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Der Chemiker von heute befindet sich fortwihrend auf der Suche nach Informationen, die
ihm fiir seine Arbeit niitzlich sein kénnen. Ist das, was ihn interessiert, geniigend genau defi-
nierbar, so kann er bei dieser Suche die Hilfe von Informationswissenschaftlern und speziellen
Speichereinrichtungen in Anspruch nehmen. Solche Informationen jedoch, deren Relevanz
fir seine Arbeit nur er selbst subjektiv beurteilen kann, und die fiir ihn oft wertvolle Anstde
zu schopferischem Denken sind, wird er immer nur durch eigene Literaturstudien oder durch
personliche Kontakte erlangen konnen. Hier zeigen sich die Grenzen einer jeden delegierten

Literaturrecherche.

Die fortwihrend anwachsende Flut von Publikationen im
Bereich der Naturwissenschaften hat dazu gefiihrt, daB
es dem einzelnen Naturwissenschaftler nicht mehr moglich
ist, sein Fachgebiet selbst laufend auf neue Publikationen

[*] Dr. R. Fugmann und Dr. G. PioB3
Farbwerke Hoechst AG
Abteilung fiir Wissenschafiliche Dokumentation, F 821
623 Frankfurt am Main 80, Postfach 800320
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hin zu {iberwachen. Dazu ist er rein zeitlich nicht imstande,
aber auch, weil er nicht die Spezialkenntnisse besitzt, die
zur Befragung groBer moderner Literaturspeicher erforder-
lich sind. Er muB} deshalb seine Informationswiinsche an
Institutionen delegieren, die es sich zur Aufgabe gemacht
haben, Informationsbediirfnisse anderer zu befriedigen.
Solche Institutionen sind flir zahlreiche Fachgebietc iiberall
in der Welt aus der Erkenntnis heraus entstanden, dafB
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nur mit ihrer Hilfe die ungeheure Menge an existierender
Information optimal genutzt werden kann. Speziell fiir
die Chemie seien hier als Beispiele zwei Institutionen ge-
nannt, die derartige delegierte Literaturrecherchen in gro-

Bem Umfang ausfithren, nimlich die ,,IDC Internationale .

Dokumentationsgesellschaft fiir Chemie mbH*“ in Frank-
furt/Main, die in einem Magnetbandspeicher von derZeitig
ca. !/, Million Publikationen laufend recherchiert, sowie
die GDCh-Abteilung ,,Chemie Information und Dokumen-
tation Berlin“, die die jeweils letzten Neuzuginge zu den
»Chemical Abstracts Condensates“-Magnetbédndern be-
fragt.

Diese reichhaltigen Speicher eroffnen dem Chemiker neue
Moglichkeiten, sein Wissen auf dem neuesten Stand zu
halten, wenn er sinnvoll davon Gebrauch macht, d. h. wenn
er sich bei der Formulierung von Recherchen sowie bei
der Beurteilung der Ergebnisse der Grenzen jeder delegier-
ten Recherche bewuBt bleibt. Worin bestehen diese Gren-
zen?

Wenn ein Chemiker selbst in der Fachliteratur nach ein-
schldgigen Publikationen zu seinem Arbeitsthema recher-
chiert, so 148t er sich hierbei weitgehend von seiner Intui-
tion und seiner augenblicklichen subjektiven Interessensla-
ge leiten. Er kann die Suche etwa mit einem priparativen
Beispiel zu einem interessierenden Reaktions-Typ beginnen
und sein Suchziel je nach Art der angetroffenen Publikatio-
nen, ihrer Menge usw. standig modifizieren. Hiufig liegen
die wertvolisten Ergebnisse der eigenhiindigen Literaturre-
cherche weit entfernt von der urspriinglichen Problemstel-
lung, mit der die Suche aufgenommen wurde. In keiner
Phase seiner Ermittlung sieht er sich gezwungen, sich auf
eine Definition der Problemstellung festzulegen.

Delegiert der Chemiker hingegen die Literaturrecherche,
so entfillt zwangsliufig die fortlaufende subjektive Neuori-
entierung seines Suchziels in Abhiéngigkeit von den ange-
troffenen Literaturstellen. Er muB3 nun dem Auftragnehmer
gegeniiber das Suchziel definieren, indem er die Merkmale
im voraus festlegt, welche eine Publikation haben soll,
um fiir sein Arbeitsthema einschliagig zu sein. Danach
sind als Antworten nur noch solche Publikationen zu er-
warten, die mindestens die vom Auftraggeber selbst geforder-
ten Merkmale aufweisen. Dies bedeutet aber, daB er bei
derdelegierten Literaturrecherche nicht mehr auf Anregun-
gen aus solchen Quellen st6Bt, deren Merkmale von der
getroffenen Festlegung abweichen und die bei der eigenhiin-
dig durchgefiihrten Recherche in so fruchtbarer Weise eine
Modifizierung seines Suchzieles hitten bewirken konnen.

LieBe man ndmlich auch solche Antworten in einer dele-
gierten Literaturrecherche zu, die merkmalsirmer, d.h.
allgemeiner sind als die Fragestellung, so giibe es keine
Maéglichkeit mehr, die dann massenhaft auftretenden Hin-
weise auf ganz allgemeine Beitrige oder Patentanspriiche
zu vermeiden. Eine Fragestellung nach ,,.Dimethylbenzo-
len” wiirde beispielsweise auch ,Alkylaromaten“ oder
Kohlenwasserstoffe* als Antwort bringen.

Um diese fiir den Chemiker ungewohnte Sachlage zu ver-
deutlichen, ist in Tabelle 1 zusammengestellt, welche all-
gemeinen Antworten (rechte Spalte) nicht auf eine spezifi-
sche Fragestellung der in der linken Spalte formulierten
Art zu erwarten sind.
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Die in der rechten Spalte aufgefiihrten Strukturen sind
deshalb unauffindbar, weil sie nicht alle Merkmale der
Fragestellung erfiillen. Werden derartige Strukturen als

Tabelle 1. Zur Problematik der Suchziel-Definition bei Stoffen.

Fragestellung Mit dieser Fragestellung unauffindbarc
Antworten
Hy
@Cﬁa Oiniedr. Alkyl
CH, ; i
3 CH, niedr. Alkyl

Alkyl),
G( v n=1-4

"Alkylderivate aromatischer Kohlenwasserstoffe"

NH, Nl a ot
CL Cl Hal Hal
i NH,
CHy—CgH, Arylalkyl °
2~CeHs ylalky’ CHCeHs

Antwort erwartet, so mull die Recherche entsprechend
allgemeiner gefalBt werden. Beispielsweise ist auf die Forde-
rung einer bestimmten relativen Lage der Substitutionspo-
sitionen zu verzichten, oder der Alkyl-Substituent darf
nicht auf Methyl beschrinkt sein. Bei einer solchen allge-
meineren Anfrage werden auch alle spezifischeren Struk-
turen als zutreffende Antworten gefunden.

Tabelle 2. Zur Problematik der Suchziel-Definition bei Reaktionen.

Fragestellung Mit dicser Fragestellung unauffindbare
Antworten
H JOCH,
NH, CH,0 Ny B %00n,
@ Ney 20, L (1) — (2)
SO, 5~
O,
(1) (2)
CH0H
£ K.Cr.0, 2)
(l) : HCOoON (2)
Ringschluf und
Reduktion
Urotropin
—_— (2

E:[ NH-COCH;,3
$0,-Cl

In Publikation A:
CH, CH; H3C,CHs

ein- odor
CHy—C:CHz —> —> CH,=C-CH=CH;

mehrstufig

(3) 4) bew,

In Publikation B:
(5) = (4) + CH,0 + H,0
bzw,

(6) — (4) + CHy

(3) + 2 CH,0 — O\—o (5)

Hy
(3) + CHy=CH, —» CH,—C=CH-CH,-CHs

(6)

Es zihlt zu den begrifflichen Merkmalen einer Fragestel-
lung, wenn bei einem gesuchten Reaktionsprodukt Aus-
gangsstoffe mitverlangt werden. In diesem Fall ist nicht
mit solchen Publikationen als Antwort zu rechnen, in denen
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keine oder anderc Ausgangsstoffe genannt sind. Selbst
wenn in der Publikation Ausgangsstoffe genannt werden,
aus denen der in der Recherche mitverlangte Ausgangsstoff
wihrend der Reaktion intermediir leicht entstanden sein
konnte, erhdlt man keine Antwort. Gleiches gilt fiir mit-
verlangte Zwischenprodukte. Auch hierbei erhilt man kei-
ne Antwort, wenn der Autor auf die Angabe eines Zwischen-
produkts verzichtet oder ein anderes postuliert hat, als
cinem bei der Formulierung des Suchauftrages vorschwebt
(Tabelle 2).

Verlangt man von einer mechanisierten Literaturrecherche
einen Ausgangsstoff und ein bestimmtes Endprodukt in
einer Reaktion (oder auch in einer beliebig vielstufigen
Folge von Reaktionen), so kann man als Antwort natiir-
lich nur solche Literaturstellen erwarten, in denen tatséch-
lich auch beide gesuchten Verbindungen beschrieben sind.
Diese Voraussetzung ist in keiner der beiden Publikatio-
nen A und B in Tabelle 2 (fiir (3) — (4)) erfiillt. Wird hin-
gegen in zwei getrennten Suchgédngen zum einen nach dem
Ausgangsstoff, zum anderen nach dem gesuchten Produkt
recherchiert, so befinden sich unter den Antworten auf diese
(verallgemeinerten!) Fragestellungen mit Sicherheit die
Publikationen A und B. Hiernach kann der Mensch leicht
die Querverbindung zwischen diesen beiden Publikationen
im Sinne der urspriinglichen Fragestellung erkennen.

Besondere Vorsicht bei der Recherchenformulierung ist ge-
boten, wenn der Erstellung des Speichers nur Referate zu-
grunde liegen, nicht aber die Originale. Denn der Referent
ist oft zur Platzersparnis gezwungen, die Details des Origi-
nals in verallgemeinerter Form ins Referat zu bringen,
«. B. anstellc ,,Athyl oder Propyl oder Butyl* nur ,,Alkyl“.
Auch aus diesem rein technischen Grund kann es nétig
sein, einen Rechercheauftrag in angemessener Verall-
gemeincrung zu formulieren.

Alle im vorhergehcnden genannten Beispiele zeigen folgen-
des: Will man bei der delegierten maschinellen Literaturre-
cherche nicht vollkommen auf wichtige Anregungen aus
Quellen verzichten, deren Eigenart man nicht voraussehen
kann, so ist das Suchziel stets angemessen allgemeiner
zu formulieren als in dem Falle, in dem der Fragesteller
sich selbst auf die Suche begeben wiirde. Bei Beachtung
dieser VorsichtsmaBnahmen ist die Gefahr von Informa-
tionsverlust weitgehend ausgcschaltet.

Die Veraligemeinerung einer Fragestellung kann aber ei-
nen anderen Nachteil im Gefolge haben. Gelegentlich wer-
den ndmlich dadurch einem Fragesteller auch solche Lite-
raturstellen zuginglich gemacht, die er aus seiner gegen-
wirtigen subjcktiven Interessenlage heraus als ,Ballast”
betrachtet. Vielleicht sind ihm persénlich diese Publikatio-
nen bereits zur Geniige bekannt, oder Ausbeute und Rein-
heitsgrad der dort beschriebenen Produkte sind unbefriedi-
gend usw. Da der Fragesteller aber seine Intercssenlage
niemals erschipfend dcfinieren kann, solite er auch nicht
erwarten, dal} sie von einer anderen Person, an welche
dic Literaturstudic delegiert worden ist, in aller Vollkom-
menheit beriicksichtigt wird. Wollte man mit Sicherheit
jeden derartigen ,,Ballastfall* vermeiden, so wire dies nur
unter Verzicht auf jede Verallgemeinerung maoglich. Hier-
mit wire jedoch zwangslidufig ein empfindlicher Verlust
an einschlégiger Information verbunden, wie bereits darge-
legt wurde.
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Die Empfehlung, eine Fragestellung sinnvoll zu verall-
gemeinern, soll also nur der Gefahr des Verlustes von un-
vorhersehbar wertvolier Information bei der delegierten
Literaturrecherche vorbeugen. Ist diese Gefahr im Einzel-
fall nicht gegeben, oder wird sie vom Fragesteller bewuBt
in Kauf genommen, so steht bei leistungsfihigen Doku-
mentationssystemen auch einer hochspezifischen Frage-
stellung nichts im Wege.

Bei der Festlegung des Suchauftrages muf der Fragesteller
entscheiden, welcher Grad von Verallgemeinerung fiir ihn
noch zuldssig ist, ohne daB .cr allzuviel und allzustark
abweichendes Material einschlieBt. Dics wird davon ab-
hingen, ob der Suchauftrag eincr Patentlagenpriifung, einer
Neuheitsrecherche oder der Ausfithrung priiparativer Ar-
beiten dienen soll. Andererseits kann nur der Dokumentar
iiberblicken, in welcher Detailliertheit die Literatur einge-
speichert worden ist und welche Details in einer Fragestel-
lung demzufolge unerfiillbare Suchbedingungen darstellen
wiirden. Da ja das ErschlieBen der Fachliteratur fiir die
mechanisierte Recherche und das stindige Bereithalten
dieser Literatur in einem Speicher mit betrachtlichen Ko-
sten verbunden ist, kann immer nur die Fachliteratur zu
einer begrenzten Auswahl von Gebieten erfallt werden.
Aber auch hier muB oft aus Griinden der Kostenerspamis
darauf verzichtet werden, reines Lehrbuchwissen einzuspei-
chern, wie es hiufig, wenn auch in Verbindung mit*‘Neuem,
in Publikationen geboten wird (Herstellung von Ausgangs-
stoffen, Abbaureaktionen zur Strukturaufkldrung etc.). Bei
Patenten muf} meistens die Beschreibung des Standes der
Technik eingespart werden. Auskiinfte dieser Art sind also
aus dem Speicher nicht zu erwarten.

Es ist auch zu kldren, ob eine vorgelegte Frageformulierung
nur als Beispicl fiir cin wesentlich umfassenderes Problem
gemeint ist oder ob sie das Problem selbst wiedergeben
soll. Denn handelt es sich lediglich um ein mehr oder weni-
ger zufillig ausgewihltes Beispiel aus einer Vielzahl gleich-
wertiger, so muBl die Frageformulierung angemessen ver-
aligemeinert werden. Gelegentlich muB ailerdings der Do-
kumentar auch zu einer stiarkeren Spezifizierung einer
Fragestellung raten. Er kann aufgrund der Speicherzusam-
mensetzung und SpeichergroBe oft voraussehen, daB auf
eine vorgelegte Fragestellung allzuviele Antworten er-
scheinen wiirden. Ein allzu umfangreiches Recherchener-
gebnis fiihrt insofern indirekt wieder zu Informationsver-
lust, als es vom Fragesteller nur teilweise weiterbearbeitet
werden kann, indem er sich z. B. auf die Verdffentlichungen
des letzten Jahres oder auf bestimmte Zeitschriften oder
Patentklassen beschrinkt.

Dic Zusammenarbceit des Wissenschaftlers mit einer Insti-
tution, an die er Recherchenauftrige delegieren kann, be-
deutet fir thn immer eine gewisse Umstellung in seiner
Denkweisc bei der Literatursuche. Oftmals ist fur ihn die
Niederlegung eines Suchauftrages der zwingende Anlaf},
sich dariiber klar zu werden, wie subjektiv und wenig
definierbar viele seiner Literaturprobleme sind - eine Ein-
sicht, die im Grunde nicht iiberraschend ist, wenn man
bedenkt, eine wie groBe Rolle Intuition und Phantasie
bei der Forschungsarbeit spiclen. Einerseits stehen ihm
durch die vervollkommnete Suchtechnik solcher Institutio-
nen, die von Informationsfachleuten gehandhabt wird,
neuartige und vielversprechende Suchmoglichkeiten zur
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Verfiigung. Andererseits aber darf er sich von diesen Insti-
tutionen auch nicht die Losung aller seiner Informations-
probleme erwarten. Viele Anregungen fiir seine Arbeit
gewinnt er nur dadurch, daf er die Fachliteratur auf sich
einwirken 1dBt, und bei grundsiitzlichen Neuerungen in
der Wissenschaft generell und speziell auf seinem Arbeitsge-
biet ist dies neben kollegialen Kontakten der einzige Weg,

ZUSCHRIFTEN

sich auf dem laufenden zu halten. Auch in einem Zeitalter
der sehr groBen und hochwirksam befragbaren Informa-
tionsspeicher werden also die laufend erscheinende Fachli-
teratur und die cigenen Literaturstudien des Wissenschaft-
Iers thren Platz behaupten konnen.

Eingcgangen am 2. Juli 1973 (A 976]

Hydrierende Abspaltung phenolischer
Hydroxygruppen
Von Kar! Claup und Harald Jensen[’

Herrn Professor Werner Schultheis zum 70. Geburtstag ge-
widmet

Der Heteroring des 1.2.3-Benzoxathiazin-4(3H)-on-2.2-
dioxids 6ffnet sich bei katalytischer Hydrierung mit Palla-
diumkohle in Gegenwart dquivalenter Mengen Base zwi-
schen Sauerstoff und K ohlenstoffi!l. Die Ubertragung die-
ses Befunds auf Sulfonsdure-arylester (1) zeigte, daB sich
phenolische Hydroxygruppen allgemein in Form ihrer Sul-
fonsiiureester durch katalytische Hydrierung bei 2040°C
und Atmosphérendruck abspalten lassen.

0-S0,-R + H/Pd~C H

(1)
Basen wie Natronlauge, Alkalimetallalkoholate oder tertid-
re Amine beschleunigen die Reaktion deutlich, wobei fiir
einen glatten Verlauf dquivalente Mengen der Base giinstig
sind. Geeignete Losungsmittel sind Wasser und besonders
Methanol. Die Temperatur wihlt man zweckmiBig zwi-
schen 20 und 40°C, um Uberhydrierung zu vermeiden.
Als Katalysator dient Palladium auf Kohle; Platin- und
Nickelkatalysatoren zeigen keine vergleichbare Aktivitit.
Im Gegensatz zur bekannten Spaltung von Sulfonsiure-
arylestcrn mit iiberschiissigem Raney-Nickell2~ 5! geniigen
hier katalytische Mengen Palladium (1-1.5 mg Pd/mmol
Ester).

Beispicle fiir die Hydrogenolyse sind in den Tabellen 1-3
zusammengestellt. Chlorsubstituenten werden hydrierend
entfernt, wobei entsprechend mehr Base zugegeben werden
muB, um den freigesetzten Chlorwasserstoff zu binden.
Hydrierbare Gruppen, z. B. Formyl, werden hydriert, so
dafl man auf diesem Weg von Vanillin zum schwer zugéng-
tichen m-Methoxybenzylalkohol gelangt.

Arbeitsvorschrift :

Das Phenol wird mit Mcthansulfonséurechlorid in Gegen-
wart der dquivalenten Menge Pyridin bei 20-60°C ver-
estert. Zur Hydrierung rithrt man 60 mmol dieses Sulfon-
sdure-arylesters in 100 ml Methanol mit 60 mmol Tridthyl-

[*] Dr. K. ClauB und Dr. H. Jensen
Farbwerke Hoechst AG
6230 Frankfurt (Main) 80
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amin und 1.5 g (5-proz.) Palladiumkohle unter Wasserstoff
bei 2540°C, bis die berechnete Menge Wasserstoff ver-
braucht ist, filtriert vom Katalysator ab und isoliert das
Spaltprodukt (Benzol wurde nicht isoliert, sondern gas-
chromatographisch bestimmt).

Tabelle 1. Hydrierende Spaltung von Phenylestern CoHs—O—SO,R
zu Benzol (Palladiumkohle als Katalysator).

R Lsungs- Base Ausb.
mittel [%]
H,N H,0 NaOH 50
H;N CH;0OH CH;ONa 65
CH; CH;0H CH;0ONa 75
CH; CH;OH Et;N 82
CH3;0—CONH CH,;0H CH;0ONa 90
CoH;—CONH [a] H,0 NaOH 70

[a] Das Chlorid dieser Siure wurde aus Benzoesiure und Chlorsulfonyl-
isocyanat nach [6] synthetisiert.

Tabelle 2. Hydrierende Spaltung von Methansulfonsiiure-arylestern (Pal-
ladiumkohle in Mcthanol, Tridthylamin als Basc).

Aryl Produkt Ausb,
(%]
1-Naphthyl Naphthalin 72
2-Naphthyl Naphthalin 91
3-Methoxy-phenyl Anisol 65
4-Methoxy-phenyl! Anisol 72
3-Chlor-phenyl Benzol 90
4-Chlor-phenyt Benzol 85

2-Methoxy-4-formylphenyl 3-Methoxy- 70

benzylalkohol

Tabelle 3. Hydrierende Spaltung von N-Methoxycarbonylamidoschwefel-
saure-arylestern [a] zu Benzol (Palladiumkohle in Methanol, Natrium-
methanolat als Base).

Aryl H; [mol] Base Ausb.
[mol] [%]
Pheny! ! 1 90
4-Chlor-phenyl 2 2 82
2,4,6-Trichlor-phenyl 4 4 55

[a] Dargestcllt durch Addition von Methanol an Aryloxysulfonyliso-
cyanate [7].

Eingegangen am 27. Juli 1973 [Z 900]
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