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A Beilstein-kézikonyv szamitogépesitése

A Beilstein Handbook of Organic Chemistry, amely
tobb mint 1,5 millié szerves vegyiilet szerkezeti, fi-
zikai és kémiai tulajdonsagaira és eloallitasara vonat-
koz6 informacidkat tartalmaz, a legrégibb és legis-
mertebb kézikonyv a kémia teriiletén. A vegyészek
altal kozkedvelt Chemical Abstracts (CA) és a
Beilstein-kézikonyv kozott alapveld kiilonbség,
hogy a Chemical Abstracts Service (CAS) intézet
— a CA-referalolap készitdje — csak kivonatolja és
indexeli a kémiai targyu publikacidkat, a Beilstein-
kotetekbe viszont a szerves vegyiletekre vonat-
kozo, a Beilstein Institute intézetnél dolgozd tobb
mint szaz vegyész altal tudomanyosan értékelt, el-
len6rzott, megbizhat6 tényadatok keriilnek be. A
Beilstein-kézikonyv 1830-161 kezdve dolgozza fel a
szakirodalmat, mig a CA csak 1907-t6l. A két kiad-
vany azonban jol kiegésziti egymast, mivel a
Beilstein-kézikdnyvbe csak hosszu atfutasi idovel,
évek mulva keriilnek be az j eredmények, a legfris-
sebb publikaciokrél csak a hetente megjelend CA-
fiizetekbdl szerezhetnek tudomast a vegyészkula-
1ok.

A Beilstein-kézikonyv hasznalatat elosegito
programok

A 16bb mint 300 kotetbdl allo kézikonyvsorozat
hasznalatat megneheziti, hogy nem kénnyii megta-
lalni egy-egy vegyiiletre vonatkozo leirdas helyét a
nagyszamu kotet kozott, foleg ha csak alkalmanként
keres6krol van sz6. Az eligazodds megkonnyilésére
a Beilstein Institute mar korabban kidolgozott egy
szamitogépes programot, a Beilstein Keyt, amely
egy sor kérdésre adott vélasz alapjan elvezel ahhoz a
kotethez, amelyben az adott vegyiiletre vonatkozo
leiras taldlhato. A kotetszam birtokaban az adott
kotet kumulativ vagy az egyes kotelek képletmuta-
10jabol méar konnyen megkeresheté a vegyiilet
pontos helye. Nemrégiben kereskedelmi forga-
lomba keriilt a SANDRA (Structure and Reference
Analyzer) nevii, IBM PC mikroszamitogépre ké-
szult program, amely lehetévé teszi, hogy felrajzol-
Juk a képernydre a benniinket érdekl6 vegyliilet szer-
kezeli képletét, majd ennek alapjan néhany masod-
perc alatt 40 oldalnyi vagy még ennél is nagyobb
pontossaggal megadja a keresett vegyiilet helyél a
kézikonyvben. A legulobbi kiegészité kotetekre
azonban mar kisebb a pontossag (80— 100 oldalnyi).

A Beilstein szamitogépes adatbazis létrehozasat
megelozo piackutatas

1983-ban a Beilstein Institute elhatarozta, hogy
szamitogépre viszi a kézikOnyv anyagal és online
hozzaférhetové teszi. Elso 1épésként széles kord fel-
mérést végeziek, hogy megismerjék a szerves
kémiai informacidk iranti igényeket és azok beszer-
zésének modjat. A vilag kiillonbdz6 részein dolgozo
kutatoknak és informacios szakembereknek kikiil-
dott 21 767 kérddivbol 4007 (18,41%) érkezett
vissza. A visszakiildott kérdbivek alapjan a vizsgalt
minta reprezentativnak tekinthet6. A valaszadok
86,5%-a a szerves kémia, 49,8%-a a biokémia,
40,9%-a a farmakologia, 31%-a a toxikologia és
30,6%-a a polimerkémia teriilelén végez rendszeres
informaciokeresést. A valaszadok 80,5%-a kutatd
és oklato, 7,5%-a informacios szakember és 4,6%-a
egyéb foglalkozasu.

A felmérés eredmenye

1. Igény van a rendszerezett fizikai és kémiai tu-
lajdonsagadatokat tartalmazé gyljteményekre, a je-
lenlegi informacioforrasok nem kielégitoek. A va-
laszadok 56,9%-a jelezte a tényadatokat tartalmazo
adatbazisok iranti igényt, Az online elérhel6 adatba-
zisok mindossze 20,8% szerint lartalmaznak ele-
gendo fizikai-kémiai tényadatot.

2. A masodlagos kémiai informécioforrasok hasz-
nalataban a CA vezel (87,5%), viszont meglepéen
magas a Beilstein hasznélatanak aranya (48,3%).
Részesedése még az USA-ban is — a nyelvi nehéz-
ségek ellenére — 46,2%-0s. Az elektronikus aton
elérhetd informaciok piacat egyértelmiien a CAS
adatbazisok uraljak,

3. Meglepden nagy a primer szakirodalom sze-
repe a specifikus informaciok megszerzésében. A fi-
zikai adatokal a megkérdezettek 54,2%-a kozvetle-
niil a primer forrasbél keresi, de mégha a masod-
lagos informacioforrasban meg is talalhato a keresett
adat, annak helyességét a leglobb vegyész ellendrzi
az eredeti publikacidéban.

4. A kémiai informacidk elektronikus dton valo
keresése egyre elterjedtebb, a megkérdezetiek
68,7%-anak van terminalja, ill. személyi szamito-
gépe, vagy lervezi azok beszerzését kiilsé adatbazi-
sok elérésére. A megkérdezetek jelentds hanyada az
adalbazisok eldnyél a gyorsasagban €és a nagy infor-
maciomennyiségben latja, ugyanakkor draganak ta-
lalja Okel, és nincs megelégedve sem az elérhetd
pontossaggal, sem a teljességgel.
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5. A vegyészek leginkabb az Osszegképlel és a
szisztematikus kémiai elnevezések alapjan keres-
nek, mig az informacios szakemberek elényben ré-
szesitik a kulcsszavakkal vagy a CAS Registry Num-
berekkel valo keresést. A kifinomultabb keresési le-
hetéségek — szubstruktira és Markush-képlet ke-
resés — meég nem terjedtek el széles korben.

6. A specifikus informaciok keresése altalaban
tobb lépcsdben, kiilonbozo  informacioforrasok
igénybevételével torténik. A megkérdezetl vegyé-
szek 40%-a a keresést nyomitatott tajékoztato
kiadvanyokban, kézikonyvekben kezdi, az informa-
cios szakemberek 52%-a viszont eldszor az online
informacioszolgaltato kozpontokhoz fordul. Harma-
dik informacioforrasként gyakori a bels6, nem elekt-
ronikus  informaciés  rendszerek  haszndlala.
Erdekes tendencia, hogy mégha valamelyik infor-
macioforrasban sikeriilt is megtalalni a kivant infor-
maciot, a leljes biztonsag kedvéért mind a vegyé-
szek, mind az informécios szakemberek elvégzik a
keresést valamennyi rendelkezésre allo informacio-
forrasban.

7. A felmérésbol kitlint, hogy a vegyeszkutlatok
informacios igényeik nagyobbik részét a kémiai
vagy valamilyen természettudomanyi alapképzett-
séggel és megfeleld informaciotechnikai ismeretek-
kel is rendelkez0, informacioszolgaltatasra speciali-
zalodott szakembereken keresztiil elégitik ki, A
megkérdezell vegyészek mindossze 16.4%-a végez
maga rendszeresen online kereséseket. Ennek az az
oka, hogy a kémiai szakirodalom az egyik legkomp-
lexebb és a legszélesebb korre kiterjedd informacio-
gylijlemény, és mar a hagyomanyos Gton valo haté-
kony keresés is megfeleld szakismereteket igényelt.
Az informaciokeresést végzok iranti kovetelmények
az online adatbazisok és az 0j keresési lehetdségek
megjelenésével és elterjedésével tovabb noveked-
lek.

A Beilstein Online

A felmérés lapasztalatainak figyelembevételével
beindult intenziv fejlesztémunka eredményeképpen
1988-ban kereskedelmi forgalomba keriil a Beil-
stein-adatbazis: A Beilstein Online. Elséként a
Dialog szolgaltatokozponton lesz elérhetd, majd az
STN-halozaton is, de targyaldsok folynak mas szol-
galtatokozpontokkal is.

A Beilstein Online adatbazisnak két kiilonallo al-
lomanya lesz: a vegyiiletekel nyilvantarto Beilstein
Structure és a 1ényadatokat tartalmazo Beilstein Fac-
tual Data allomany. A Beilstein Structure az online
hozzaférhetéség mellett magnesszalagon is megvi-
sarolhatd lesz. Az online Keresés dijat még nem ha-
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Beszamolok, szemlék, referatumok

taroztak meg, de azt mar eldontotték, hogy a nyom-
latott véltozat el6fizel6i kedvezményt kapnak.

A szerkezeti allomany keresésére vagy a DARC,
vagy a HTSS, vagy a Beilstein Institute altal kidolgo-
zoll kémiai szerkezetkereso szoftvert fogjak alkal-
mazni. A Dialog rendszeren a Beilstein adatbazis be-
vezetésével nyilik majd elGszor lehetdség grafikus
vegyiiletkeresésre.

A tényadatokat tartalmazo faktografikus allo-
many a Dialog vagy a Beilstein Institute altal kifej-
leszlett szoftverrel lesz kereshetd. A faktografikus
allomany két részbdl fog allni:
¢ az 1830—1979 kozoti, ellenorzott, értékelt

adatok és
¢ az 1980-101 kezdve publikdlt, nem ellenérzott

adatok, amelyek csak online lesznek hozzaférhe-
10k, majd kritikai elemzésiik utan az értékelt adat
keriil a helyiikre. Igy a Beilstein-adatbazis sokkal
naprakészebb lesz, mint nyomtatott viltozala.

A vegyiiletek két csoportja lesz megkiilonbozlet-
hetd. Az egyik csoportba a nagyon fontos, elterjed-
ten hasznalt vegyiiletek (a Beilsteinben talalhato
osszes vegyiilet 5%-a) tartoznak, amelyekre nagyon
sok informacié all rendelkezésre (Large Information
Compound = LIC). Ezeknek az informacioknak
csak egy része lesz online elérhetd. Azokra a vegyii-
letekre, amelyekre kevesebb informacio all rendel-
kezésre (Small Information Compounds = SIC), a
nyomtatott valtozatban szereplé valamennyi infor-
macio hozzaférhet6 lesz.

A szerkezeti allomany

A Beilstein Structure File (Beilstein Registry
Connection Table = BRCT, kapcsolodasi tablazatok
nyilvantartasa) mintegy 1.5 millio vegyilet Leljes
szerkezeli abrazolasat fogja tartalmazni, beleértve a
sztereokémiai jellegzetességekel is, ellentétben a
CAS Registry File kétdimenzios abrazolasaval. A
masik eltérés a CAS adatbazistol, hogy mig a CAS
Registry Numberek nincsenek semmilyen dsszeflg-
gésben a vegyliletek szerkezetével, a Beilstein altal
adott nyilvantartasi szamok (an. Lawson-szamok)
“érlelmes szamok™, amelyek kapcsolatba hozhatok
a szerkezeti képlettel.

A vegylilelek szerkezetét olyan paraméterekkel
tartjak nyilvan, mint pl. a szénkotések m-vegyériék-
elektronjainak szama, az atomok kapcsolodasa, a
szlereoalomok és sztereokotesek, a lokalizalt hidro-
genek, a normalistol eltérd vegyeriékek és alomlo-
megek, a lokalizall és delokalizall 16ltések, paratlan
vegyértékelektronok (gyokok), hidrogénizolopok,
tautomer csoportok stb.
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A Beilstein Factual File mintegy 7,5 milli6 fak-
tografikus rakordot fog tartalmazni 1830-ig vissza-
menden, az adatbazisban szerepl6 szerves vegyiile-
tek kb. 400 tulajdonsagara vonatkoz6 informacioval.
A 70 legfontosabb tulajdonsagra a szamszerii érték
szerepel, a 1obbire csak irodalmi hivatkozas talal-
hat6. A fizikai és kémiai tulajdonsagadatok hierar-
chikus elrendezésben talalhatok, igy a 4.2.6 osztaly
tartalmazza a spektrumokra vonatkozé informacio-
kat, ezen belil a 4.2.6.1 az NMR-re, a 4.2.6.1.1
ezen belil meghatarozott atommagra, a 4.2.6.2
pedig az ESR-re vonatkozik. A Beilstein Factual

File 6 tulajdonsagosztalyai a kovetkezok:
1. Elsodleges adatok

2. Alaki adatok

3. Eloallitasra vonatkozo adatok

4. Fizikai wlajdonsagok

4.1 Szerkezeti és energiajellemzék

4.1.1 Konformicio

4.1.2 Vazjellemzok

4.1.3 Elektromos momentum

4.1.4 Elektromos polarizalhatosag

4.1.5 Kapcsolasi jelenségek

4.1.6 Molekuladeformacio és molekulapotencidlok
4.1.7 Molekula-energiaparaméterek

4.2 Tisz1a vegyiiletek fizikai tulajdonsagai
4.2.1 Fizikai allapot

4.2.1.1 Kristalyok

4.2.1.2 Folyadékok

4.2.1.3 Gazok

4.2.2 Egyeb fizikai és mechanikai tulajdonsagok
4.2.3 Transzportjelenségek

4.2.4 Hoadatok

4.2.5 Optikai wlajdonsagok

4.2.6 Spektrumok

4.2.6.1 NMR

4.2.6.2 ESR

4.2.6.3NQR

4.2.6.4 Roticios spekirumok

4.2.6.5 Vibracios spektrumok

4.2.6.6 Elektronspektirumok

4.2.6.7 Emisszios spektrumok

4.2.6.8 Egyéb spekiroszkopiai modszerek
4.2.7 Magneses tulajdonsigok

4.2.8 Elektromos tulajdonsagok

4.2.9 Elektrokémiai viselkedés

4.2.10 Egyéb tulajdonsigok

4.3 Tobbkomponensi rendszerek fizikai tulajdonsagai
4.3.1 Oldatok viselkedése

4.3.2 Folyadék/folyadék rendszerek
4.3.3 Folyadék/szilard rendszerek

4.3.4 Folyadék/goz rendszerek

4.3.5 Egyéb mechanikai tulajdonsagok
4.3.6 Transzportjelenségek

4.3.7 Energiaadatok

4.3.8 Hatarfellileti jelenségek

4.3.9 Adszorpcio

4.3.10 Asszociacio

5. Kémiai viselkedés

6. Fiziologiai viselkedés és alkalmazasok
7. Szarmazékok jellemzése

A faktografikus dllomany f6 felhasznalasi lehet6-
ségei:

¢ cgy adott vegyliletre vonatkoz6 valamennyi in-
formacio megkeresése,

¢ meghatdrozott tulajdonsaggal rendelkezé vala-
mennyi vegylilet megkeresése,

4 adatok osszehasonlitasa, tulajdonsagadatok kisza-
milasa, interpolalasa, extrapolalasa az adatbazis-
ban meglévd adatok alapjan (e lehetdség megte-
remtésére csak késobb keriil sor).

A Beilstein Online valosziniileg az egyik legin-
kabb keresell online adatbazis lesz, elsosorban a ve-
gyészek korében.
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