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TAJEKOZTATASGEPESITES — REPROGRAFIA

A kémiai informdci6 gépesitése

A kémiai a tudomédnyokat miivel6k igényeibdl kiin-
dulva, a kémiai tdrgyu tdjékoztatds olyan moédszertana
alakult ki, amely mds szakteriileteken is alkalmazhat6.
Fejlodése a kovetkezikben foglalhat6 dssze.

A kémiai szakirodalom jellegzetességei

Az elsd, kizdrélag kémiai tdrgy folyéirat, az Annales
de Chimie 1790-ben jelent meg. A kémiai folydiratok
szima a 19. szdzad végére mdr jelentGsen megndtt, mert
egyre tobb orszdg inditotta meg sajit szakfolyéiratat,
azonkiviil megindult a targykori specializdlédds és helyet
kovetelt magdnak az alkalmazott kémia is. A kutaté mér
nem volt képes a primer szakirodalmat 4tfogni figyelem-
mel, és ezért megszilettek az olyan felbecsiilhetetlen
értéki, dtfogo jellegii segédkonyvek, mint a szerves
kémia teriiletén- BELSTEIN, a fizikai tulajdonsdgok
teriiletén LANDOLT-BORNSTEIN munkai, az Inter-
national Critical Tables stb.

Az elsd kémiai referdlélapot Németorszdgban inditot-
tdk 1830-ban. Ezt angol, amerikai, japdn, majd szovjet
kovette. Koziiliik 1907-ben indult az amerikai Chentieal
Abstracts (CA), az angol és német referdlélap megsziiné-
se ufdn 4tvette azok szerepét is. Becslések szerint
egyébként is 1965-ben a vildg kémiai szakirodalmi
termésének tobb mint 50%-a angol nyelv( volt. Mind-
ezek indokoljdk, hogy a kémiai szakirodalom legjellem-

z6bb vondsit, a mennyiségi novekedést a CA adatain
keresztiil érzékeltessiik:

Dekid A megjelent referdtumok szdma (kb.)
1917-1926 200 000
1927-1936 500 000
1937-1946 500 000 (benne a 2. vildghdborii)
1947-1956 650 000
1957-1966 1 500 000 (1967-ben becsiilt adat)
1967-1976 3 500 000

A novekedés folyamatos. A CA Collective Index
1907-1916. évi (tiz évet 4tfog6) kotete még 4823
oldalon jelent meg, az 1972-1976 évi (tehit &6t évet
dtfog6) mdr 110 700 oldalas.

A fejl6dés azonban nemcsak mennyiségi, hanem a
tartalomban is megmutatkozik. A kémiai folyamatok
mélyebb megértése egyre vijabb szakkifejezéseket sziil, és
a régieket 1j tartalommal tolti meg. Mindez kiilonosen
megneheziti az ,,univerzdlis” tdrgyindex létrehozdsdt és
fenntartdsat,

A legnagyobb probléma azonban a szerves kémiai
vegyiileteknél jelentkezik. T6bb mint hirom millié ilyen
vegyilet ismeretes, és mindezek neve a szinonimakkal,
elméleti és technikai szakhfe]ezésekkel egyiitt hatalmas
szakszOtdrat alkot. A kémiai informéciés rendszerek
kulcsproblémdja tehét a kémiai nevezéktan.

A vegyész megkiilonbéztet trividlis nevet (pl. aszpi-
rin), tapasztalati képletet (CoHg Q4), szerkezeti képletet:
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COOH
0 - CO - CH,

szisztematikus elnevezést (benzolsav, 2-(acetiloxi)-), vagy

a WISWESSER-féle linedris leirdst haszndlja: QWR

BOV,, vagy egyszerlien a CA regiszter szimot kozli:
50—78-2. A kiilonboz6 elnevezések hasznilatdnak a
maguk helyén azonban kiilonboz6 eldnyei vannak és
ezért nem egységesithet6k. A nevezéktan problémakoré-
ben eldrehaladdst hozott a szdmitégép alkalmazisa.
Mindezek a feltételek visszatiikkrozédnek a CA szolgélta-
tasaiban.

A Chemical Abstracts Service (CAS) tevékenysege

Kozvetleniil a 2. vilighdbori utin a CAS lényegében
még a hagyomdnyos informdciés technoldgia alapjin
litta el feladatait. Az 50-es évek kézepén azonban az
amerikai kormédny anyagi tdmogatdsdval mar megkezdrék
a geépesitési program kialakitdsdt és realizdldsat.

CAS kiadvinyok kéziil a hirom legfontosabb: az
Issues cimii folyéirat, a Volume Indexes, valamint a tiz,
késébb o6t évet atfogd Collective Indexes, egyméstol
lényegében fiiggetlen termelési folyamatban jottek létre.
A bibliografiai azonositds, indexelés, vegyiilet elnevezés,
cimforditds, CA fejezetekbe besorolds stb. munkdjét
kiilonboz6 személyek végezték.

Az itfog6 reform alapelve egyetlen mondatban fogal-
mazhaté meg: egy dokumentumot csak egyetlen elem-
zésnek vessenek ald, €s ennek eredményeként minden
CAS szolgdltatds elldthato legyen. A szerkesztési, tipog-
rifiai informdcié nagy helyigénye miatt viszont ezt csak
a feldolgozds végén, kozvetleniil a kiadvdny-szerkesztése-
kor tdpldljdk be a rendszerbe. A dokumentumelemzés
eredménye igy tehdt egy olyan géppel olvashat6 munka-
file, amely nem valamelyik CAS kiadviny elSképe,
hanem inkdbb egy hatalmas jegyzettomb, amely minden
lényeges informdciét tartalmaz.

A CAS tevékenységének alapja a nagymennyisegii
dokumentum gyors beszerzése és belsd kezelése, amit
hagyoményos rendszerben oldanak meg.

Az irodalomelemzési munka sem viltozott 1907 éta.
Az elemzést végzd szakember iddfelhaszndlisa azonban
lényegesen csokkent, mert ma mdr nincs arra sziikség,
hogy idejének nagy részét helyesirds ellenSrzéssel, vegyt-
let azonositdssal stb. toltse. Idejének kozel 100%-it
fordithatja tényleges elemzésre.

A tartalom elemzését megel6zi a bibliogréfiai azonosi-
-tast szolgdlé ,,fejléc” (cim, szerzd, Coden, deszkriptorok
stb.) kialakitdsa. Ennek alapjdn készitették el és adjdk ki
azéta is a CAS,idSben els6 automatizilt médon el4lli-
tott kiadvdnyét, a Chemical Titles-t.

A kovetkezd, adatrogzits lépésben az adatokat mdg-
neslemezre irjik, kisszdmitégépek édlland6 hibaellendrzd
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Beszdmoldk, szemlék, kozlemények

feliigyelete mellett. A CAS szdmdra kifejlesztett specidlis
billentytizet lehetévé teszi 125 kiilonbozG karakter
bevitelét.

A szimitégép bizonyos hibdk esetén nem engedi
tovdbbi adatok bevitelét addig, mig a hibit ki nem
javitjdk. Az ellenOrzést egy fGoperdtor végzi, aki a
kisszdmitégéphez kapcsolt termindl mellett lilve maga elé
vetitheti birmelyik adatel6készité munkdjinak eredmé-
nyét és esetenként azonnali javitdsra is lehetGség van,
1972 ota automatikusan szerkesztik az anyagneveket és
szerkezeti képleteket. Ezek ellenGrzése — ha nem is
zirhatja ki, de — nagymértékben csokkentheti a hibds
bevitel lehet&ségét.

A tovdbbi adatfeldolgozds teljesen gép] tton torténik.
Ha a szimitogép minden sziikseges adatot megkapott,®
elkezdddik a kiilonbozé kiadvdnyok szerkesztese.

A szimitégép dltal szerkesztett anyag nyomtatdsdt
tovibbi emberi beavatkozds — és igy Ujabb hibalehet&ség
— nélkiil célszeri megoldani. Ezen a teriileten az elsé
jelentdsebb eredmény az IBM 2280 film rekorder alkal-
mazésshoz fiizddik, amely programozhatéan jelenitette
meg katédsugdresovon a szdveget és ezt automatikusan
fényképezte le (percenként mintegy 1000—1200 karak-
tert). Jelenleg a korszerlibb APS—4 vette 4t a szerepét.

A gépesités nemcsak a hagyomdnyos kiadvdnyok
fenntartdsdt volt hivatott biztositani és nemcsak forga-
lomba hozhaté mdgnesszalag file-ok keletkeztek ,,mel-
léktermékként”, hanem az egész CAS rendszer vdlt
megbizhatobbd és joval rugalmasabbd, kifinomultabba.
Jelent&s a haladds az indexelés és a Registry System-ben.
Mivel id6kozben megsziint az amerikai kormédnytdmoga-
tds, kérdéses, hogy a fejlodés tovibb tart-e, azaz a
felhaszndlé hajlandé lesz-e nagyobb anyagi terheket
véllalni.

A kémiai anyagok jellemzoi

Béir a vegyiilet nem irott dokumentum, alkalmas a
dokumentaldsra, legaldbb négy kiilonbozé médon:

1. deszkriptorokkal jellemezve, mint az egyéb szak-
irodalomkutatdsi rendszerekben;

2. olyan osztdlyokba sorolva, amelyek elére adottak,
vagy pedig esetiek a vegyiilet valamilyen tulajdonsaga,
szovegbeli el6forduldsa stb. alapjdn;

3. a csak rdjuk jellemz6 fizikai-kémiai tulajdonsdgaik,
bioldgiai, gyogydszati stb. hatdsaik alapjin,

4. fenti tulajdonsdgaik alapjdn, de hivatkozva szerke-
zetiikre is.

1965-ben a CAS elemzGi médr hetente 8—10 ezer
anyaggal foglalkoztak, ezeknek kb. fele \j vegyiilet volt.
A feldolgozdst a kovetkezG médon végezték: a CAS
elemzdije a szerkezeti képlet felirdsdval kezdte. Ebbdl egy
mdtrixot konstrudglt, amelynek minden sora és oszlopa
megfelelt egy-egy atomnak, és a megfeleld helyekre
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bejelolte a vegyértékeket is. Az igy nyert kapcsolat-mit-
rixot sorrdl-sorra lelyukasztva, a szdmitdgépbe tdplilta.
A feldolgozé program értelmezi a miétrixot, ellendrzi a
szerkezetet a tapasztalati képlet alapjan, majd megadja
az anyag regiszterszimdt, ha ilyen van, illetve (4j
vegyillet esetén) Uj szdmot ad neki, és felveszi a
regiszter-file-ba.

A kapcsolat-métrixndl 1ényegesen gyorsabb bevitelt
biztositottak a késdbb bedllitott kémiai irégépek, ame-
lyek specidlis karakterkészlettel és egyéb technikai mé-
dositdsokkal segitették a szerkezeti képletek bevitelét.
Az igen nagy volumen miatt azonban dt kellett témni a
»harmadik generdciés” bevitelre, azaz fényceruzds
display alkalmazdsdra,

Az el6re rendelkezésre 4ll6 és kivetithetd szerkezeti
képlettoredékekbdl (fragmens) a fényceruza hasznélat4-
val Osszedllithaté szerkezeti képletet program kédolja 4t
géppel tarolhaté formdba.

A kapcsolat-midtrix segitségével torténd tdrolds min-
den el6nye mellett fenndll az a hdtriny, hogy a vegyész
szdmdra oly lényeges gy(riik, funkciés csoportok nem
értelmezheték azonnal. Az atomrdl atomra torténd
osszehasonlitds pedig sok gépidot kovetel. Ezért a keresd
algoritmusokat sokféle médon fejlesztették.

Az egyéb leirdsi rendszerek kozil taldn a legelterjed-
tebb a Wiswesser Line Notation (WLN). A linedris
leirdsok és igy a WLN is eredetileg abbdl a célbél
sziilettek, hogy a szerkezeteket kozonséges irégépen is le
lehessen irni. Elviik, hogy az atomokat kotéseikkel
egyiitt reprezentdlja egy karakter, ahogyan karakter
jeloli az egyes gyakori fragmenseket is. '

Gépesités a CAS-on kiviil

A CAS ugyan kiilonleges helyet foglal el a kémiai
informatikdban, de van még néhdny egyéb figyelemre-
mélto vallalkozds is.

gy példiul az amerikai szabadalmakat figyel Infor-
mation for Industry IFI — Informdciot az Iparnak 4llit
elé kutathaté mdgnesszalagokat. Ezeket kezdetben csak
logikai operdtorokkal kereshették, de a logikai kutatés
tilsdgosan merevnek bizonyult. Ez vezetett a stlyozott
deszkriptorok alkalmazisihoz.

A CAS mellett taldn legjelentGsebb (angol nyelvii)
informéciés rendszer az Institute for Scientific Informa-
tion (ISI-Tudominyos Téjékoztatssi Intézet), amely a
kémiai szakirodalom teriiletén alkalmazza a legkifino-
multabb mddszereket. A referdlt folydiratokat — mint-
egy 180-at — \gy vélasztottdk ki, hogy a legfontosabb
(legtobbet hivatkozott) szakmai lapokat keresték meg.
1960 6ta kb. 2 milli6 vegyiiletr6l adtak hirt. A két
alapszolgdltatds a Current Abstracts of Chemistry, refe-
ril6lap, hetente indexszel jelenik meg és az Index
Chemicus, egy negyedévenként, illetve évenként megje-
lend kumuldlt index. A referdtumokban a hangsily a

vegyliletekre és reakcidkra esik, a képletek gyakran a
hely 75%-dt is elfoglaljék. Céljaiban a CAS regiszterhez
hasonl6 a Chemical Substructure Index (CSI), amelyben
fragmensek kereshetdk. A keresés egy vagy tobb abszt-
rakt sorszimhoz, és azon beliil a vegyiilet sorszimédhoz
vezet, s igy igen kényelmes. A CSI a WLN leirdst
alkalmazza, a kiadvdnyokat szdmitégép késziti a szer-
kesztésto] a nyomtatdsig.

A frankfurti International Documentation for Che-
mistry (IDC—Nemzetkoézi Kémiai Dokumenticié) mére-
teiben szerényebb villalkozis, de tobb szempontbél igen

. figyelemre mélté. Lényegében szovetkezeti alapon mii-

kodé szervezet, a tagok referitumokat készitenek (de-
centralizdltan), ennek fejében az Gsszes (centralizdlt)
szolgdltatds megilleti Gket. A szervezet a modern infor-
matika sokféle eszkozét hasznositja (szabad indexelés,
tezaurusz, hierarchia, a szerkezetet illetGen: topologikus
rekordok, szdrmaztatott fragmens indexelés, reakci6
kédolis stb.).

A hagyominyos szerkezetbeviteli mddszerek mellett
érdekes eljdrast is alkalmaznak. A kémiai szerkezetet egy
szdémozott hdldzaton épitik fel, amelyet fotocella tapo-
gat le. A szerkezet tdrolds lényegesen mélyebb, kifino-
multabb, mint a CAS médszere. A nem szerkezeti jellegli
informéacidkezelésben jelents Wjitds a kontextusban valo
kutatds, azaz egy adott deszkriptort a szévegben elfoglalt
szerepe szerint is kerestetni lehet, pl. az aszpirint egyszer
mint reakcié terméket, mdskor mint kiinduldsi reagenst.

Geépesitett informdciokeresés

Bérmilyen j6 azonban az informiécids file, lehet jél
vagy rosszul kutatni benne. A CAS politikdja régéta arra
irdnyul, hogy az egész vilagon szakirodalomkutaté koz-
pontok létesiiljenek, ahol a helyi adottsdgoknak megfele-
16en kutatjik végig a CAS szalagokat. A megfeleld angol
kozpontban pl. az un. felhaszndloi profil kialakitdsdval
kisérleteznek. Ennek lényege, hogy a felhasznil6 értékeli
az irodalomfigyelés dltal kapott dokumentumokat, en-
nek alapjdn a szamitégépi program médosit a felhaszn4lé
4ltal megadott keresési utasitdsokon, iterativ tton kiala-
kitja a felhaszndlo profiljit. Ennek az alapvetden off-line
tipusi keresési stratégidnak a szerepe a kozeljovdben
virhatéan csokken az on-line kutatds térhodit4sdval.

Az elmilt izgalmas és gyiimolcsozd évtizedet vajon
fejlodés vagy megtorpands koveti majd? Ezt végil is a
felhaszndlok fogjdk eldonteni.

/BATTEN, W. E.: The méchanization of chemical
documentation = Journal of Documentation, 32.
kot. 3. sz. 1976, p. 207-234./

(Valké Péter)
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