Natursprache versus Indexsprache in der Chemie-Dokumentation

Von Robert Fugmann*

Professor Klaus Weissermel zum 60. Geburtstag gewidmet

Bei jeder gezielten Literatursuche muB man vorhersehen kdnnen, wie die fraglichen Begriffe
im Speicher ausgedriickt sein kénnten. Unter diesen Ausdrucksweisen schliigt man im Regi-
ster nach, oder man benutzt sie als Suchbedingungen in einer mechanisierten Recherche.
Bei Allgemeinbegriffen mangelt es der natursprachlichen, frei gew#hlten Ausdrucksweise an
dieser Voraussehbarkeit, wie am Beispiel von Verbindungsklassen und Reaktionen gezeigt
wird. Das Suchen in Speichern mit frei gew#hlter Ausdrucksweise ist demzufolge zwangs-
laufig mit Verlust verbunden, unabhingig davon, wie hoch die eigentliche Suchtechnik,
z. B. das Computerprogramm, entwickelt sein mag. Durch eine Einschrinkung der Aus-
drucksmdéglichkeiten, wie sie durch eine Indexsprache und ihre zuverlissige Anwendung
erreicht wird, lassen sich die Voraussehbarkeit steigern und Informationsverluste entspre-
chend drastisch reduzieren. - Im Gegensatz hierzu sind die Ausdrucksweisen fiir Individual-
begriffe (z. B. Einzelverbindungen, Autoren, Institutionen) in frei gewihlter, natiirlicher
Sprache oft geniigend gut voraussehbar. Der Nutzen einer Ubersetzung in eine Indexspra-
che ist hier manchmal fraglich. Das gilt besonders dann, wenn die Indexsprache (noch) kei-
nen treffenden Ausdruck zur Wiedergabe eines Fachbegriffes anbietet, sowie auch dann,
wenn die natursprachliche Ausdrucksweise vieldeutig ist. Hier ist es ratsam, diese Aus-
drucksweise in den Speicher zu iibernehmen, zumindest zusitzlich zu einer versuchten in-
dexsprachlichen Form. - Die Schwichen einer Einspeicherung in frei gewihlter, natiirlicher
Sprache werden wihrend des Wachstums eines Informationssystems erst relativ spit deut-
lich. Im Frohstadium dieses Wachstums kann Voraussehbarkeit zumindest teilweise noch
durch Gedichtnisleistung ersetzt werden. AuBerdem ist in einer so kurzen Zeitspanne die
Ausdrucksweise der Autoren noch relativ einheitlich. Deswegen ist der Verlust an einschli-
giger Information anfinglich gering, und er wird auch meistens nicht als eine immer stirker
werdende Quelle von Recherchenfehlern erkannt. Auch tritt in diesem Stadium noch nicht
der stindig wachsende Zeitbedarf fiir das Ersinnen und Formulieren von immer mehr alter-
nativen Suchbedingungen in Erscheinung. Aus diesen Griinden sind natursprachliche Sy-
steme oft ohne ausreichende Rechtfertigung bevorzugt worden. - Die charakteristischen
Stdrken und Schwichen beider Sprachenarten legen es nahe, dal man sie miteinander kom-
biniert, so daB ihre Vorziige erhalten bleiben.

1. Einfithrung

Wenn man sich auf die Suche nach Fachliteratur begibt,
in der ein bestimmtes Thema abgehandelt ist, dann muB
man sich ein Schlagwort fiir dieses Thema iiberlegen oder
mehrere von ihnen. Man hofft, unter einem solchen
Schlagwort im Register zweckdienliche Literaturhinweise
zu finden, oder man benutzt diese Schlagwérter als Such-
auftrag fiir einen mechanisierten Speicher, in welchem
Fachliteratur zugriffsbereit gesammelt ist.

Fiir den Literatursuchenden bedeutet es immer eine Er-
leichterung, wenn er diese Schlagwdrter der vertrauten
Fachsprache entnehmen kann, ohne daB er einschrin-
kende Regelungen beriicksichtigen muBl. Dies ist bei den
Registern und auch bei vielen computerisierten Speichern
madglich. Eine kunstsprachliche - oder genauer gesagt ,,in-
dexsprachliche - Ausdrucksweise ist beim Literatursu-
chenden hingegen nur wenig beliebt. Man kennt sie bei-
spielsweise von einigen Bibliotheksklassifikationen und
computerisierten Informationsspeichern her. Sie muB fiir
den Suchzweck immer eigens erlernt und auch laufend ge-
iibt werden.
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Natiirlich sind Einfachheit und Bequemlichkeit allein
noch nicht ausschlaggebend fiir die Brauchbarkeit eines
Verfahrens; es muBl auch die verlangte Leistung bringen.
Ein Dokumentationsverfahren kann noch so einfach, be-
quem und kostensparend sein - wenn man mit ihm das
Ziel einer ausreichend treffsicheren Literaturrecherche
nicht erreichen kann, darf ihm trotzdem nicht der Vorzug
gegeben werden.

Es sind schon viele vergleichende Untersuchungen iiber
die Notwendigkeit oder Entbehrlichkeit jeder der beiden
Sprachenarten in Informationssystemen unternommen
worden; die Ergebnisse und SchluBfolgerungen sind sehr
widerspriichlich (vgl. hierzu z. B. "'-?*)), Was kann es Einfa-
cheres und Wirksameres geben, so wird einerseits gefragt,
als die Originaltexte direkt in den Speicher zu iiberneh-
men? Jede denkbare Fragestellung miisse doch aus einem
solchen Speicher beantwortbar sein, denn es ginge nichts
verloren und es werde nichts hineininterpretiert, und oben-
drein erspare man sich noch die kostspielige Ubersetzung
in eine Indexsprache. Dem wird andererseits die Vieldeu-
tigkeit der natiirlichen, vom Autor frei gewahlten Aus-
drucksweise entgegengehalten und die Kontextabhingig-
keit ihrer Bedeutung. Auch unterliegen die Fachausdriicke
einem stindigen Bedeutungswandel. All dies wirkt sich
nachteilig auf die Treffsicherheit der Recherche in einem
solchen natur- oder autorsprachlichen Speicher aus. Vor

© Verlag Chemie GmbH, D-6940 Weinheim, 1982  0044-8249/82/0808-0581 $ 02.50/0 581



allem aber - und hierauf mochte ich mich im folgenden
konzentrieren - 148t die natiirliche, frei gewihlte Sprache
oft eine wichtige Eigenschaft vermissen, auf die es an-
kommt, wenn man sie nicht nur fiir den Zweck des Mittei-
lens und des Gedankenaustausches verwendet, sondern fiir
den Zweck des gezielten Suchens: Die Voraussehbarkeit
der sprachlichen Ausdrucksweise fiir einen gespeicherten
Begriff!-6 1324251 Es liegt im Wesen der Indexsprachen,
daB sie diese Voraussehbarkeit gewahrleisten, wenn sie ge-
nigend zuverlissig angewendet werden.

2. Das semantische Dreieck

Wir miissen fiir diese Betrachtungen etwas weiter ausho-
len und gehen hierbei vom bekannten semantischen Drei-
eck® aus (vgl. auch ?-3%), Die Ecken dieses Dreiecks
sind mit dem Gegenstand, dem Begriff und dem sprachli-
chen Ausdruck fiir den Begriff besetzt (Fig. 1).

Unter einem ,,Gegenstand** wollen wir alles verstehen,
woriiber man eine sinnvolle Aussage machen kann*®, Ein
konkreter Gegenstand ist beispielsweise ein Molekiil oder
eine Klasse von dhnlichen Molekiilen. Man kann z. B. sa-
gen, aus welchen Atomen es besteht, in welcher Weise
diese Atome miteinander verbunden sind und welche bio-
logischen und chemischen Eigenschaften dieses Molekiil
hat. Ein abstrakter Gegenstand ist beispielsweise eine che-
mische Reaktion oder eine Stoffeigenschaft.

Als ,,Begriff* betrachten wir die gedachte Zusammen-
fassung von sinnvollen und wesentlich erscheinenden Aus-
sagen, die man iiber einen Gegenstand machen kann. An-
ders ausgedriickt umfaBt der Begriff die Summe der we-
sentlichen Merkmale eines Gegenstandes.

Wenn wir iiber Gedachtes reden oder schreiben wollen,
dann missen wir das Gedachte zum Ausdruck bringen:
Wir miissen es mit Symbolen oder Wértern unserer Fach-
oder Umgangssprache bezeichnen. Durch Konventionen
ist festgelegt, durch welches Symbol, durch welches Wort
oder durch welche Wortgruppe ein bestimmter Begriff aus-
gedriickt werden soll. So bedeutet das Wort ,,Glaser-Reak-
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Fig. 1. Das semantische Dreieck.

tion* eine bestimmte Art der Verknipfung von acetyleni-
schen Kohlenstoffatomen miteinander.

Anhand des semantischen Dreiecks kann man sich Ge-
wiBheit dariiber verschaffen, worin das Suchziel besteht,
wenn sich ein Informationssuchender beispielsweise mit
der Frage nach Aminopropylenglykol an eine Dokumenta-
tionsstelle wendet. Sicherlich sucht er nicht nach dem Ge-
genstand selbst, also der Substanz Aminopropylenglykol,
denn dann wiirde er sich gleich an den Lagerverwalter in
einer Priparatensammlung wenden. AuBerdem kdénnten
abstrakte Gegenstinde, z. B. eine Stoffeigenschaft oder ein
Reaktionstyp, sowieso nicht in kérperlicher Form herbei-
geschafft werden.

Aber auch die Ausdrucksweise oder Schreibweise, die
der Fragesteller zur Formulierung seines Problems benutzt
hat, kann nicht das Ziel der Suche sein. Ein Fragesteller
moge etwa an der Glaser-Reaktion interessiert sein. Dann
wire es ein groBes MiBverstindnis des Dokumentars,
wenn er sich ausschlieBlich auf die Suche nach Texten be-
gibe, in denen genau das Wort ,,Glaser-Reaktion* vor-

Glaser-Reaktion
Hay-Reaktion
Eglinton-Reaktion

Cadiot- —C=CH + Hal-CH=C=CZ
Chodkiewicz- l
Reaktion —C=C CH=C=CZ

Besume;
Cl NH,

Ullmann-Reaktion l

O, O

J

Fig. 2. Mehrdeutigkeit und Vielfait der natursprachlichen Ausdrucksweise.
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kommt. Vielmehr ist jeder Text von Interesse, in dem der
fragliche Reaktionsbegriff auftritt, gleichgiiltig, durch wel-
che Worter oder Sidtze oder Formelbilder er dort zum Aus-
druck gebracht worden ist. Es kann dort beispielsweise
von der Eglinton-, Hay- oder Cadiot-Chodkiewicz-Reak-
tion die Rede gewesen sein, wie in Figur 2 dargestelit.

Aber nicht nur kann ein und derselbe Begriff auf unter-
schiedliche Arten ausgedriickt sein, sondern ein und die-
selbe Ausdrucksweise kann auch Grundverschiedenes be-
deuten. Cadiot-Chodkiewicz-Reaktion wird auch fiir
Kupplungsreaktionen von Acetylenen mit halogenierten
Allenen verwendet, wobei konjugierte Enine entstehen
(vgl. Fig. 2). Fiir viele Reaktionen kann man leicht ein Dut-
zend unterschiedliche Definitionen aus der Literatur zu-
sammentragen.

Es ist also immer der Begriff, der vom Fragesteller ge-
sucht wird und nicht der Gegenstand selbst und auch nicht
die Ausdrucksweise des Fragestellers. Die Ausdrucksweise
ist fast immer nur ein Hilfsmittel, um zum Ziel zu gelan-
gen, nicht aber das Ziel selbst. Wir vervollstindigen ent-

rechnet jede festgelegte, lineare Folge von alphanumeri-
schen Zeichen, mit der man vereinbarungsgemiB einen be-
stimmten Begriff zum Ausdruck bringen will, z. B. ein Re-
aktionsname, ein Verbindungsname oder ein Personenna-
me. Wenn fiir einen Begriff nichtlexikalische, z. B. defini-
tionsartige Ausdrucksweisen im Gebrauch sind, dann ist
fast immer die Anzahl der denkbaren Ausdrucksweisen
dieser Art sehr groB, oft sogar unbegrenzt groB3. Dies ist
sehr deutlich am Beispiel der Reaktionsbegriffe zu sehen.
Fur die Wiederauffindbarkeit der nichtlexikalisch ausge-
driickten Begriffe hat dies weitreichende Konsequenzen
(siehe Abschnitt 3.1 und 3.2).

3.1. Ausdrucksweisen fiir Reaktionstypen

Fur die oxidative Kupplung von Acetylen werden bei-
spielsweise etwa sechs Reaktionsnamen verwendet, von
denen vier in Figur 3 eingetragen sind. Derselbe Fachbe-
griff kann aber auch nichtlexikalisch ausgedriickt sein,
ndmlich durch die Nennung der typischen Edukte und

Gegenstand; Reaktionstyp

Begriff;

Summe der Merkmale
dieses Reaktionstyps

Denkbare natursprachliche Ausdrucks-
weisen im Speicher:

Lexikalisch Nichtlexikalisch

Glaser-R, .Symmetrische Diine
s . aus Kupferacetyliden

Eglinton-R., und O, ...

Hay-R.

Cadiot- ... 2,4-Hexadiindisdure

Chodkiewicz-R. aus Propiolséure, ..

. Konjugierte Diace-
tylene aus Monoace -
tylen durch oxida-
tive Kupplung. ..

. 1,4-Diphenyl-1,3-buta-
diin aus Phenyl-
acetylen...

:V«i:ige, des- Sehr viele, deshalb
alb gut b nicht voraussehbare
voraus“se are Ausdrucksweisen

Ausdriicke —

Sehr viele denkbare, deshalb nicht
voraussehbare Ausdricksweisen fir
einen Reaktionstyp

Fig. 3. Mangelnde Vorausschbarkeit von gespeicherten natursprachlichen Ausdrucksweisen fir einen Re-

aktionstyp.

sprechend diesen Uberlegungen unser Begriffsdreieck am
Beispiel der Glaser-Reaktion und fithren zugleich noch
eine wichtige Unterscheidung zwischen zwei Arten von
Ausdrucksweisen ein (siehe Fig. 3).

3. Lexikalische versus nichtlexikalische
Ausdrucksweise

Es ist fiir unsere spiteren Betrachtungen niitzlich, unter
den Ausdrucksweisen fiir Begriffe zwei Gruppen zu bilden
und zwischen der ,lexikalischen* Bezeichnung einerseits
und der ,nichtlexikalischen* andererseits zu unterschei-
den. Als lexikalisch bezeichnen wir alle Ausdrucksweisen,
die man eindeutig in ein Wérterbuch oder ein Lexikon ein-
ordnen und dort auch wieder nachschlagen kann. Hierzu
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Produkte der Glaser-Reaktion. Diese Schreibweise fiir Re-
aktionen iiberwiegt sogar bei weitem in der Fachliteratur.
Entscheidend fiir unsere Betrachtung ist es, daBl die Zahl
der denkbaren, nichtlexikalischen Schreibweisen fiir die-
sen Reaktionsbegriff unbegrenzt groB ist. Sie entspricht
der unbegrenzt groBen Zahl von denkbaren Edukten und
Produkten dieser Reaktion.

Aus dieser Sachlage ergeben sich fiir das gezielte Wie-
derauffinden (Retrieval) weitreichende Konsequenzen.
Wenn man sich ndmlich auf die Suche nach einem Begriff
begibt, dann muB man (im voraus!) wissen, wie dieser
Fachbegriff im Speicher ausgedriickt ist, denn genau nach
dieser Ausdrucksweise muB man suchen. Sind mehrere
Ausdrucksweisen denkbar, dann mufl man jede von ihnen
beim Suchen beriicksichtigen. LiBt man nur eine einzige
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von diesen gespeicherten Ausdrucksweisen fiir den fragli-
chen Fachbegriff aus, dann fiihrt dies zwangslidufig zu In-
formationsverlust. Alle diejenigen Texte kénnen dann
nicht mehr gefunden werden, in denen die vergessene Aus-
drucksweise verwendet worden ist.

Wenn man nun die vielen Schreibweisen der Autoren
fiir ein und denselben Reaktionsbegriff unbesehen in den
Speicher iibernimmt, dann miiBte man beim Suchen nach
einer Reaktion all die vielen Edukte und Produkte, durch
die z. B. eine Glaser-Reaktion ausgedriickt sein kann, als
Alternativmdglichkeiten in den Suchauftrag hineinneh-
men. Dies ist aber unmoglich, und deswegen 148t sich bei
einer solchen Einspeicherungsweise keine auch nur anni-
hernd vollstandige Recherche nach einer Reaktion durch-
fihren.

Solange es wenigstens einen einzigen Namen als lexika-
lischen Ausdruck fiir einen Reaktionstyp gibt, fillt es mei-
stens nicht sehr auf, wie liickenhaft die Suche nach Reakti-

kennen, wenn man die einschligigen Texte bereits vor Au-
gen hitte. Ihr Wortlaut kann nicht vorausgesehen werden.
Anders ausgedriickt wird bei dieser Argumentation das als
bekannt vorausgesetzt, was eigentlich erst in Erfahrung ge-
bracht werden soll.

3.2. Ausdrucksweisen fiir Verbindungsklassen

Wir wollen noch ein anderes Beispiel mangelnder Vor-
aussehbarkeit der natursprachlichen Ausdrucksweise be-
trachten. Wir nehmen an, dal ein Chemiker nach einer
Verbindungsklasse sucht, sei es, daB3 er eines ihrer Mitglie-
der herstellen oder reagieren lassen will oder daB er sich
fir die gemeinsamen Eigenschaften der Mitglieder dieser
Verbindungsklasse interessiert. Unser semantisches Drei-
eck ist in diesem Fall wie in Figur 4 dargestellt besetzt.

Eine solche Klasse diirfte nur in Ausnahmefillen mit ge-
nau dem Namen in den Originaltexten vorkommen, den

Gegenstand; Verbindungsklasse

Begriff;
Strukturmerkmale fir

diese Verbindungsklasse

Denkbare natursprachliche Ausdrucks-
weisen im Speicher:
O—

3-Amino-1,2-propandiol i
—O~CH,;—CH-CH,~N%
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Propranolol,
1-(Isopropylamino)-
3-(1-naphthyloxy)-
2-propanol;

O—CH,—~CH-CHy-NH

|
OH CH
7N
H:’C CH:‘

3-(2-Hydroxy-3-

methylamino- CH, O_CHZ_(I: H-C HZ_ITIH

propoxy)- (IJO OH CH,
S '

acetanilid: NH

1-Methoxy- CH;—CH—CH,-N >

3-piperidino- (l) (I)H

2- 1: |
prop.ano CH,

\

Sehr viele denkbare, deshalb nicht
voraussehbare Ausdrucksweisen fir eine
Verbindungsklasse und ihre Mitglieder

Fig. 4. Mangelnde Voraussehbarkeit von gespeicherten natursprachlichen Ausdrucksweisen fiir eine Verbindungs-

klasse.

onsnamen in Wirklichkeit ist. Man findet mit dem Reak-
tionennamen immerhin einige Literaturstellen, aber was ei-
nem hierbei entgeht, und wieviel es ist, bleibt verborgen. -
Es ist aber nur ein kleiner Bruchteil aller bekannt geworde-
nen Reaktionstypen, fiir die jemals ein Name geprigt wur-
de. Fiir die groBe Hauptmenge der Reaktionstypen gilt
also, daB sie mit einem Reaktionsnamen auch nicht spu-
renweise auffindbar sind.

Gelegentlich wird entgegengehalten, daBl man ja keines-
‘wegs sdmtliche denkbaren autorsprachlichen Ausdrucks-
weisen zu beriicksichtigen brauche, sondern nur die weni-
gen, die tatsdchlich in den Speicher aufgenommen worden
sind. Man konne sich schon ungefihr denken, an welchen
Beispielen die interessierende Reaktion durchgefiihrt wor-
den sei, und auf diese kdnne man sich in seiner Fragestel-
lung beschranken. Dieser Ausweg ist aber nicht gangbar,
denn in der Praxis und bei groBeren Speichern kann man
wirklich nicht im voraus wissen, durch welche Beispiele
ein fraglicher Reaktionsbegriff tatsichlich im Speicher ver-
treten ist. Diese Ausdrucksweisen konnte man nur dann
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der Fragesteller genannt hat, also etwa als ,,3-Amino-1,2-
propandiol-Derivate. Viel dfter werden statt dessen die
Einzelverbindungen aus dieser Klasse in den Texten auf-
treten, und fiir all diese Einzelverbindungen wiirde sich
der Fragesteller interessieren.

Nun ist aber wiederum die Zahl der denkbaren Einzel-
verbindungen, die zu einer Klasse gehdren, unbegrenzt
groB. Entsprechend groB ist die Anzahl der Verbindungs-
namen, mit denen man im Suchspeicher rechnen miifte.
Wiederum ist es unmdglich, all diese Namen als Suchbe-
dingungen zu verwenden. Aus den gleichen Griinden wie
vorher beim Reaktionstyp kann man dann nur noch mut-
maflen, welche Verbindungsnamen nun tatsichlich im
Speicher enthalten sein kdnnten. Vorhersehbar ist dies
zum Zeitpunkt der Recherche nicht, und entsprechend liik-
kenhaft wird eine Recherche ausfallen, bei der man sich
auf solche MutmaBungen stiitzen mu8.

Die Schwichen der natursprachlichen Ausdrucksweise
in Informationssystemen sind oft auf deren Vieldeutigkeit
zuriickgefiihrt worden. DaB dies nicht die tiefere Ursache
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fiir die mangelnde Eignung zum Retrieval sein kann, ist
am Beispiel der Verbindungsklassen deutlich zu sehen. Die
chemische Nomenklatur ist sehr exakt und ermoglicht die
eindeutige Benennung fast jeder Struktur (allerdings lassen
sich oft mehrere systematische Namen fiir eine Verbin-
dung bilden). Trotzdem ist sie fiir das Aufsuchen von Ver-
bindungsklassen ungeeignet, wie wir am Beispiel der Ami-
nopropandiol-Derivate gesehen haben. Die tiefere Ursa-
che fiir diese Schwiche liegt wiederum darin, daB es zum
Zeitpunkt der Recherche nicht voraussehbar oder rekon-
struierbar ist, durch welche (zahlreichen) Namen fiir Ein-
zelverbindungen eine Verbindungsklasse im Speicher ver-
treten ist.

Eines der am hiufigsten vorgetragenen Argumente fiir
die Einspeicherung der autorsprachlichen Ausdrucksweise
besteht darin, daB hierbei keinerlei - méglicherweise ver-
filschende - Zusitze oder Auslassungen erfolgen. DaB
dieses Argument fiir das Retrieval nicht stichhaltig ist,
wurde zumindest fir die bisher diskutierten Begriffsarten
demonstriert. Die autorsprachliche Einspeicherung ver-
meidet hier jegliche Verfdlschung, und trotzdem bleibt das
Retrieval unbefriedigend.

3.3. Ausdrucksweisen fiir Einzelverbindungen

Als drittes aufschluBreiches Beispiel betrachten wir den
Fall einer chemischen Einzelverbindung. Einzelverbindun-
gen bilden aus informationswissenschaftlicher Perspektive
insofern einen Sonderfall, als bei ihnen die nichtlexikali-
sche Ausdrucksweise fast niemals vorkommt. Man braucht
kaum damit zu rechnen, daB beispielsweise die in Figur S
diskutierte Einzelverbindung durch ein natursprachliches
Satzgefiige oder gar in mehreren ganzen Sitzen beschrie-
ben wird. Immer wird im Text entweder der Verbindungs-
name oder die Strukturformel angegeben sein, die sich
aber leicht durch ein geeignetes Programm in einen Ver-
bindungsnamen oder eine kanonische Verkniipfungsma-
trix umwandeln 148t (vgl. ®°Y, also in eine ebenfalls lexika-
lische Form. Dies bedeutet, daB die natursprachlichen
Ausdrucksweisen fiir eine Einzelverbindung bei weitem
nicht so mannigfaltig sind wie fiir Reaktionstypen oder
Verbindungsklassen.

Wenn man die Namen einer Einzelverbindung fiir einen
Suchauftrag zusammenstellen will, dann braucht man sich

Gegenstand: Einzelverbindung

Ausdrucksweisen im Speicher

auch nicht den Kopf nach diesen Namen zu zerbrechen.
Es liegt in ihrer lexikalischen Eigenart, daB man sie in
Worterbiichern oder Registern nachschlagen kann und
dort auch bedeutungsgleiche zusétzliche Namen (auch
Trivial- und Halbtrivialnamen) findet, einschlieBlich der
Registry-Nummern vom Chemical Abstracts Service. Not-
falls wird ein Nomenklaturexperte den systematischen Na-
men entwickeln kdnnen. Anders ausgedriickt ist es bei Ein-
zelverbindungen gut voraussehbar, mit welchen natur-
sprachlichen Schreibweisen sie im Speicher vertreten sein
kénnen. Entsprechend leicht fillt es demzufolge auch, ei-
nen Suchauftrag nach einer Einzelverbindung fiir einen
Speicher zu formulieren, in den die natursprachlichen
Ausdriicke unbesehen iibernommen worden sind.

Beschrinkt man sich also in einem Informationssystem
darauf, ausschlieBlich Einzelverbindungen als Suchbedin-
gungen zu verwenden, dann liegt es nahe, die natursprach-
liche Ausdrucksweise der Autoren direkt zu speichern. Zu-
mindest bietet sich dieses einfache und billige Verfahren
dann an, wenn die Autoren ihre Einzelverbindungen liik-
kenlos benannt haben.

4. Indexsprachen in der Chemie

Wir haben gesehen, daB fiir die Fragestellung nach Re-
aktionen und Verbindungsklassen die bloBe Ubernahme
der autorsprachlichen Ausdrucksweise in den Speicher
nicht ausreicht. Vielmehr muB3 der wesentliche Teil einer
jeden interessanten Publikation in eine andere, dem Wie-
derauffinden besser dienliche Sprache, eine ,,Indexspra-
che*, iibersetzt werden - ein Vorgang, fiir den sich die Be-
zeichnung ,,Indexieren* eingefiihrt hat'",

Die natiirlichste Art der indexsprachlichen Darstellung
von Molekiilstrukturen ist das topologische Verfahren. In
einer Verkniipfungstafel wird jedes Atom in all seinen Ver-
kniipfungen mit Nachbaratomen beschrieben, und zwar
genauso exakt wie in der Strukturformel (vgl. *®). Im Ge-
gensatz zur etablierten chemischen Nomenklatur ist diese
Darstellungsweise einer Teilstruktur unabhingig davon,
wie diese in das Gesamtmolekiil eingebaut ist. Im Falle der
Aminopropylenglykole wiirde man in einer topologischen
Fragestellung eine Kette von drei miteinander verbunde-
nen Kohlenstoffatomen verlangen, von denen das erste
und zweite mit Sauerstoff, das dritte mit Stickstoff verbun-
den ist, jeweils iiber Einfachbindungen. Diese Teilstruktur
kann zuverldssig in jeder beliebigen Molekiilstruktur er-
kannt werden, die dieser Verbindungsklasse angehort,
wenn man ein entsprechend leistungsfahiges Maschinen-

Lexikalisch Nichtlexikalisch »
programm zur Verfiigung hat.
HO'CHZ‘EH'CHTNHZ Allerdings 148t sich dieses Verfahren nur dann anwen-
H den, wenn eine Struktur oder Teilstruktur Atom fiir Atom
Begriff: 3_‘3’““0-1'2'1”093“- Fehlt definiert ist. Schon ein einziger Alkyl- oder Alkylenrest
1

Summe der (struk-
turellen) Merkmale
der Einzelverbindung

von unbestimmter Linge und Verzweigung kann die topo-
logische Darstellung im Speicher vereiteln. In solchen Fil-
len bewéhren sich auch heute noch die traditionellen Frag-
mentcodes (vgl. *27*%),

Prinzipiell 148t sich mit solchen Fragmentcodes jede be-
liebig verallgemeinerte Teilstruktur darstelien. Es kommt

1,2-Propandiol,
3-amino;

Aminopropylenglykol;
Nur wenige,
nachschlagbare,

deshalb gut voraus-
sehbare Ausdriicke

[*] Genauer kann man ,,Indexieren* als das ,,Wiedergeben der Essenz eines
wiederauffindbar zu machenden Dokuments in einer ausreichend voraus-
sehbaren und wiedergabetreuen Form* betrachten (vgl. [6, 40, 41)).

Fig. 5. Gute Voraussehbarkeit von gespeicherten natursprachlichen Aus-
drucksweisen fiir eine Einzelverbindung.
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aber sehr darauf an, daB bei ihnen diejenigen Verallgemei-
nerungen beriicksichtigt sind, die in den Texten und in den
Fragestellungen auftreten. Streng formale Verallgemeine-
rungen erweisen sich in der Praxis als wenig niitzlich, weil
sie nur selten in Fragestellung und Einspeicherung in An-
spruch genommen werden kénnen. Beim Suchen nach ei-
ner Verbindungsklasse wird man z. B. kaum Gebrauch von
Fragmenten wie der Anzahl der Stickstoff- und Sauerstoff-
atome oder der Ringe im Molekiil machen.

Fragmentcodes diirfen auch nicht so umfangreich und
uniibersichtlich sein, daB die Zuverlissigkeit ihrer Anwen-
dung in Frage gestellt ist. Dieser Gefahr sind vor allem
diejenigen Fragmentcodes ausgesetzt, die sich- mit einem
Wortschatz begniigen und auf jegliche Grammatik verzich-
ten.

An Indexsprachen fiir eine systematische Reaktionendo-
kumentation sind bisher ausschlielich Fragmentcodes im
Gebrauch (z. B. ®3-3%37], Beim Indexieren identifiziert man
die Reaktionszentren und beschreibt sie in ihrem Zustand
jeweils vor und nach der Reaktion. Treten mehrere Reakti-
onszentren in einer mehrstufigen Reaktion auf, z. B. meh-
rere Kohlenstoffatome, so muBl im Interesse einer ausrei-
chenden Wiedergabegenauigkeit zugleich ausgedriickt
werden, wie diese verschiedenen Zustinde gruppenweise
einem gemeinsamen Reaktionszentrum zuzuordnen
sind®7.,

Merkmale fir die Struktur:

@ Priméres Amin

5. Individualbegriff versus Allgemeinbegriff

Es fragt sich nun, inwieweit sich die bisherigen Betrach-
tungen iiber die Notwendigkeit oder Entbehrlichkeit einer
Indexsprache verallgemeinern lassen. Es wire sehr niitz-
lich, wenn man es einem Begriff von vornherein ansehen
konnte, ob er besser natursprachlich oder besser index-
sprachlich zu behandeln ist.

Zur Beantwortung dieser Frage miissen wir nochmals ei-
nen kleinen Ausflug auf philosophisches Gebiet unterneh-
men und betrachten dazu Figur 6.

Wir kniipfen hierzu an unsere friithere Feststellung an,
daB der Begriff die Summe aller wesentlichen Merkmale
eines Gegenstandes ist. In dem Wort ,,wesentlich* kommt
zum Ausdruck, wie subjektiv die Begriffsbildung ist und
wie stark sie von der Perspektive dessen abhingt, der einen
Gegenstand niher betrachtet. Uns liegt die Perspektive des
Chemikers am nichsten, der sich beispielsweise beim An-
blick einer Flasche mit Aminopropylenglykol in erster Li-
nie fiir den Inhalt dieser Flasche und speziell fiir die Mole-
kiilstruktur dieses Stoffes interessiert.

Als wesentlich wird der Chemiker beispielsweise die pri-
mire Aminogruppe und die primire alkoholische Hydro-
xygruppe ansehen. Schon diese beiden Merkmale reichen
fiir den sinnvollen Begriff der aliphatischen Aminoalko-
hole aus. Ein weiteres Merkmal ist die sekundidre Hydro-

¢H-OH
HO-CH
CH,—~NH,

@ Primé&rer Alkohol

@ Sekundédrer Alkohol

@ Kohlenstoffkette, dreigliedrig

@ 1,2-Stellung der OH-Gruppen

@ 1,2-Stellung von OH- und NH;-Gruppe

@ Konfiguration am chiralen C-Atom
und kein weiteres strukturelles Merkmal: Individualbegriff

Zunehmende
Spezifi-
zierung

(o) )

(|3 HZ_(C)n_CI H-(C )n_({' H,

OH

|

Allgemeinbegriff

OH

L@J@ @ AllgemTeinbegriff <—--«—_
@©® (;:HZ“(C )n_(lj H;
OH NH,
NH;
Individualbegriff --=—-----c-comeo--- J

{(—)-(S})-3-Amino-
1,2-propandiol

Ende der sinnvollen Spezi-
fizierungsméoglichkeiten

Fig. 6. Ubergang vom Allgemeinbegriff zum Individualbegriff durch fortschreitende und abschlie-
Bende Merkmalsvermehrung.

Die Wiedergabe nichtstrukturchemischer Begriffe im
Speicher kann man durch Klassifikationen und Thesauri
ausreichend voraussehbar machen. Beispiele hierfiir sind
verfahrenstechnische Begriffe, Stoffeigenschaften und
Stoff-Verwendungsmdoglichkeiten. Eine Vielzahl sehr un-
terschiedlicher Vokabularien wird in der Praxis fiir diesen
Zweck verwendet.
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xygruppe. Dies fiihrt zum spezifischeren Allgemeinbegriff
der aliphatischen Aminodiole. Merkmal auf Merkmal
kann man so den immer spezifischer werdenden Allge-
meinbegriffen hinzufiigen.

Das letzte Merkmal wiren vielleicht Angaben zur Konfi-
guration am chiralen Kohlenstoffatom. Eine weitere Spezi-
fizierung durch Merkmalsvermehrung ist nicht mdéglich.
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Man koénnte zwar noch chemische, physikalische und bio-
logische Eigenschaften nennen, auch die Summenformel
ausrechnen, aber diese Merkmale tragen nicht mehr zur
schirferen Charakterisierung und Definition der Molekiil-
struktur bei. Anders ausgedriickt sind wir beim Individual-
begriff angelangt, bei einem Begriff also, zu dem es in An-
lehnung an von Freytag-Loéringhoff keinen sinnvollen Un-
terbegriff mehr gibt®*!.

Was hat dies alles mit der Frage nach natursprachlicher
oder indexsprachlicher Ausdrucksweise zu tun? Die Erfah-
rung hat gezeigt, daf es die Allgemeinbegriffe sind, bei de-
nen man immer mit einer uferlos groBen Zahl von lexikali-
schen und nichtlexikalischen Ausdrucksweisen rechnen
muf, mit Ausdrucksweisen also, die zur Anwendung einer
Indexsprache zwingen. Individualbegriffe hingegen wer-
den fast immer lexikalisch ausgedriickt, d. h. in einer Art,
die schon in der ungeregelten natursprachlichen Aus-
drucksweise recht gut voraussehbar ist. Da es die Haupt-
aufgabe einer Indexsprache ist, Voraussehbarkeit herzu-
stellen, ist bei den Individualbegriffen die Notwendigkeit
fiir die Anwendung von Indexsprachen viel geringer einzu-
schiitzen!™® 12,

Reaktionstypen erscheinen aus dieser Perspektive eben-
falls als Allgemeinbegriffe, und es iiberrascht deswegen
nicht, daB wir sie in der Literatur auch meistens in nichtle-
xikalischer Ausdrucksweise antreffen. Die Glaser-Reak-
tion erweist sich beispielsweise schon insofern als Allge-
meinbegriff, als es bei ihr die speziellen Varianten der Eg-
linton- und der Hay-Reaktion als Unterbegriffe gibt. Auch
diese Reaktionen lieBen sich durch die Art der Reaktions-
bedingungen noch weitergehend spezifizieren. Es ist fir
diese Betrachtungen belanglos, daB fiir diese - noch spezi-
fischeren - Reaktionsbegriffe noch keine Namen gebildet
worden sind.

Als Allgemeinbegriff in diesem Sinne sind auch verfah-
renstechnische Begriffe anzusehen, z. B. Destillieren, Fil-
trieren und Kristallisieren. Auch die zugehérigen Eigen-
schaftsbegriffe wie Destillierbarkeit, Kristallisationsfahig-
keit und viele andere Stoffeigenschaften und
-verwendungen rechnen zu den Allgemeinbegriffen.

Ein typischer Individualbegriff hingegen ist der Autor
einer Publikation, eine bestimmte Institution, ein Land,
eine bestimmte Patentschrift, ein bestimmtes Buch usw. All
diesen Begriffen ist gemeinsam, daf3 sie fast immer mit
Namen benannt sind, also praktisch nur in lexikalischer
Form auftreten. Dies hat schon immer die Handhabung
dieser Begriffe in Informationssystemen sehr erleichtert.
Nicht umsonst sind die Autoren- und Summenformel-
register schon immer die schnellsten und billigsten ge-

wesen.
Strukturformeln von Einzelverbindungen und auch die

zugehorigen topologischen Verkniipfungstafeln (vgl. Ab-
schnitt 4) haben zwar nichtlexikalischen Charakter, kon-
nen aber durch rein maschinelle Prozesse leicht in eine le-
xikalische Form gebracht werden, z. B. in die kanonische
Form, die Morgan entwickelt hat®?. DaB hier eine nichtle-
xikalische Ausdrucksweise in eine lexikalische Form ma-
schinell iibersetzt werden kann, beruht auf der sehr syste-
matischen und einheitlichen Syntax, die in diesen Ver-
kniipfungstafeln herrscht.
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6. Verzicht auf Indexsprachen in der
Chemie-Dokumentation

Bei vielen kommerziell zuginglichen Datenbanken mit
on-line-Zugriff ist auf die Anwendung von speziellen In-
dexsprachen verzichtet worden. Zur Begriindung wird oft
betont, daf auf diese Weise die hohen Kosten fiir die fach-
kundige Aufbereitung oder fiir aufwendige Maschinenpro-
gramme eingespart wiirden. Auch wird auf schlechte Er-
fahrungen hingewiesen, die mit bestimmten Indexsprachen
gesammelt worden sind, sowie auf Retrieval-Experimente,
aus denen die Uberlegenheit oder zumindest Ebenbiirtig-
keit der nichtindexierenden Einspeicherung hervorginge.
Auch sei im Zeitalter der Computertechnik das Festhalten
an Indexsprachen iiberholt. Diese Argumente sind in so
grofler Hiufigkeit und Einseitigkeit vorgetragen worden,
daB eine Korrektur dieses Bildes zur Vermeidung von
Fehlentwicklungen und Sackgassen (vgl. *>*)) angezeigt
ist. Die Schnelligkeit des Zugriffes, auch tiber groBe Ent-
fernungen hinweg, hat iiber die oftmals geringe Retrieval-
Treffsicherheit hinweggetiuscht, die regelmiBig dort auf-
tritt, wo auf Indexierung verzichtet worden ist.

Die Einsparung qualifizierter Arbeitskraft ist im Bereich
der Individualbegriffe durchaus méglich. Sie sind im Text
leicht erkennbar und auch durch die Eigennamen, mit de-
nen sie benannt sind, scharf abgegrenzt. Bei Allgemeinbe-
griffen hingegen ist das Erkennen, Auswihlen und richtige
Bezeichnen schon bei bescheidenen Anforderungen an die
Treffsicherheit eine Voraussetzung fiir das Retrieval. Diese
Arbeit ist undenkbar ohne Fachkenntnisse. Wie soll spiter
eine Frage nach der Isolierung von peptidartigen Bitter-
stoffen aus Pilzen beantwortet werden, wenn nicht bei der
Einspeicherung die Zehntausende von Namen fiir Pilze
und Peptide als solche erkannt und mit diesen Allgemein-
begriffen abrufbar gemacht werden? Sicherlich nicht auf
die Art, daBl man eine sehr groe und stindig wachsende
Zahl von Namen in die Fragestellung oder in das Maschi-
nenprogramm als Suchalternativen hineinnimmt. Dariiber
hinaus miifite das Maschinenprogramm auch jeden zu-
kiinftigen Namen richtig verarbeiten - eine Aufgabe, die
selbst dem Experten oftmals ausgedehnte Nachschlagear-
beit abverlangt und die niemand im voraus leisten konnte,
d. h. vor dem Bekanntwerden dieser neuen Namen. Hinzu
kommt noch, daB die Bedeutung vieler Worter erst aus
dem Zusammenhang hervorgeht, in den sie eingebettet
sind. Dieser Zusammenhang ist aber meistens in unvorher-
sehbarer Weise ausgedriickt und entzieht sich daher jeder
vorprogrammierten Analyse.

Indexierungsarbeit ist auch erforderlich, um bei einer
Reaktionendokumentation die jeweils reagierenden Zen-
tren in den Edukten und Produkten zu erkennen und zu-
einander in Beziechung zu setzen, eine Arbeit, bei der wohl
noch auf lange Zeit die Mitwirkung des Fachmannes un-
entbehrlich sein wird, von den einfachen Fillen einmal ab-
gesehen. Der Verzicht auf jegliche Indexierung ist hier
gleichbedeutend mit dem Verzicht auf eine brauchbare Re-
aktionendokumentation. Die Méglichkeiten und Grenzen
der maschinellen Reaktionenindexierung haben Lynch und
Willetr etal.**-*"' untersucht. Im REACCS-System von
Wipke!*® lassen sich die maschinelle und die intellektu-
elle Reaktionenindexierung miteinander kombinieren. -
Wie wenig auch mit der unbesehenen, nichtindexierenden
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Einspeicherung von Verbindungsnamen fiir eine Verbin-
dungsklassenrecherche gewonnen ist, wurde bereits in Ab-
schnitt 3.2 gezeigt.

Setzt man beim Verzicht auf Indexierung alle Hoffnun-
gen auf zukiinftige Maschinenprogramme, dann mii3ten
diese auf geheimnisvolle Weise eine Aufgabe lsen, fiir die
der Mensch, der diese Programme schreiben soll, gar kei-
nen Losungsweg kennt, weil er die Situationen nicht vor-
aussehen kann, fiir die er die entsprechenden Instruktio-
nen im Programm niederlegen mufl. Wieviel Vertrauen
wiirde man wohl einer Reparaturwerkstitte entgegenbrin-
gen, die damit wirbt, daB bei ihr ausschlieBlich ungelernte
Krifte und Automaten eingesetzt sind?

Das Urteil iiber die Treffsicherheit des Retrievals ist ver-
breitet noch durch Trugschliisse geprigt (vgl. hierzu %),
Ein Fragesteller, der heute mit dem Ergebnis seiner Re-
cherche noch hochzufrieden ist, wiirde morgen vielleicht
sehr verdrossen sein, wenn er aus einer anderen Quelle er-
fahren wiirde, was ihm vorher alles entgangen ist und wie-
viel dies gewesen ist. - Oft beruhigt man sich auch damit,
daB es geniige, wenn man nur einige wenige ,,gute’* Fund-
stellen nachgewiesen erhielte. Aber geniigt es wirklich,
wenn die Auswahl dieser wenigen Fundstellen dem Zufall
tiberlassen bleibt, wie es bei mangelhaft treffsicherem Re-
trieval fast immer der Fall ist? Meistens beruht das vom
Systembenutzer abgegebene Urteil auf einem triigerischen
Sicherheitsgefiihl, denn er zieht zumeist nur die - weil of-
fenkundigen - Ballastfehler in Betracht, nicht jedoch auch
die - zunichst verborgen bleibenden - Verlustfille. Eine
genauere Untersuchung wiirde zeigen, dal jeglicher be-
wertende Vergleich von zwei Informationssystemen in vie-
lerlei Hinsicht iiberraschend schwierig, zeitraubend und
kostspielig ist, wenn man zu wirklich schliissigen Ergebnis-
sen gelangen will. Die Literatur ist angefiillt mit ausge-
dehnten Studien und jahrelangen Kontroversen auf diesem
heiklen Gebiet.

Auch aus dem Verlauf von Retrievalexperimenten ist ge-
legentlich gefolgert worden, dal man auf eine spezielle In-
dexsprache verzichten und unbedenklich ohne jede Spra-
chenregelung und Indexierung einspeichern kénne. Mei-
stens hat es sich hierbei jedoch um unnatiirlich kleine
Sammlungen gehandelt, die sich obendrein noch auf die
Literatur einer engen Zeitspanne beschrinkt hatten. Unter
diesen wirklichkeitsfremden Umstinden kennen die Ver-
suchspersonen den Inhalt und auch den Wortlaut der Ver-
suchsdokumente unnatiirlich gut. Auch wird die Erinne-
rung hieran durch die konzentrierte Beschiftigung mit die-
sen wenigen Dokumenten immer wieder aufgefrischt. Die
Voraussehbarkeit der autorsprachlichen Ausdrucksweise
wird also unter diesen Bedingungen gar nicht ernstlich auf
die Probe gestellt. Unter diesen kiinstlichen Versuchsbe-
dingungen tritt auch die groBe Vielfalt der autorsprachli-
chen Ausdrucksweise, mit der man es bei weit in die Ver-
gangenheit hineinreichenden Sammlungen immer zu tun
hat, noch nicht erschwerend in Erscheinung. Deshalb ha-
ben Systeme mit autorsprachlicher Einspeicherung oder
anderweitig freier Wortwahl in solchen Versuchen immer
unnatiirlich gut abgeschnitten. Der Mangel an Vorausseh-
barkeit der Ausdrucksweise ist, anders ausgedriickt, in die-
sen Versuchen durch Gedichtnisleistung ersetzt worden.
Aus dem gleichen Grund hat die freie Wortwahl auch im-
mer dort unnatiirlich gut abgeschnitten, wo die Einspei-
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cherung und das Suchen einer einzigen Person tiberlassen
ist.

Andererseits ist jede Ubersetzung in eine andere
Sprache problematisch, wenn der Ausgangstext vieldeutig
ist und wenn die Zielsprache (noch) nicht iiber passende
Ausdrucksmoglichkeiten verfiigt. Die Ubersetzung in eine
Indexsprache macht von dieser Regel keine Ausnahme. In
solchen Fillen ist es ratsam, auch die autorsprachliche
Ausdrucksweise vorsorglich in den Speicher zu iiberneh-
men, zumindest zusitzlich zu einer versuchten Uberset-
zung in die indexsprachliche Ausdrucksweise. Der autor-
sprachlich ausgedriickte Begriff wird auf diese Weise im-
merhin zugriffsbereit gehalten. Beispielsweise mag es in ei-
nem verbindlichen Vokabular fiir die Polymerchemie (vor-
erst) nur den Allgemeinbegriff des Verspinnens geben.
Trotzdem lassen sich dann die spezifischeren Begriffe des
Schmelzspinnens, Trockenspinnens, NaBspinnens usw. zu-
sdtzlich festhalten, wenn auch noch nicht mit der Zuverlis-
sigkeit, die den Vokabularterms innewohnt. Eine solche
Kombination beider Sprachenarten hat sich in unserer
Praxis und in der IDC'" als auBerordentlich leistungsfihig
erwiesen.

7. SchluBfolgerung

Wir hatten uns die Frage nach den Mdglichkeiten und
Grenzen von natursprachlichen und indexsprachlichen In-
formationssystemen gestellt. Immer dann, so lautet unsere
Antwort, ist die Arbeitsweise mit frei formulierter Natur-
sprache erwédgenswert oder sogar iiberlegen, wenn einem
Informationssystem ausschlieBlich das Aufsuchen von In-
dividualbegriffen abverlangt wird, oder wenn die Uberset-
zung in eine Indexsprache problematisch ist. Dies gilt be-
sonders dann, wenn Kosteneinsparungen beim Einspei-
chern vorrangig sind. Auf eine Indexsprache hingegen
kann man nicht verzichten, wenn auch Fragen nach Allge-
meinbegriffen mit passabler Treffsicherheit beantwortet
werden sollen. Es ist unvermeidbar, daB3 diese Begriffe in
eine indexsprachliche Ausdrucksweise iibersetzt werden
miissen. Der Grund hierfiir liegt in der Unvorhersehbar-
keit der natursprachlichen Ausdrucksweise fiir diese
Begriffe.

Wenn also festgestellt wird, daB auch fiir die Dokumen-
tation die frei formulierte natiirliche Sprache das einzig
Sinnvolle sei und daB Indexsprachen entbehrlich sind,
oder wenn das genaue Gegenteil behauptet wird, dann
miite auch immer gesagt werden, ob diese Aussagen fiir
Individualbegriffe oder fiir Aligemeinbegriffe gelten sol-
len. Es miifite auch dargelegt werden, welche Anforderung
an die Treffsicherheit des Retrievals gestellt werden und
insbesondere auch, wie groB die Sammlungen gewesen
sind und iiber welche Zeitrdume sie sich erstreckt haben.

Sind die Anforderungen an ein Informationssystem
hoch, dann kénnen sie nur durch sinnvolle Kombination
der beiden Sprachenarten erfiillt werden. In der Chemie
treten diese Zusammenhinge wohl am deutlichsten zutage.
Sie lassen sich aber auch auf anderen Gebieten erkennen.
Wenn man sich dies vor Augen hilt, dann verfliichtigt sich

[*] IDC: Internationale Dokumentationsgeselischaft fiir Chemie mbH, Ham-
burger Allee 26-28, D-6000 Frankfurt am Main 90.
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auch eine alte Streitfrage, um die schon viele leidenschaft-
liche Diskussionen gefithrt worden sind.
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