computer entweder die
Literaturhinweise oder die Nummern von Referaten
aus, die wir gegebenenfalls kopieren und dem Frage-
steller zuschicken. Auf Wunsch kann aus der Haupt-
matrix maschinell auch die Strukturformel rekonstru-
iert und ausgedruckt werden. Das geschieht beispiels-
weise schon wihrend der Einspeicherung zu Kontroll-
zwecken; allerdings liefern die gebrduchlichen Schnell-
drucker kein sehr schones Formelbild.

4, SchluBbemerkung

Die Computerprogramme fiir die hier beschriebene
Recherche sind fiir das IBM-System 360 (OS) geschrie-
ben und ausgetestet [121 — mit Ausnahme der erwihn-
ten vier Fragebedingungen. Auch diese werden noch
{12] Die topologischen Einspeicherungs- und Rechenprogram-

me (IBM System /360) schrieb Herr Peter Schilling; er steuerte
fiir die Details viele interessante Ideen bei.

einprogrammiert: Mit ,, Komplex‘ sollen koordinative
Bindungen und auch wichtige Wasserstoffbriicken
abgefragt werden; durch ,,Reaktion* wird im Rahmen
einer Reaktionenfolge ein Atom angerufen, das re-
agiert hat oder reagieren wird; ,,Stereo* soll nach
einem von Petrarca, Lynch und Rush'13] vorgeschla-
genen System priifen, ob ein Atom die gewiinschte
Chiralitdt oder cis-/trans-Stellung aufweist. (Voraus-
setzung fiir die praktische Anwendung dieses Verfah-
rens ist freilich eine wirtschaftliche Einspeicherungs-
methode; Programme, die diese mit Hilfe unserer
Formellesemaschine erreichen sollten, wurden fiir die
IBM 7090 schon geschrieben, konnten aber noch nicht
auf das System 360 umgestellt werden.) Mit ,,Isotop‘
sollen schlieBlich Verbindungsklassen auffindbar ge-
macht werden, die an bestimmter Stelle markiert sind.
Wir hoffen, mit diesem Dokumentationssystem be-
sonders dem priparativ arbeitenden Chemiker ein
Werkzeug in die Hand gegeben zu haben, mit dem er
nicht nur seine Fragen an den schon erarbeiteten che-
mischen Wissensschatz schneller und zielsicherer als
bisher beantwortet bekommt; wir glauben vielmehr,
daB gerade die Moglichkeit zu einer groBen Zahl neu-
artiger Fragestellungen die chemische Forschung be-
fruchten und anregen kann, wenn der Chemiker diese
Moéglichkeiten erkennt und niitzt. Dies konnte seinen
Arbeitsstil noch rationeller gestalten, und obendrein
wiirde die Gefahr, lingst Bekanntes unfreiwillig nach-
zuarbeiten, sicher gemindert.

Eingegangen am 11. September 1969 [A 766]

[13] A. E. Petrarca, M. F. Lynch u. J. E. Rush, J. chem. Docu-
mentation 7, 154 (1967).

Tosar — ein topologisches Verfahren zur Wiedergabe von synthetischen und

analytischen Relationen von Begriffen

Von Robert Fugmann, Herbert Nickelsen, Ingeborg Nickelsen und Jakob H. Winter [¥]

Bei mechanisierten Suchsystemen in Literaturspeichern ist ein stdndig wachsendes Be-
diirfnis zu verzeichnen, nicht nur die Fachbegriffe selbst als Suchbedingung formulieren
zu kénnen, sondern auch die charakteristischen Verkniipfungen, unter denen diese Fach-
begriffe in der Fragestellung erscheinen. Auf diese Weise ldaft sich die Treffsicherheit der
mechanisierten Literatursuche erheblich steigern. Das System Tosar wurde entwickelt,
um die Literatursuche speziell mit elektronischen Rechenanlagen in dieser Hinsicht zu

vervollkommnen.

1. Einfiithrung

Mit dem stdndigen Anwachsen der chemischen Fach-
literatur gewinnen alle Verfahren an Bedeutung, wel-
che es ermdglichen, einschligige Publikationen zu
einer wissenschaftlichen oder technischen Fragestel-

[*] Dr. R. Fugmann, Dr. H. Nickelsen, Dr. I. Nickelsen und
Dr. J. H. Winter
Farbwerke Hoechst AG
623 Frankfurt/Main-Hochst und
IDC-Internationale Dokumentationsgesellschaft
fiir Chemie mbH
6 Frankfurt/Main
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lung wiederzufinden. Die herkémmlichen Register-
werke sind hierfiir nur so lange eine gute Hilfe, wie die
Fragestellung auf nur einen einzigen Begriff abzielt
und nur sofern fiir dieses Thema ein Schlagwort im
Register existiert. Je stirker aber die Spezialisierung
in Wissenschaft und Technik sich entwickelt, desto
weniger 148t sich ein Fragethema mit nur einem einzi-
gen Begriff, z. B. mit einer Strukturformel, beschrei-
ben. Eine Fragestellung nach Terephthalsiurederiva-
ten oder nach Propylen allein wiirde heute derartig
viel Literatur als Antwort ermitteln, daB sie von nie-
mandem mehr iiberblickt werden konnte, es sei denn,
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er beabsichtigt, hieriiber eine Monographie zu schrei-
ben und hierfiir mehrere Monate Arbeitszeit aufzu-
wenden, einschlieBlich der Literaturstudien.

Was den Fragesteller im Regelfall interessieren diirfte,
sind vielleicht Verfahren zur Oligomerisation von Pro-
pylen zu Hexenen und hoheren Olefinen, mit einem
bestimmten Organoaluminium-Katalysator, unter Wie-
derverwendung des nicht umgesetzten Propylens zum
kontinuierlichen Austreiben von laufend entstehenden
Verunreinigungen aus dem Katalysator, wobei dieser
fortgesetzt reaktiviert wird. Das Thema der Frage-
stellung ist also in Wirklichkeit viel spezifischer als es
diesem einen Begriff ,,Propylen‘ allein entspricht.
Dieser Frage-Begriff ist mit einer ganzen Reihe an-
derer Begriffe ,,koordiniert*, und nur diejenigen Pu-
blikationen sind fiir den Fragesteller von Interesse,
bei welchen auch die anderen Begriffe der Fragestel-
lung vorkommen, und zwar im gewiinschten Zu-
sammenhang,

Wollte man nun auch fiir derartig hochspezifische
Fragestellungen, von denen vorstehend ein Beispiel
genannt wurde, treffende Schlagworter im Register
vorsehen, um die einschldgige Literatur schirfer loka-
lisieren zu konnen, so miillten diese Schlagworter die
Form ganzer Siatze annehmen. Hierfiir wiirden viele
Milliarden derartiger hochgradig ,,zusammengesetz-
ter* Schlagworter benétigt. Aber niemand wire als
Dokumentar in der Lage, ein Schlagwortvokabular
von dieser GroBe bei der Aufbereitung der Literatur
verldBlich zu memorieren, so daB er jeder Publikation
das jeweils treffende Schlagwort zuteilen konnte oder
deren mehrere. Die verwandtschaftlichen Beziehungen
zwischen diesen Schlagwortern wiren nidmlich nicht
mehr zu liberblicken. Gerade dies aber ist eine unab-
dingbare Voraussetzung fiir die Wahl des treffendsten
Schlagwortes aus einer Gruppe von annidhernd zu-
treffenden. AuBerdem wiren die hohen Kosten fiir die
Herstellung solcher Register prohibitiv, ebenso wie die
uniiberwindlichen Schwierigkeiten bei ihrer techni-
schen Handhabung. Schon bei einem viel kleineren
Vokabular von derartigen vorgefertigten ,,prikoordi-
nierten‘* Schlagwortern, wie sie etwa bei den her-
kommlichen Sachregistern benutzt werden, 148t die
Volistindigkeit der Literaturzitate unter einem Schlag-
wort sehr zu wiinschen iibrig. Dies ist die zwangsldu-
fige Folge mangelnden Uberblickes iiber das Vokabu-
lar beim Einspeichern und der begrenzten Moglich-
keiten in den herkommlichen, streng eindimensional
wirksamen Registerwerken. Von einer weiteren Ver-
groBerung solcher Schlagwortvokabularien, um stér-
ker spezifischen Fragestellungen gewachsen zu sein,
kann man sich also keinen Vorteil versprechen.

Die Arbeit mit einem derartig hochgradig prikoordi-
nierten Vokabular von Schlagwoértern wiirde aber
auch noch aus einem anderen Grunde scheitern: Héu-
fig sind nimlich die Aussagen eines Autors derartig
allgemein und schlieBen derartig viele Einzelfille ein,
daB die ausfiihrliche Wiedergabe eines jeden Einzel-
falles mit einem Einzelschlagwort einen untragbar gro-
Ben Arbeitsaufwand bedeuten wiirde. Beispielsweise
kann in einem Oligomerisationsproze3 als Ausgangs-
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stoff entweder Athylen oder Propylen oder 1-Buten
oder 2-Buten oder Isobutylen oder 1,3-Butadien oder
ein bestimmtes Penten genannt sein. Fiir all diese
Prozesse miifliten getrennte Schlagworter gewédhlt wer-
den, um zu verhindern, dall die gleichzeitige Teil-
nahme mehrerer dieser Stoffe an der Reaktion vorge-
tduscht wird. Wenn in einem Copolymerisationspro-
zel} als monomere Ausgangsstoffe A und (B oder C
oder (D und E)) und F und/oder G genannt sind, so
muBl man jede Hoffnung aufgeben, derartig kompli-
zierte logische Begriffsverkniipfungen mit einem ein-
zigen prakoordinierten Schlagwort darstellen zu kon-
nen.

Diese Schwierigkeiten lassen sich nun nicht dadurch iiber-
winden — wie zuweilen angenommen wird — da8 man den
vollen Originaltext einer Publikation in den Speicher einer
Rechenanlage eingibt und gleichzeitig die Maoglichkeit
schafft, jedes Wort in einem solchen Text oder iiberhaupt jede
beliebige Zeichenfolge wiederzufinden, z. B. ,,Propylen‘
oder ,,Oligomerisation‘“. Zwar mag es bei oberflichlicher
Betrachtung erscheinen, als ob hierdurch alle Voraussetzun-
gen fiir eine verldBliche Recherche gegeben sind, denn schein-
bar ist alle gebotene Information in abrufbarer Form in den
Speicher eingegangen. Aber die Maschine braucht fiir den
Suchvorgang einen genauen Auftrag, welche besonderen
Zeichenfolgen und Worter fiir den Fragesteller in den ein-
gespeicherten Texten gesucht werden sollen, und der Trug-
schluB liegt darin zu glauben, daB es leicht sei, ja sogar vom
eigenen Literaturstudium her geldufig sei, einen solchen Such-
auftrag zu formulieren. Es ist aber etwas Grundverschiedenes,
ob man aus einem vorgelegten Text die gemeinte Bedeutung
erkennen will, wie es bei der sachverstdndigen Lektiire durch
den Menschen stets geschieht — oder ob man umgekehrt (!)
vorauszusehen gezwungen ist, in welchen Wortern ein Autor
das interessierende Thema beschrieben haben konnte. Im
ersten Falle handelt es sich gleichsam um ein aposteriori-
sches, im zweiten Falle aber um ein apriorisches Urteil zur
gleichen Sachlage.

Derartige Voraussagen sind iiberhaupt nur dann verldBlich
moglich, wenn eine GesetzmaBigkeit bekannt ist, nach wel-
cher sich das betreffende Ereignis einstellt. Es ist aber bis
heute noch keine GesetzmiBigkeit bekannt geworden, nach
welcher ein Autor in jedem Einzelfall seine Worter zur Be-
schreibung eines bestimmten Themas wihlt. So mu8 man
sich aufs Raten und Probieren verlegen, wenn man durch die
maschinelle Recherche im Originaltext etwa nach Propylen
suchen will (,,C3Hg*?, ,,Propen*?, ,,Cy- bis C4-Olefine*?,
,,olefinische Crackgase im Siedebereich von 50—60°C bei
20—22 atm*?, ,,... die gasformigen Reaktionsprodukte aus
der Isopropanol-Dehydratisierung‘“?, usw.). Und wie soll
dem Umstand Rechnung getragen werden, daB moglicher-
weise iiberhaupt nur die Strukturformel gezeichnet ist? Si-
cherlich kann man auch auf diesem Wege gelegentlich zu
gliicklichen Funden kommen. Von einem verldBlichen Ver-
fahren kann indessen keine Rede sein.

Ein erster Schritt zur Losung dieses Problems besteht
darin, dal man zunichst bei der Literaturauswertung
die vom Autor genannten oder angedeuteten Begriffe
in eine Form bringt, die fiir die spatere Recherche
voraussehbar ist. Dies geschieht dadurch, dal man
entweder bei der Einspeicherung laufend Buch fiihrt,
welche Bezeichnungen schon fiir einen bestimmten
Begriff vorgekommen sind, oder daBl man gleich alle
wesentlichen Begriffe in ein festgelegtes, genormtes
Vokabular iibersetzt. Auch verwendet man nicht ein
hochgradig zusammengesetztes  priakoordiniertes
Schlagwort fiir die angetroffenen Begriffe und Begriffs-
verkniipfungen (etwa ,kontinuierliche hexen- und
nonenbildende Propylenoligomerisation mit fortlau-
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fender Trialkylaluminiumkatalysator-Regenerierung*
usw.), sondern stattdessen eine Anzahl von einfache-
ren Schlagwortern, die gleichsam nur als begriffliche
Bausteine dienen. Einer Patentschrift werden also bei-
spielsweise die Schlagworter ,,Cracken®, ,,Dimerisie-
rung®, ,,fraktionierende Destillation*, ,,Hexen", ,,Iso-
pren®, , Katalysator, , kontinuierliches Verfahren‘,
,,Propylen*, ,Nonen*, , Regenerierung®, ,,Trialkyl-
aluminium®, ,,Trimerisierung®, ,,Wiedergewinnung"
zugeteilt. Bei einer Fragestellung der oben genannten
Art wird das hochgradig zusammengesetzte Schlag-
wort, unter dem man die einschligige Literatur zu-
sammengestellt wiinscht, immer erst zum Zeitpunkt
der Fragestellung gebildet, d. h. durch ,,Postkoordi-
nation*. Eine besondere, vieldimensionale Suchtech-
nik mufB es dann leisten, daB in einem Literaturspei-
cher nur diejenigen Publikationen gefunden werden,
in denen simtliche Schlagworter der Fragestellung in
Koordination vorkommen. Ein Vokabular dieser ein-
fachen Schlagworter kann viel kleiner und iibersicht-
licher gehalten werden als ein entsprechendes Vokabu-
lar fiir alle vorweggenommenen, priakoordinierten
Kombinationen, die sich aus diesen Bausteinen auf-
bauen lassen. Nach diesem Prinzip arbeiten heute alle
mechanisierten Dokumentationsmethoden wie Hand-
lochkarten- und Maschinenlochkarten-Systeme, Ma-
gnetbandspeicher usw.

Fiihrt man nun nach diesem einfachen Prinzip mecha-
nisierte Literaturrecherchen aus, so kann das Ergeb-
nis trotzdem noch enttiuschend sein. Zwar erfiillen
samtliche lokalisierten Literaturstellen mit Sicherheit
die Bedingung, daB in ihnen alle Einfachbegriffe der
Fragestellung genannt sind, aber sehr oft werden sie
dort in gidnzlich anderen Zusammenhingen vorkom-
men, als es dem Thema des Fragestellers entspricht,
Beispielsweise kann sich in einer Publikation die Oli-
gomerisation auf das Hexen beziehen, die Crackreak-
tion hat zum Propylen gefiihrt, und die Wiedergewin-
nung hat sich auf iiberschiissiges Hexen bezogen, und
nicht etwa auf Propylen. Je groBer eine Literatursamm-
lung auf einem Gebiet ist, desto storender muB sich
zwangslaufig dieser Ballast auswirken. Wenn beispiels-
weise unter tausend maschinell ermittelten Literatur-
stellen sich nur zehn bis zwanzig zutreffende befin-
den, welche in der Menge der unzutreffenden erst
miihsam herausgesucht werden miissen, so ist die
Brauchbarkeit eines solchen Dokumentationssystems
in Frage gestellt.

Es hat also auf langere Sicht nicht sein Bewenden da-
mit, daB man hochgradig zusammengesetzte Begriffe
aus gutem Grund in ihre begrifflichen Bestandteile zer-
legt und diese lediglich aufzéhlt. Es muf} vielmehr auch
dargestellt werden, nach welchem Bauplan diese Ein-
fachbegriffe im Text der Originalpublikation zusam-
mengefiigt sind. Erst hierdurch wird der Sinn der vom
Autor gemachten Aussage treffend wiedergegeben,
und erst hierdurch 14Bt sich ein solcher Sinnzusam-
menhang als Suchbedingung fiir die maschinelle Li-
teraturrecherche formulieren.

Die Dokumentationsliteratur ist reich an Vorschligen
und an Erfahrungsberichten zur Wiedergabe von Be-
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griffsverkniipfungen in Einspeicherung und Anfrage.
Einen Uberblick iiber den Stand der Forschung auf
diesem Gebiet vermittelte ein Symposium, das speziell
diesem Thema gewidmet warlll, Relativ weite Ver-
breitung hat beispielsweise ein Verfahren gefunden,
bei welchem man einen jeden Begriff mit einem ent-
sprechenden syntaktischen Merkmal kennzeichnet
(Role-Indikator, Funktor, Relator). Hierdurch wird
mit mehr oder minder groBer Deutlichkeit wiederge-
geben, welche Funktion ein Begriff im Bezug zu den
begleitenden Begriffen in einer Publikation ausiibt.
,,Ausgangsmaterial“, , Reaktionsprodukt®, ,,isolier-
ter, von Verunreinigungen abgetrennter Stoff*, ,,Hilfs-
stoff bei Synthesen* usw. sind Beispiele dafiir, auf
welche Art hidufig die Funktion eines Stoffbegriffs
angedeutet wird. DaB hierbei nicht zur Geltung
kommt, fiir welche Synthese (von mehreren beschrie-
benen) der Stoff als Ausgangs- oder Hilfsstoff dient,
von welchen Verunreinigungen ein anderer Stoff be-
freit worden ist usw., sind Ungenauigkeiten, die sich bei
der mechanisierten Recherche zwangslaufig in einem
entsprechenden Restanteil von Ballast auswirken.

Bei einem anderen Verfahren betrachtet man diejeni-
gen Begriffe als besonders eng zusammengehorig, wel-
che im gleichen Satz eines Textes oder im gleichen Ab-
schnitt vorkommen. Alle Begriffe eines solchen forma-
len Bereiches bezeichnet man mit einem gemeinsamen
Zeichen (,,link*), durch welches sie unterscheidbar
werden von den Begriffen eines anderen Bereiches. Da
sich aber die Sinnzusammenhinge in einem Text hdu-
fig nicht mit diesen formalen Grenzen decken, kommt
es auch hier zu Ungenauigkeiten und Verfalschungen.

Auch graphentheoretische Methoden sind schon an-
gewendet worden, um Begriffsverkniipfungen maschi-
nell zu handhaben 21, Jedoch sind diese Graphen stets
rein maschinenintern aufgebaut und nicht etwa intel-
lektuell durch einen Fachmann bei Anblick einer zu
speichernden Publikation konstruiert worden.

Wir beschreiben im folgenden ein neues graphisches
Modell zur Darstellung der erdrterten Begriffsver-
kniipfungen, fiir das wir die Kurzbezeichnung ,,Tosar*
gewihlt haben[*], Bei diesem Verfahren wird vom
Dokumentar ein Graph gezeichnet, in welchem die
Begriffsverkniipfungen bei einzuspeichernden Doku-
menten oder bei Fragestellungen wiedergegeben sind.
Dadurch, daB beim Aufbau eines solchen Graphen
gewisse Prinzipien eingehalten werden miissen, neh-
men die Begriffsverkniipfungen eine fiir die spétere
Recherche voraussehbare Form an. Alle Begriffe und
Begriffsverkniipfungen in diesem Graphen werden co-
diert und in den Speicher einer programmgesteuerten
elektronischen Rechenanlage libernommen. Hiernach
sind mit Hilfe entsprechender Maschinenprogramme
diese Graphen unter allen einschldgigen Fragestellun-
gen wieder auffindbar.

[1] J. M. Perreault, Proceedings of the International Sympo-
sium on Relational Factors in Classification. Information
Storage and Retrieval 3, 177 (1967).

2] G. Salton, Commun. Amer. Assoc. Computing Machinery
1962, 103.

[*] Topologische Wiedergabe von synthetischen und analyti-
schen Relationen von Begriffen.
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2. Prinzipien des graphischen Modells

Ein Graph ist ein abstraktes System aus Strecken und
Punkten, dessen mathematische GesetzmiBigkeiten
durch die Graphentheorie beschrieben werden, ein
Teilgebiet der Topologie. Den Punkten ordnen wir
Begriffe zu, deren Verkniipfungen mit anderen Be-
griffen dargestellt werden sollen. Die Begriffsver-
kniipfungen selbst treten in iiblicher Weise als Ver-
bindungsstrecken zwischen den Punkten in Erschei-
nung. Jeder experimentell vollzogene (oder vollzogen
gedachte) Vorgang wird durch eine Stufenfolge von
Niveaus dargestellt. Die wesentlichen Begriffe vor Ab-
lauf des betreffenden Vorganges (o, B, ¥, 8 usw.) wer-
den in einem eigenen Niveau angeordnet. Die Ergeb-
nisbegriffe nach Ablauf des Vorganges stehen an
einem Punkt vereint auf einem tiefer gelegenen Niveau.
Alle Eingangsbegriffs-Punkte sind mit dem Ergebnis-
Punkt durch eingezeichnete Strecken verbunden:

A B C a

AT

C,D,E

,,Die Stoffe A, B und C werden der Reaktion o« unter-
worfen, wobei die Stoffe D und E neu entstehen und
der Stoff C (etwa ein Losungsmittel) noch vorhanden
ist“. — DaB es sich bei den Begriffen A, B, C um
Stoffbegriffe, bei @ um einen Reaktionenbegriff han-
delt, wird in einer hier nicht nidher zu erorternden
Weise ebenfalls wiedergegeben.

Das Stoffgemisch C, D, E kann einer weiteren Reak-
tion (3 unter Zusatz des Stoffes F unterworfen worden
sein, wobei aus D und F der Stoff G entsteht. Cund E
sind noch unverdndert im Gemisch enthalten:

c.o.E & £

C.E,G

Vom Stoffgemisch C, E, G wird hiernach das Losungs-
mittel C durch Destillation y entfernt, wonach der
Riickstand, bestehend aus E und G, mit einem Lo-
sungsmittel H getrennt (8) wird, in welchem nur E
16slich ist.

EH G

Ebenso wiedie \/ -Figur fiir das Vereinigen von Stoffen
charakteristisch ist, so kennzeichnet die umgekehrte
Figur A, jede Trennung eines Stoffgemisches, oder
auch eine Teilung eines Stoffsystems. Entstehen hierbei
mehrere Fraktionen, so nimmt die topologische Figur
zum Beispiel die folgende Gestalt an:

AN
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Der Stoff G wird nun entweder mit dem Stoffgemisch
I und J oder aber mit dem Produkt der Reaktion {
aus K und L umgesetzt in der Reaktion . Es kann
stattdessen fiir die Reaktion £ mit G aber auch ein
Produkt verwendet werden, das aus M und N durch
die Reaktion 7 erhalten worden ist, wobei in dieser
Reaktion O und/oder P zugegen gewesen sind.

Es entsteht die Stoffklasse Q, z. B. die Einzelverbindun-
gen R oder S oder T, je nach den Reaktionspartnern
von G.

SchlieBen sich zwei Begriffe gegenseitig aus, wie das
Stoffgemisch I und J einerseits und das Reaktions-
produkt aus K und L andererseits, so werden sie an
einen als Kreis gezeichneten Punkt gebunden. Be-
steht diese AusschlieBlichkeit unmittelbar an einem
Ergebnispunkt, so werden sie in eine Kreisfigur einge-
tragen, wie die Begriffe Q, R, S und T. (Die AusschlieB-
lichkeit der Begriffe Q bis T ist insofern gegeben, als
an dieser Stelle immer nur jeweils einer dieser Begriffe
gefunden zu werden braucht, nicht aber eine Kombi-
nation dieser Begriffe.) Besteht hingegen diese Aus-
schlieBlichkeit nur potentiell, so wird statt des Kreises
ein Doppelkreis gezeichnet, wie es fiir die Begriffe O
und P dargestellt worden ist. Wie man sieht, kann
sich die Logik bei dieser Darstellungsweise iiber be-
liebig viele Stufen erstrecken, wobei die Ubersichtlich-
keit der Zusammenhinge voll erhalten bleibt.

Fiir unsere Dokumentationszwecke kam es aber be-
sonders darauf an, diese Darstellungsweise der Be-
griffsverkniipfungen einzuspeichern und mit einer Fra-
gestellung maschinell konfrontieren zu koénnen. Eine
Fragestellung mit irgendeiner Kombination der Be-
griffe o bis T soll dann und nur dann einen gespeicher-
ten Graphen als Antwort ermitteln, wenn die gesuch-
ten Begriffe genau in der gewiinschten Verkniipfungs-
art angetroffen werden. Beispielsweise wird die oben-
stehende Figur als einschligig auf eine Fragestellung
erkannt, welche folgendermaBen darzustellen wire:

M Reaktion P
n

,,G soll mit einem Reaktionsprodukt von M umge-
setzt worden sein. Bei der Reaktion v, von M diirfen
beliebige andere Stoffe zugegen gewesen sein, nur
nicht P“. (Die durchgestrichene Verbindungsstrecke
zu P im Fragegraphen bedeutet, dafl P im gezeichneten
Zusammenhang negiert ist.) Der Speichergraph enthalt
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namlich die Teilaussage: ,,G wird mit dem Reaktions-
produkt von M umgesetzt, das in Gegenwart von O
(und nicht unbedingt von P!) entsteht*:

o)

Offenkundig darf bei einer mechanisierten Literatur-
recherche das Verbot eines bestimmten Begriffes nur
dann ausgesprochen werden, wenn die Wirksamkeit
dieses Verbotes auch genau auf den gemeinten Zu-
sammenhang beschrinkt werden kann. Aus dem blo-
Ben Auftreten eines negierten Begriffes in einer Publi-
kation allein diirfen noch keine Riickschliisse gezogen
werden. Denn der negierte Begriff kann in einem génz-
lich peripheren, ,,unschidlichen Zusammenhang ge-
nannt sein, etwa als Substanz fiir einen Eigenschafts-
vergleich, als Hilfsstoff fiir die Synthese fiir den Frage-
steller uninteressanter Folgeprodukte usw. Wenn aber
doch mit Negationen in der Fragestellung gearbeitet
wird, ohne daB die geschilderten Voraussetzungen er-
fullt sind, wie es zuweilen in der modernen mechani-
sierten Dokumentation geschieht, so fiihrt dies unaus-
weichlich zum Verlust relevanter Information.

Die gespeicherte Figur ist hingegen nicht einschligig
auf eine Fragestellung: ,,Umsetzung von G mit einem
Reaktionsprodukt aus J und K*:

J K Reaktion

Q

Es spielt in diesem Modell keine Rolle, ob die Struk-
tur eines Stoffes bekannt ist oder nicht und ob es liber-
haupt eine treffende Bezeichnung fiir den Stoff gibt.
Seine Figenart, etwa als Reaktionsprodukt aus be-
stimmten Ausgangsstoffen, als Extrakt aus bestimm-
ten Organen oder Pflanzenteilen usw., ist durch die
topologisch definierte Lage in einem solchen Graphen
eindeutig festgelegt. Auf diese Weise ist der Stoffbe-
griff im Graphen sicher wieder auffindbar.

Vorgénge, deren experimentelle Durchfiihrung in der
zu speichernden Publikation oder Patentschrift nicht
ausdriicklich beschrieben worden ist, sondern nur an-
gedeutet ist, werden mit unterbrochenen Linien” dar-
gestellt. Wenn etwa die Verarbeitung eines?partiell
oxidierten Polypropylens beschrieben worden ist, ohne
jede detaillierte Angabeliiber die’ Herstellung'des Poly-
meren selbst, so ergibt sich die folgende Figur:

Propylen Polymerisation
g »

oo Oxidation
< ®
Polymer "« e
N Verarbeitung

Polym er\/
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Bei der Fragestellung nach einem bestimmten ProzeB
hat man dann die Wahl, ob man als Antwort nur
Publikationen wiinscht, in denen der betreffende Vor-
gang ausdriicklich beschrieben ist, oder ob auch die
angedeuteten Vorgiange von Interesse sind.

Bei nidherer Untersuchung erweisen sich iiberraschend viele
Eigenschafts- und Verfahrens-Begriffe als hochgradig zu-
sammengesetzt. In der Dokumentation wiirde man sie besser
in der Form handhaben, daB man sie einer begrifflichen
Analyse unterwirft und hierbei die in ihnen enthaltenen Ein-
fachbegriffe feststellt. Diese Einfachbegriffe und die zwischen
ihnen herrschenden Begriffsverkniipfungen wiren die idealen
Stellvertreter fiir die zusammengesetzten Begriffe. ,,Fungi-
statische Thiocarbaminsdureester®, ,,bienenunschidliche In-
sektizide®, ,,Zonenschmelzverfahren*, ,,mit Glycerin ober-
halb 60°C nur begrenzt mischbare halogenierte Kohlen-
wasserstoffe”* usw. sind Beispiele fiir derartige zusammen-
gesetzte Begriffe. Einer solchen analytischen Betrachtungs-
weise stand bisher immer entgegen, daB zwar die konstitu-
ierenden Einfachbegriffe geniigend exakt darstellbar waren,
nicht aber deren charakteristische wechselseitigen Verkniip-
fungen. Deswegen wiire bei der analytischen Handhabung
dieser Begriffe immer ein wesentlicher Teil der Information
verloren gegangen, der im zusammengesetzten Begriff noch
enthalten ist. Dies hitte zwangsldufig zu den schon erorter-
ten Ungenauigkeiten bei der machinellen Recherche gefiihrt.
Ein Verfahren zur exakten und {ibersichtlichen Darstellung
von Begriffsverkniipfungen ebnet den Weg zu einer konse-
quent analytischen Betrachtungsweise auch von nichtstruk-
turchemischen Begriffen.

2.1. Beispiel fiir die Anwendung
des graphischen Modells

AbschlieBend seien an einem Beispiel aus der chemischenVer-
fahrenstechnik (Referat zum franzosischen Patent 1356225)
einige der vielen Arten von Fragestellungen gezeigt, welche
mit diesem Modell beim gegenwirtigen Stande der Pro-
grammierung heute bereits beantwortbar sind:

Bei der Oligomerisation von Olefinen, z. B. Propylen, zu un-
gesittigten Oligomeren, z. B. Hexenen, Nonenen, verliert der
Katalysator dadurch zunehmend an Wirksamkeit, daB er sich
mit den gebildeten Olefin-Oligomeren belidt. Aus dem Reak-
tionsgemisch der Oligomerisation wird ein wiederverwend-
barer Katalysator folgendermaBen regeneriert:

Man destilliert in einer Fraktionierkolonne A unter Druck
das Propylen und die Oligomerisationsprodukte vom Kataly-
sator ab. In einer nachgeschalteten zweiten Kolonne B wird
Propylen vom Gemisch der Oligomerisate, hauptsichlich
Hexen und Nonen, durch fraktionierende Destillation ge-
trennt. Das Propylen geht teilweise in den Oligomerisations-
Reaktor zuriick, teilweise wird es in den unteren Bereich der
Kolonne A eingeleitet, um den sich dort ansammelnden
Katalysator von den letzten Beimengungen an Oligomerisa-
ten zu befreien. Dies geschieht bei einer Temperatur, die un-
ter dem Zersetzungsbereich des Katalysators und auch unter
dem Siedepunkt der verunreinigenden Oligomerisate liegt.

Der gereinigte Trialkylaluminium-Katalysator wird am Bo-
den der Kolonne A kontinuierlich entnommen und dem Oli-
gomerisationsreaktor wieder zugefithrt. — Die gebildete
Hexenfraktion kann zur Herstellung von Isopren durch
Cracken verwendet werden.

Graphisch sind diese Vorginge etwa wie in Abbildung 1 dar-
zustellen.

Es sei erwihnt, daB vielfach ein Referat zu einer Patentschrift
iiberhaupt erst dann abgefaBt werden kann, nachdem man
sich die Zusammenhinge in irgendeiner Weise zeichnerisch
vergegenwartigt hat.

Die Teilung oder Trennung eines Stoffsystems und die nach-
trigliche Wiedervereinigung der Stoffstréme wird in einem
Graphen fiir diesen ProzeB dadurch evident, daB ein Cyclus
entsteht.
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Abb, 1. Verkniipfung der Begriffe im Franz, Pat. 1356225.

Wenn ein Stoff oder ein Stoffgemisch in einem Reaktions-
kreislauf gefiithrt wird, so duBert sich auch dies im Graphen
in charakteristischer Weise. Wenn man den rein chronologi-
schen Laufweg eines solchen Stoffes verfolgt, so tritt dieser
Stoff zweimal nacheinander in derselben Apparatur auf,
nachdem er sie zwischendurch einmal verlassen hat, und in
dieser Apparatur ist er beide Male mit genau den gleichen
anderen Begriffen stofflicher und reaktionschemischer Art
vergesellschaftet. Die Punkte, an denen, zeitlich verschoben,
die gleiche Begriffsvergesellschaftung anzutreffen ist, sind im
obenstehenden Graphen durch nicht-geradlinig gefiihrte Ver-
bindungspfeile zusammengefiihrt.

Es ist auch ersichtlich, ob ein Stoff einer Reaktion neu zuge-
fithrt ist oder ob er aus den Reaktionsprodukten zuriick-
gewonnen und in die Reaktion zuriickgefiihrt worden ist.
Beispielsweise wird nur ein Teil des Propylens, welches in die
Oligomerisation eingesetzt wird, frisch zugefiihrt. Ein an-
derer Teil ist aus dem ProzeB zuriickgewonnen worden. Der
Punkt, welcher frisch zugefiihrtes Propylen reprisentiert, hat
keinen Verbindungsstrich nach oben. — Diese Kennzeich-
nung wird gegenwirtig allerdings noch nicht von der Codie-
rung erfaB8t und ist noch nicht maschinell recherchierbar.
Wir betrachten nun eine Reihe von einschligigen Frage-
stellungen aus diesem Gebiet und beschreiben ihre Formu-
lierung gemiB unserem Modell sowie das Ergebnis, welches
der maschinelle Vergleich der Fragestellungen mit dem
Speichergraphen erbracht hat:

1. ,,Herstellung von Isopren durch Cracken von Hexen, das
durch Oligomerisation von Propylen gewonnen wurde®.

Die Frage 148t sich wie folgt graphisch formulieren:

Propylen Oligomerisation

Hexen

Cracken

Isopren
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2.,,Verwendung eines Al(Alkyl);-Katalysators zu einer Oligo-
merisation und seine Wiederverwendung fiir den gleichen
ProzeB nach Reinigung durch fraktionierende Destillation®.

Al(Alkyl); Oligomerisation

Al(Alkyl),

frakt. Destillation

Oligomerisation

Al(Alkyl)g

3. ,,Oligomerisierung von Propylen mit Hilfe von Al(Alkyl);
zu Hexen sowie Abtrennung und Reinigung des iiber-
schiissigen Propylens durch fraktionierende Destillation und
Riickfithrung des Propylens*.

Propylen Al(Alkyl); Oligomerisation

Hexen, Propylen

frakt. Destillation

Oligomerisation

Hexen

4. ,,Fraktionierende Destillation von Al(Alkyl); mit Hilfe
von zugefithrtem, von Al(Alkyl); freiem Propylen, das zuvor
fraktionierend destilliert und aus einen Oligomerisations-
prozefd wiedergewonnen wurde.

Propylen Oligomerisation

Propylen frakt. Destill, Al(Alkyl),

Propylen Al(Alkyl); frakt.Destillation

Propylen

Al(Alkyl)

Beim topologischen Vergleich der Fragegraphen mit dem
Speichergraphen wird in allen Fillen Ubereinstimmung
erzielt, d. h. die bibliographischen Daten des Speichergra-
phen werden als Antwort auf diese Fragestellung ermittelt.

Hingegen wiirde diese Patentschrift zurecht nicht als Ant-
wort auf eine Fragestellung der Art: ,,Oligomerisation von
Propylen mit anderen Katalysatoren als mit Al(Alkyl)s, unter
Bildung von Hexenen und Nonenen* gefunden werden:

Propylen Oligomerisation Al(Alkyl)s

Hexene, Nonene
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3. Prinzipien des Vergleiches von Fragegraph und
Speichergraph

Wie aus den Beispielen ersichtlich ist, kann es sich bei
der mechanisierten Priifung, ob ein Speichergraph fiir
einen Fragegraphen einschligig ist, nicht um einen
einfachen ProzeB handeln. Keinesfalls konnte z. B. ein
Verfahren befriedigen, bei welchem lediglich nach
solchen Speichergraphen oder Teilen eines Speicher-
graphen gesucht wird, auf welche sich die Struktur des
Fragegraphen sozusagen kongruent abbilden 146t.
Exakt ausgedriickt, hat es nicht sein Bewenden damit,
daBl man den Fragegraphen homéomorph und sim-
plizial in den Speichergraphen abzubilden versucht
und diejenigen Speichergraphen als einschligig fiir
die Fragestellung betrachtet, bei denen dies gelingt.

Ein solches einfaches Verfahren wiirde schon beim er-
sten Fragebeispiel versagen. Denn beim einschligigen
Speichergraphen zur Aufarbeitung der Propylen-
Oligomerisationsprodukte existiert keineswegs eine
direkte Verkniipfung zwischen dem gebildeten Hexen
und dem hieraus entstandenen Isopren, wie im Frage-
graphen gezeichnet. Vielmehr macht im Speichergra-
phen das Hexen eine Reihe von Trenn- und Reini-
gungsschritten durch, bevor es dem CrackprozeB unter-
worfen wird. Dies jedoch sind Vorginge, deren Statt-
finden oder Nichtstattfinden fiir den Fragesteller génz-
lich peripher sein konnen und beziiglich derer er sich
bewult nicht festlegen will. Auch konnte das Hexen
zwischendurch, d. h. bevor es weiterreagiert, mit an-
deren Stoffen zusammengebracht worden sein, ohne
daB hierdurch eine Publikation an Interesse fiir den
Fragesteller verliert. Das Hexen kann zur Abtrennung
von Verunreinigungen EinschluBverbindungen gebil-
det haben, in Zweiphasensystemen verteilt worden sein
usw. Wire der Fragestelier gezwungen, sich stets auch
beziiglich solcher Details festzulegen, die fiir ihn un-
interessant oder unwesentlich sind, und deren Auf-
treten in den ihn interessierenden Publikationen un-
vorhersehbar ist, so wire ihm mit einem solchen Do-
kumentationssystem nicht gedient. Mit solchen ein-
schrinkenden Festlegungen wiirde er sich selbst wert-
volle Informationsquellen vorenthalten. Er wire etwa
in der gleichen Lage wie beim Summenformelregister,
wenn er Literatur zu einer Stoffgruppe sucht. Auch
hier muB er sich in hdchst unerwiinschter Weise be-
ziiglich der Art und Anzahl von — fiir ihn! — belang-
losen Substituenten am ihn allein interessierenden
Grundtyp festlegen.

Es muB aus dem gleichen Grund fiir den Fragesteller
auch die Moglichkeit bestehen, etwa bei der Frage
nach einem bestimmten Mehrkomponenten-System
offen zu lassen, in welcher Reihenfolge die Komponen-
ten zusammengebracht worden sind, ob weiterhin zwei
von ihnen etwa vorgemischt gewesen sind, bevor sie
mit einer weiteren Komponente (oder mit einer Mi-
schung weiterer Komponenten) vereinigt worden sind
usw. Ein Fragegraph der Struktur

A, B, C D
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mufB3 daher, wenn diese Anforderungen erfiillt sein
sollen, beispielsweise von den folgenden Speicher-
graphen erfiillt werden:

A B B C ACCDB B E X C Y
c A D \/D
D
A

A,B C,D Dosierpumpe é B,C,D

AN

Kommt es hingegen darauf an, daB etwa ein Gemisch
von A und B mit einer ebenfalls vorgebildeten Mi-
schung von C und D vereinigt worden ist, so soll der
entsprechende Fragegraph

C D A B

A B C,D

nur von den Speichergraphen der Art
A,B C,D 4 B S

erfiillt werden.

Fiir den Vergleich zweier Graphen im oben beschriebe-
nen System bieten ausgebaute mathematische Theorien
keine Hilfe. Zwar beschreibt die Graphentheorie — also
die eindimensionale kombinatorische Topologie — aus-
fithrlich die allgemeinen Eigenschaften von Graphen,
und die hier beschriebenen Frage- und Speichergraphen
nehmen in dieser Hinsicht keinerlei Ausnahmestel-
lungen ein. Aber fiir das eigenartige Prinzip, nach wel-
chem der Vergleich eines Fragegraphen mit einem Spei-
chergraphen abgewickelt werden muB3, damit die Anfor-
derungen der Chemie-Dokumentation erfiillt werden,
bietet die Graphentheorie keinen LOsungsansatz.

Was weiterhin die Logistik anbetrifft, so lehrt sie
zwar, wie man logische Ausdriicke in der verschieden-
artigsten Weise umformen kann. Die oben beschrie-
bene Logik, nach welcher die Relevanz eines Speicher-
graphen fiir einen Fragegraphen beurteilt werden muf,
behandelt sie indessen nicht.

Diese mathematischen Disziplinen legen lediglich ge-
wisse maschinell verarbeitbare Darstellungsformen
fiir die Publikation im Speicher einerseits und fiir den
Inhalt der Fragestellung andererseits nahe. Das Prin-
zip hingegen, nach welchem die beiden Graphen bei
der praktischen Literaturrecherche miteinander kon-
frontiert werden miissen, muflte eigens von uns fiir
diesen Zweck konstruiert werden, und zwar aufgrund
zahlreicher pragmatischer Einzeliiberlegungen. Sie ha-
ben ihren Niederschlag in einem recht umfangreichen
Computerprogramm gefunden. Die Vervollkommnung
dieses Programms, um noch mehr Komfort fiir die Ein-
speicherung und noch mehr Treffsicherheit und Flexi-
bilitét fiir die Anfrage zu erreichen, ist noch im Gange.
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Damit ein solches Maschinenprogramm in der mecha-
nisierten Chemie-Dokumentation nutzbringend ein-
gesetzt werden kann, muf3 es mit einem anderen Pro-
gramm verbunden werden, welches das Auffinden der
gesuchten Begriffe selbst zum Ziele hat, unabhingig
von ihren wechselseitigen Verkniipfungen. Solange
nicht sichergestellt ist, daB3 in einem gespeicherten Do-
kument die Begriffe der Fragestellung auch tatsiich-
lich vorkommen, hat es nimlich keinen Sinn, daB
man die Maschine auf die Suche nach der gewiinschten
Verkniipfung dieser Begriffe schickt. Gegenwirtig
sind wir damit beschéftigt, den hintereinandergeschal-
teten Ablauf zweier solcher Maschinenprogramme mit
unterschiedlicher Aufgabenstellung zu verwirklichen.
Zur Vorselektion nach den Begriffen selbst dient uns
das in der IDCI3] bereits eingefiihrte Verfahren zum
Recherchieren nach chemischen Fachbegriffen.

4. Ausblick

Betrachtet man die vertraute Strukturformel aus dieser
Perspektive, so kann man auch sie als einen Graphen
auffassen, wenn auch mit besonderen Eigenschaften.
Nicht ein Stoffbegriff besetzt hier einen Punkt, sondern
ein Atom. Die Bindungen zwischen den Atomen fun-
gieren als Strecken in diesem Graphen. Tatséchlich ist
die Strukturformel auch als ein immer noch hoch-

[3) S. Rossler u. A. Kolb, J. Chem. Doc. 10, Nr. 2, S. 128
(1970); E. Meyer, Angew. Chem. 82, 605 (1970); Angew.
Chem. internat. Edit. 9, Heft 8 (1970).

gradig zusammengesetzter Begriff aufzufassen, aufge-
baut aus vielen , Einfachbegriffen*, ndmlich den
Atomen selbst. Nun ist es eine mehr als hundert Jahre
alte Erfahrung, daB die analytische Betrachtungsweise
und Darstellungsweise fiir den Strukturformelbegriff
ungleich anschaulicher und {ibersichtlicher ist, als die
komplexe Nomenklatur oder gar eine willkiirlich fest-
gelegte Trivialbezeichnung fiir einen Stoff. Dariiber
hinaus ist diese Betrachtungsweise wissenschaftlich
auch ungleich fruchtbarer, weil sie verwandtschaftliche
Beziehungen zwischen den Stoffbegriffen unmittelbar
ins Auge springen 14Bt.

Aus dieser Perspektive stellen die beschriebenen Gra-
phen nichts anderes dar als die Ubertragung der
Strukturformelidee auf stirker ausgeweitete Zusam-
menhinge, nidmlich auf die Zusammenhinge inner-
halb einer Publikation. Der Gewinn an Ubersichtlich-
keit wird deutlich, wenn man sich die Miihe macht,
den oben gezeichneten Graphen mit dem Originaltext
der verfahrenstechnischen Patentschrift zu vergleichen.
Wir verfolgen daher sehr aufmerksam, welchen An-
klang solche Graphen bei unseren Kollegen in der
Forschung und im Betrieb finden, als reines Mittel zur
Schnellinformation, eventuell zuséitzlich zu einem Re-
ferat oder zum Originaltext.

Diese Arbeit wurde durch Mittel des Bundesministe-
riums fiir Bildung und Wissenschaft geférdert. Fiir an-
regende Diskussionen danken wir dem Arbeitskreis fiir
Makromolekularchemie-Dokumentation.

Eingegangen am 7. Januar 1970 [A 768]

Der Dokumentationsring der chemisch-pharmazeutischen Industrie;

Ziele und Methoden

Von Woligang Niibling und Walter Steidle [*]

Die im Dokumentationsring zusammenarbeitenden Firmen wdhlten fiir die Verschliisse-
lung der pharmazeutisch-chemischen Literatur das Lochbildverfahren. Chemische, bio-
chemische und medizinische Fakten einer Publikation werden dabei in Grundbegriffe zer-
legt, denen auf der Lochkarte jeweils eine Position zugeteilt ist. Dieses Verfahren hat sich

seit zwolf Jahren bewdhrt.

1. Einleitung

Der 1958 gegriindete Dokumentationsring [11 der che-
misch-pharmazeutischen Industrie hat sich die Auf-
gabe gestellt, chemische und verwandte Fachliteratur
durch Verbesserung vorhandener und Entwicklung
[*] Dr. W. Niibling

E. Merck
61 Darmstadt 2, Postfach 4119

Dr. W. Steidle
Knoll AG
67 Ludwigshafen
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neuer Methoden intensiver zu erfassen und damit
besser nutzbar zu machen. Der Dokumentationsring
versetzt seine Teilnehmer in die Lage, bei angemesse-
nem eigenen Aufwand iiber das groBe Gesamtmaterial
der Gemeinschaft verfiigen zu konnen. Jedes Mitglied
bearbeitet einen gleich groBen Anteil der Quellen
(Zeitschriftenliteratur, Patentschriften, andere Litera-
tur). Diese Arbeitsteilung gestattet es auch kleineren

[1] Griindungsmitglieder: Farbenfabriken Bayer AG, Lever-
kusen; CIBA AG, Basel (Schweiz); Knoll AG, Ludwigshafen;
E. Merck, Darmstadt; Dr. Karl Thomae GmbH, Biberach.
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