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A B e i l s t e i n - k é z i k ö n y v s z á m í t ó g é p e s í t é s e 

A Beiistein Handbook ofOrganic Chemistry, amely 
több mint 1,5 millió szerves vegyület szerkezeli, fi­
zikai és kémiai tulajdonságaira és előállítására vonat­
kozó információkat tartalmaz, a legrégibb és legis­
mertebb kézikönyv a kémia területén. A vegyészek 
állal közkedvelt Chemical Abstracts (CA) és a 
Beilstein-kézikönyv közöli alapvelő különbség, 
hogy a Chemical Abstracts Service (CAS) intézel 
— a CA-referálólap készítője — csak kivonatolja és 
indexeli a kémiai tárgyú publikációkat, a Beilstein-
kötetekbe viszont a szerves vegyületekre vonat­
kozó, a Beiistein Instiiule intézetnél dolgozó több 
mint száz vegyész állal tudományosan értékeli , el­
lenőrzőn, megbízható tényadatok kerülnek be. A 
Beilstein-kézikönyv 1830-tól kezdve dolgozza fel a 
szakirodalmai, míg a CA csak 1907-től. A kél kiad­
vány azonban jól kiegészíti egymásl, mivel a 
Beilslein-kézikönyvbe csak hosszú átfutási idővel, 
évek múlva kerülnek be az új eredmények, a legfris­
sebb publikációkról csak a hetente megjelenő CA-
füzetekből szerezhetnek ludomásl a vegyészkula-
lók. 

A B e i l s t e i n - k é z i k ö n y v h a s z n á l a t á t e lö seg i tö 
programok 

A több mint 300 kötetből álló kézi könyvsorozat 
használatai megnehezíti , hogy nem könnyű megta­
lálni egy-egy vegyületre vonatkozó leírás helyéi a 
nagyszámú kötet közön, főleg ha csak alkalmanként 
keresőkről van szó. Az eligazodás megkönnyítésére 
a Beiistein Inslitute már korábban kidolgozol! egy 
számítógépes programot, a Beiistein Key\, amely 
egy sor kérdésre adoti válasz alapján élvezel ahhoz a 
kötethez, amelyben az adott vegyületre vonatkozó 
leírás laláihaló. A kötetszám birtokában az adott 
kölel kumulatív vagy az egyes kötelek képlelmula-
lójából már könnyen megkereshető a vegyület 
pontos helye. Nemrégiben kereskedelmi forga­
lomba került a SANDRA (Siruciure and Reference 
Analyzer) nevű, IBM PC mikroszámítógépre ké­
szült program, amely lehetővé teszi, hogy felrajzol­
juk a képernyőre a bennünkei érdeklő vegyület szer­
kezeli képletét, majd ennek alapján néhány másod­
perc alatt 40 oldalnyi vagy még ennél is nagyobb 
pontossággal megadja a kereseti vegyülel helyéi a 
kézikönyvben. A legulóbbi kiegészítő kötelekre 
azonban már kisebb a pontosság (80—100 oldalnyi). 

A Beiistein s z á m í t ó g é p e s a d a t b á z i s l é t r e h o z á s á t 
m e g e l ő z ő p i a c k u t a t á s 

1983-ban a Beiistein Inslilute elhatározta, hogy 
számítógépre viszi a kézikönyv anyagát és online 
hozzáférhetővé leszi. Első lépésként széles körű fel­
mérési végeztek, hogy megismerjék a szerves 
kémiai információk iránti igényekel és azok beszer­
zésének módját. A világ különböző részein dolgozó 
kutatóknak és információs szakembereknek kikül­
dött 21 767 kérdőívből 4007 (18,41%) érkezett 
vissza. A visszaküldőn kérdőivek alapján a vizsgált 
minia reprezentatívnak tekinthető. A válaszadók 
86,5%-a a szerves kémia, 49,8%-a a biokémia, 
40,9%-a a farmakológia, 31%-a a toxikológia és 
30,6%-a a polimerkémia területén végez rendszeres 
információkeresési. A válaszadók 80,5%-a kulaló 
és oktató, 7,5%-a információs szakember és 4,6%-a 
egyéb foglalkozású. 

A felmérés eredménye 

1. Igény van a rendszerezett fizikai és kémiai lu-
lajdonságadalokai tartalmazó gyűjteményekre, a je­
lenlegi információforrások nem kielégitöek. A vá­
laszadók 56,9%-a jelezle a lényadatokai tarialmazó 
adatbázisok iránli igényt. Az online elérhető adatbá­
zisok mindössze 20,8% szerinl tartalmaznak ele­
gendő fizikai-kémiai lényadatol. 

2. A másodlagos kémiai információforrások hasz­
nálatában a CA vezet (87,5%), viszont meglepően 
magas a Beiistein használatának aránya (48,3%). 
Részesedése még az USA-ban is — a nyelvi nehéz­
ségek ellenére — 46,2%-os. Az elektronikus úlon 
elérhető információk piacát egyértelműen a CAS 
adatbázisok uralják. 

3. Meglepően nagy a primer szakirodalom sze­
repe a specifikus információk megszerzésében. A fi­
zikai adatokat a megkérdezetlek 54,2%-a közvetle­
nül a primer forrásból keresi, de mégha a másod­
lagos információforrásban meg is található a kereseti 
adal, annak helyességét a legtöbb vegyész ellenőrzi 
az eredeti publikációban. 

4. A kémiai információk elektronikus úlon való 
keresése egyre elterjedtebb, a megkérdezetlek 
68,7%-ának van terminálja, ül. személyi számító­
gépe, vagy tervezi azok beszerzéséi külső adatbázi­
sok elérésére. A megkérdezetek jelentős hányada az 
adatbázisok előnyéi a gyorsaságban és a nagy infor­
mációmennyiségben látja, ugyanakkor drágának ta­
lálja ökel, és nincs megelégedve sem az elérhető 
pontossággal, sem a teljességgel. 
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5. A vegyészek leginkább az összegképlet és a 
szisztematikus kémiai elnevezések alapján keres­
nek, míg az információs szakemberek előnyben ré-
szesílik a kulcsszavakkal vagy a CAS Regislry Num-
bcrckkel való keresést. A kifinomultabb keresési le­
hetőségek - szubstruklúra és Markush-képlet ke­
resés — még nem terjedtek el széles körben. 

6. A specifikus információk keresése általában 
több lépcsőben, különböző információforrások 
igénybevételével történik. A megkérdezeti vegyé­
szek 40%-a a keresési nyomtatott tájékoztató 
kiadványokban, kézikönyvekben kezdi, az informá­
ciós szakemberek 52%-a viszonl először az online 
információszolgáltató központokhoz fordul. Harma­
dik információforrásként gyakori a belső, nem elekt­
ronikus információs rendszerek használata. 
Érdekes tendencia, hogy mégha valamelyik infor­
mációforrásban sikerült is meglalálni a kívánt infor­
mációt, a teljes biztonság kedvéért mind a vegyé­
szek, mind az információs szakemberek elvégzik a 
keresést valamennyi rendelkezésre álló információ­
forrásban. 

7. A felmérésből kitűnt, hogy a vegyészkutalók 
információs igényeik nagyobbik részét a kémiai 
vagy valamilyen természettudományi alapképzett­
séggel és megfelelő információtechnikai ismeretek­
kel is rendelkező, információszolgáltatásra speciali­
zálódott szakembereken keresztül elégítik ki. A 
megkérdezett vegyészek mindössze 16,4%-a végez 
maga rendszeresen online kereséseket. Ennek az az 
oka. hogy a kémiai szakirodalom az egyik legkomp­
lexebb és a legszélesebb körre kiterjedő információ­
gyűjtemény, és már a hagyományos úlon való haté­
kony keresés is megfelelő szakismereteket igényeit. 
Az információkeresési végzők iránti követelmények 
az online adatbázisok és az új keresési lehelöségek 
megjelenésével és elterjedésével tovább növeked­
tek. 

A Beiistein Onl ine 

A felmérés tapasztalatainak figyelembevételével 
beindult intenzív fejlesztőmunka eredményeképpen 
1988-ban kereskedelmi forgalomba kerül a BeiI-
stcin-adatbázis: A Beiistein Online. Elsőként a 
Dialóg szolgállalóközponlon lesz elérhető, majd az 
STN-hálózalon is, de tárgyalások folynak más szol-
gáltatókozponlokkal is. 

A Beiistein Online adatbázisnak kél különálló ál­
lománya lesz: a vegyületeket nyilvántartó Beiistein 
Structure és a tényadatokat tartalmazó Beiistein Fac-
mal Data állomány. A Beiistein Structure az online 
hozzáférhetőség melletl mágnesszalagon is megvá­
sárolható lesz. Az online keresés díját még nem ha­

tározták meg, de azt már eldöntötték, hogy a nyom­
taton változat előfizetői kedvezményt kapnak. 

A szerkezeli állomány keresésére vagy a DARC, 
vagy a HTSS, vagy a Beiistein Inslitute állal kidolgo­
zott kémiai szerkezelkeresö szoftvert fogják alkal­
mazni. A Dialóg rendszeren a Beiistein adatbázis be­
vezetésével nyílik majd először lehetőség grafikus 
vegyülelkeresésre. 

A tényadatokat tartalmazó faktografikus állo­
mány a Dialóg vagy a Beiistein Instiiule állal kifej­
leszteti szoftverrel lesz kereshető. A faktografikus 
állomány kél részből fog állni: 
• az 1830-1979 közötti, ellenőrzött, értékelt 

adatok és 
• az 1980-tól kezdve publikált, nem ellenőrzőn 

adalok, amelyek csak online lesznek hozzáférhe­
tők, majd kritikai elemzésük ulán az értékeli adat 
kerül a helyükre. így a Beilstein-adalbázis sokkal 
naprakészebb lesz. mint nyomtaton vállozala. 

A vegyületek két csoportja lesz megkülönböziei-
hető. Az egyik csoporiba a nagyon fontos, elterjed­
ten használt vegyületek (a Beilsleinben található 
összes vegyület 5%-a) tartoznak, amelyekre nagyon 
sok információ áll rendelkezésre (Large Information 
Compound = LIC) . Ezeknek az információknak 
csak egy része lesz online elérhető. Azokra a vegyü­
letekre, amelyekre kevesebb információ áll rendel­
kezésre (Small Information Compounds = SIC), a 
nyomtaton változatban szereplő valamennyi infor­
máció hozzáférhető lesz. 

A szerkezeti á l l o m á n y 

A Beiistein Structure File {Beiistein Regislry 
Connection Table = BRCT, kapcsolódási táblázatok 
nyilvántartása) minlcgy 1,5 millió vegyülel teljes 
szerkezeti ábrázolását fogja tartalmazni, beleérlve a 
sztereokémiái jellegzetességekéi is, elleniéiben a 
CAS Regislry File kétdimenziós ábrázolásával. A 
másik eltérés a CAS adatbázistól, hogy míg a CAS 
Regislry Numberek nincsenek semmilyen összefüg­
gésben a vegyületek szerkezeiével, a Beilsiein által 
adoll nyilvántartási számok (ún. Lawson-számok) 
"ér telmes számok", amelyek kapcsolatba hozhatók 
a szerkezeií képletlel. 

A vegyüleiek szerkezeiét olyan paraméterekkel 
tartják nyilván, mint pl. a szénkölések 7r-vegycrték-
elek trónja inak száma, az atomok kapcsolódása, a 
szlercoalomok és sziereoköicsck, a lokalizált hidro­
gének, a normálistól cliérö vegyériékek és atomtö­
megek, a lokalizált és delokalizált töltések, páratlan 
vegyértékelektronok (gyökök), hidrogénizolópok, 
laulomer csoportok slb. 
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A Beiistein Faciual File mintegy 7.5 millió fak­
tografikus rakordot fog tartalmazni 1830-ig vissza­
menően , az adatbázisban szereplő szerves vegyüle­
tek kb. 400 tulajdonságára vonatkozó információval. 
A 70 legfontosabb tulajdonságra a számszerű érték 
szerepel, a többire csak irodalmi hivatkozás talál­
ható. A fizikai és kémiai tulajdonságadalok hierar­
chikus elrendezésben találhatók, igy a 4.2.6 osztály 
tartalmazza a spektrumokra vonatkozó információ­
kat, ezen belül a 4.2.6.1 az NMR-re, a 4.2.6.1.1 
ezen belül meghatározott atommagra, a 4.2.6.2 
pedig az ESR-re vonatkozik. A Beiistein Faciual 
File fő lulajdonságosztályai a következők: 
1 Elsődleges adatok 
2 Alaki adatok 
3. Előállításra vonatkozó a dal ok 
4. Fizikai tulajdonságok 
4.1 Szerkezeti és encrgiajellemzök 
4.1.1 Konformáció 
4.1.2 Vázjcllcmzök 
4.1.3 Elektromos momentum 
4.1.4 Elektromos polarizál ha lóság 
4.1.5 Kapcsolási jelenségek 
4.1.6 Molekuladeformációés molekulapoienciálok 
4.1.7 Molekula-energiaparamélerek 
4.2 Tiszta vegyületek fizikai tulajdonságai 
4 2 1 Fizikai állapot 
42 1.1 Kristályok 
4.2.1.2 Folyadékok 
4.2.1.3 Gázok 
4.2.2 Egyéb fizikai és mechanikai tulajdonságok 
4.2.3 Transzportjelenségek 
4.2.4 Möadatok 
4 2-5 Optikai tulajdonságok 
4.2.6 Spektrumok 
4.2.6.1 NMR 
4.2.6.2 ESR 
4.2.6.J NQR 
4.2.6.4 Hoiációs spektrumok 
4.2.6.5 Vibrációs spektrumok 
4.2.6.6 Elcktronspekirumok 
4.2.6.7 Emissziós spektrumok 
4.2.6.8 Egyéb speklroszkópiai módszerek 
4.2.7 Mágneses tulajdonságok 
4.2.8 Elektromos tulajdonságok 

4.2.9 Elektrokémiai viselkedés 
4.2.10 Egyéb tulajdonságok 
4.3 Többkomponensű rendszerek fizikai tulajdonságai 
4.3.1 Oldatok viselkedése 
4.3.2 Folyadék/folyadék rendszerek 
4.3.3 Folyadék/szilárd rendszerek 
4.3.4 Folyadék/gÖz rendszerek 
4.3.5 Egyéb mechanikai tulajdonságok 
4 3 6 Transzporljelcnségck 
4.3.7 Energiaadatok 
4.3.8 II alá rfelü leli jelenségek 
4.3.9 Adszorpció 
4.3.10 Asszociáció 
5 Kémiai viselkedés 
6. Fiziológiai viselkedés és alkalmazások 
7. Származékok jellemzése 

A faktografikus állomány fő felhasználási lehető­
ségei: 
• egy adoli vegyületre vonatkozó valamennyi in­

formáció megkeresése, 
• meghatározol! tulajdonsággal rendelkező vala­

mennyi vegyület megkeresése, 
• adatok összehasonlítása, lulajdonságadatok kiszá-

miiása, inierpolálása. extrapolálása az adatbázis­
ban meglévő adalok alapján (e lehetőség megie-
remiésére csak később kerül sor). 
A Beiistein Online valószínűleg az egyik legin­

kább kereseti online adaibázis lesz, elsősorban a ve­
gyészek körében. 
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