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in
tigé-
gét, szerepét. Kiilondsképpen dll ez a kémia teriiletére, Kezoe véve =
két kivédld szovjet informdcids szaxember Osszefoglald jellegi kcny-
vét, sokoldalu képet kapunk a kémiai informdcidés rendszerek létre;ct-
tgrél, fejl6désérsl, jovébeni utjairdél és automatizdldsi lehetdségei-
rél.

Korunk informécidéradaténak ismeretében nem sziilkséges kil
hangsulyozni a tudoményos-miiszaki informdcidés rendszerek jelen

A kémia - becslések szerint - ma 4-6 millid szervetlen és szer-
ves, valamint fémorganikus vegyliletet tart szdmon. Szakirodalmi ada-
tok szerint ez a szam évente a mintegy 20C ezer vegyiilet szintevizd-
ldsa miatt erSteljes iitemben gyarapodik. Mdsrészt szémos uj reakcid-
tipus, jelenség, koriilmény is ismertté vdlik, tisztdzddik s ezek
szdma is gyarapodik. KézenfekvS e nagyszdmu vegyiilet és reakcid va-
lamilyen elv szerinti rendezésének és igy a kémiai informécidk vala-
milyen rendszerezett tdroldsdnak sziikségessége. Sok specidlis kérdés-
sel taldlkozunk, mint ez a kémiai informdciés rendszereknél vdrhatd,

Alapvetd fontossdgu, hogy egy j6l1 definidlt vegyliletnek - tenhdt
amelynek Osszetételét és szerkezetét ismerjiik - csak egy neve lehes-
sen és e névbdl a vegylilet Jsszeg és szerkezeti képletét megalkotni
lehessen. Ez olyan alap, amelynek megléte nélkill ésszerii kémiai in-
forméciés rendszert lehetetlen felépiteni., A kdnyv elsé fejezeteiben
e szerzdk elsosorban ilyen alapvetd kérdésekkel foglalkoznak.
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A kémiai informdciés rendszerek automatizdldsdnak kérdése - és
ez szinte magédtdl értetSdbének hat - csak akkor keriilhetett eldtérbe
€8 gyakorlati alkalmazdsa csak akkor védlhatott valdéra, amikor erre a
célra megjelentek a meglehetésen bonyolult ezdmitégépi programok. A
szdmitégépben tdrolt kémiai informdecidhalmaz egyik legegyszeriibb fel-
hasznélédsi médja pl. a kbvetkez8 lehet: egy vegyiilet kémiai, fizikai
tulajdonsdgairdl kériink Usszefoglalét. Persze egy effajta "egyszerii"
kérdés megvdlaszoldsédhoz sziikséges szémitégépi program bonyolultsdga
rogtdn megitélhetd, hacsak arra gondolunk, hogy egy adott Gsszegkép-
letii szerves vegyiiletnek hény izomerje lehet! Igy is érzékelhnetd,
hogy a kémiai informédcids rendszerek automatizdldsa igen sok progra-
mozdstechnikai kérdést vet fel. E problémdk megolddsdra szdmos jol
hasznélhatdé megolddst dolgoztak ki, amelyek kritikai értékelését a
konyv szerzfi megadjdk. Kiilon fejezetek foglalkoznak - sulyukban meg-
feleld részletességgel - a vegyiiletek szerkezetének, térbeli elrende-
zésének grafikus, ill, képernydn vald megjelenitési problémdival, az
erre szolgdld programokkal, a bioldgiailag aktiv vegyiiletek informd-
cids problémdival,

A szerves kémidban szokdsos,hogy egyes reakcidtipusokat felfe-
dezdikrél, elsd leirdéikrdl neveznek el. Az ilyen névvel jelilt reak-
cidtipusok szdma - hacsak a kémiai értelemben vett legfontosabbakat
vessziik is - kb. ezer koriil van., Természetesen ezen kiviil az ismert,
de névvel nem jelolt reakcidtipusok szdma is igen nagy. A kdnyv kii-
lon fejezetet szentel ennek a kérdésteriiletnek. Mint a szerzdk is
megemlitik, a kémiai reakciétipusok informdcids rendszerének automa-
tizdldsdval foglalkoztunk eddig a legkevesebbet, és ezért sziikségsze-
rii, hogy a jovlében az egy intenzivebben fejldds specidlis kémiai-in-
formdcids teriilet legyen.

A kémiai automatikus informdcids rendszerek jovébeni feladatai-
nak - a kdnyvben is idézett - példdja dlljon itt befejezésiil. A fel-
adat egy nem tul bonyolult, de mindeddig még nem szintetizdlt szer-
ves vegyiilet elddllitdsa volt. A szdmitdgép memdéridja tdrolta a sok
szerves vegyiilet adatait, reakecidit, szintézisét. Ezekre az alapada-
tokra épitve sikeriilt olyan programot alkotni, amely a szdmitdgépen
dllitotta eld a kivdnt vegyliletet az alapadatok kombindeidival, amit
természetesen a gyakorlatban is sikerrel ellendriztek. S6t, mivel al-
ternativ reakcidutakat is megad a médszer, igy elképzelhetd egy adott
veggﬁlet szintézise t6bb uton is, és ebbdl kivdlaszthaté a legmegfe-
leldbd.

A konyvnek taldn egyetlen negativumét abban jeldlhet jiikk meg,
nogy csak szerves vegyliletek informdcids rendszereivel foglalkozik,
a szervetlen, a fémorganikus és komplex vegyliletekkel nem. Ennek oka
bizonyira az, hogy a bevezetSben emlitett ma nyilvédntartott 4-6 mil-
1i6 kémiai vegyiilet tulnyomdé tSbbsége szerves vegyiilet. Igy a konyv-
ben a szerzbfk sajnos csak a szerves kémidbdl vett példdkra és infor-
micids rendszerek bemutatdsdra szoritkoznak.

A konyvet gazdag dbra és illusztrédcid-anyag, példdk és a témdba
végd bé bibliografiai hivatkozds teszi érthetdvé, szemléletessé és
értékessé.

Miiller Tibor
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