Beszamoldk, szemlék, referdtumok

Vegyiiletekkel kapcsolatos
informacidk szamitogéppel segitett
keresésének stratégiaja

A vegyiiletek pontos kémiai adatai alapvetd fon-
tossaguak, ha fel akarjuk becsiilni a kérnyezetre gya-
korolt veszélyes hatasukat. Az adatgyiijtés nehéz
feladat. Azonkivil, hogy a kémia alapos ismerete
sziikséges, a keresonek tisztaban kell lennie a szami-
togépes informaciéforrasokkal, a bibliografiai, nume-
rikus vagy faktografikus és a teljes szévegli adatbazi-
sokkal.

A probléma definidldsa

Elészor is tisztazni kell, vajon kozvetienil
visszakereshetd-e az informaci6, vagy tobb lépés
szilkséges. A kémia teriiletén a legtdbb szamitogépes
adatbazisban a CAS nyilvantartasi szama (Chemical
Abstracts Service Number) nem keresheté mezd, a
keresonek a kémiai nevet kell hasznalnia az adat
visszakeresésére. Ez a keresést bonyolultabba és
nehezebbeé teszi.

1988-as adatok szerint 3000 online adatbazis
létezett, ezek kozil korilbelil 200 foglalkozik
vegyuletekkel.

A probléma megoldasara korabban tébb mint 100,
vegyiletekrdl informaciot tartaimazé adatbank és
adatbazis elerésére alkalmas rendszert fejlesztettek
ki. Ezek az adatbazisok hat kdzponton keresztiil
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érhetbek el — CIS, Datacentralen, Data-Star, DIMDI,
ESA, STN -, és mindegyiknek sajat specialis
keresényelve van.

Ezenkivil minden adatbazisnak megvan a maga
struktiuraja és tobb mas sajatosséga is. Ahogy a tébb
adatbazisban valé parhuzamos keresés mindinkabb
elterjed, az ehhez kapcsolodo szamitogéppel segitett
stratégia kialakitasanak szikségessége is nyilvan-
valova valik. Két megkdzelitést fontolhatunk meg.
Vagy egy parancsnyelvforditét fejlesztink ki, amely a
keresési parancsokat leforditja a kiilonbdz6 kdzpon-
tok parancsnyelvére, vagy elére definialt keresések
halmazat allitjuk fel, majd megfeleld stratégia segitsé-
gével az optimalis keresési utat azonositjuk. Itt ez
utébbi megkozelités érvényesiil.

Nézziink egy olyan példat, ahol meghatarozott
kémiai anyag viztoxicitasarol kell informacié, de csak
a markanév ismert. Az 1. 4bra bemutat egy kbzvetlen
keresést, amellyel kicsi a valosziniisége, hogy adatot
talalunk; mutat két alternativ keresési lépést,
amellyel a CAS-nyilvantartasi szam talalhatdé meg; és
harom adatbazis kivalasztasat, amelyek tartalmazzak
az adatot.

Az abra iranyitott grafot mutat. A csucsok azt rep-
rezentaljak, milyen jellegi informacié sziikséges
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(név, CAS-nyilvantartasi szam, informacié a viztoxi-
citasrol), az egyes élek pedig azt, milyen Gton talalunk
informaciot (pl. online adatbazisokban). A grafok kiin-
dulépontjai a mar meglevé informaciot mutatjak, a
nyilak vége a sziikséges informaciot.

Fontos, hogy olyan rendszert alakitsunk ki, amely
gyors, pénzkiméld, s a sikernek nagy a valoszi-
nlisége. Ennek a megkdzelitésnek a kialakitasa két
Iépésbdl all:

P a keresésigraf 6sszeallitasa,
P> a koltségek és a siker valdszinliségének felbecsii-
lése,

‘Informa'cié
a viztoxicitasrol

CAS-nyilvantartasi szam

N

1.dbra A keresés sematikus vazlata

A keresési graf kialakitasa

A keresd lefolytathatja a keresést a kémiai név
alapjan, de vannak mas elérhetd kritériumok is, mint
a nyilvantartasi szamok (pl. CAS-nyilvantartasi szam,
RTECS-szam, GUD-szam) és az 6sszegkeéplet. Ezért
szilkséges az ugynevezett kozbiilsé informacio
visszakeresésének a lehetdségét is meghatarozni. Az

erre iranyulé lépést addig kell folytatni, amig Uj
tipush informacié mar nem jelentkezik. A végso,
iranyitott graf tdbb forrast fog tartalmazni, mint ami
pillanatnyilag elérhetd. A cikkben szereplb példaban
ezek az 6sszegképlet és a vegylilet neve. Mivel csak
a név elérhetd, ezért egy masodik |épésben redukalni
kell a grafot, igy ez végll csak elérheté informacidfor-
rasokat tartalmaz.

Optimalis kereséshez olyan adatsorozatot kell
osszeallitani, amely tartalmazza az 6sszes sziikséges
informaciot egy iranyitott grat meghatarozott éleihez.
Egy optimalis kereséshez kidolgozott ajanlasnak tar-
talmaznia kell az adatforrast, a sziilkséges informaciot
és az adatbazis tipusat is.

Az élek jellemzése

A graf éleit ugy jellemezhetjliik, hogy a siker valo-
sztn(iségét és a koltségeket kapcsoljuk hozzajuk.

A siker valoszinlisége megbecsiilhetd kémiai
anyagok mintaja alapjan. Egy, a vegyiletek kornye-
zeti hatasat vizsgald bizottsag 512 vegyliletbdl allé
listajabol valasztottak ki mintaul azt a 68 anyagot,
amely potencialis élelmiszer-szennyezd.

A koltséget kiildn kell vizsgalni sikeres és sikerte-
len keresés esetén. A teljes kdltség mindkét esetben
a keresés és a talalt informaciok megjelenitésébél
tevédik dssze. Nem minden adatbazisban lehet koz-
vetlendl keresni egy adott fogalomra, néhol a maga-
sabb rendi fogalmat hasznalhatjuk csak, ilyenkor
viszont nagyobb lesz az irrelevans informaci6 aranya.

A varhaté koltség meghatarozasanal a kovetkezok-
re kell figyelni:

P atalalatok adtlagos szama siker esetén,

P ataldlatok atlagos szama kudarc esetén,

> a keresés atlagkoltsége,

> egy talalat megjelenitésének atlagos kdltsége.

Ez alapjan meghatarozhaté, melyik adatbazisban
érdemes kozvetlenil a név alapjan keresni, melyik-
ben, ha a CAS-nyilvantartasi szamot akarjuk megtud-
ni, s hol folytassuk a keresést, ha mar megtudtuk ezt.

/BENZ, J.— VOIGT, K.— MUCKE, W.: Strategy for com-
puter-aided searches for information about chemicals. =
Online Review, 13. két. 5.8z. 1889. p. 383 394./

(Murényi Péter)
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