'I{Reﬁhm - Montforts - Ockenfeld - Wess
Online-Recherchen
in Datenbanken

des Chemical
Abstracts Service

Eine Einfuhrung in das System SDC/Orbit




Online-Recherchen
in Datenbanken
des Chemical
Abstracts Service






D.Rehm - E-P Montforts - M. Ockenfeld - G. Wess

Online-Recherchen
In Datenbanken
des Chemical
Abstracts Service

Eine Einfiihrung in das System SDC/Orbit
mit einem Geleitwort von G. Quinkert

nrl%@
chemie

Weinheim - Deerfield Beach, Florida - Basel - 1982



Prof. Dr. Dieter Rehm

Dr. Franz-Peter Montforts

Dipl.-Chem. Marlies Ockenfeld
Dipl.-Chem. Giinther Wess

Institut fir Organische Chemie

der Johann-Wolfgang-Goethe-Universitat
Niederurseler Hang

D-6000 Frankfurt am Main 50

Diese Anleitung entstand im Rahmen des vom Bundesminister fiir Forschung und Technologie geférderten
Forschungsvorhabens ,,Entwicklung eines Referralsystems und Einrichtung einer Informations-Retrieval-
Station — Ein Modell zur systematischen Informationsvermittlung und -beratung in einem universitaren
Fachbereich —*.

CIP-Kurztitelaufnahme der Deutschen Bibliothek

Chemical Abstracts Service (Columbus, Ohio):
Online-Recherchen in Datenbanken des Chemical Abstracts Service:
e. Einf. in d. System SDC/Orbit / D. Rehm ... Mit e. Geleitw. von
G. Quinkert. — Weinheim; Deerfield Beach, Florida; Basel:
Verlag Chemie, 1982,

ISBN 3-527-25992-9
NE: Rehm, Dieter [Mitverf.]; HST

© Verlag Chemie GmbH, D-6940 Weinheim, 1982

Alle Rechte, insbesondere die der Ubersetzung in fremde Sprachen, vorbehalten. Kein Teil dieses Buches
darf ohne schriftliche Genehmigung des Verlages in irgendeiner Form — durch Photokopie, Mikrofilm oder
irgend ein anderes Verfahren — reproduziert oder in eine von Maschinen, insbesondere von Datenverarbei-
tungsmaschinen, verwendbare Sprache ilibertragen oder iibersetzt werden.

All rights reserved (including those of translation into foreign languages). No part of this book may be
reproduced in any form — by photoprint, microfilm, or any other means — nor transmitted or translated
into a machine language without written permission from the publishers.

Die Wiedergabe von Warenbezeichnungen, Handelsnamen oder sonstigen Kennzeichen in diesem Buch
berechtigt nicht zu der Annahme, daR diese von jedermann frei benutzt werden diirfen. Vielmehr kann es
sich auch dann um eingetragene Warenzeichen oder sonstige gesetzlich geschiitzte Kennzeichen handeln,
wenn sie als solche nicht eigens markiert sind.

Umschlaggestaltung: TWI, J. Weisbrod, D-6943 Birkenau

Druck: betz-druck gmbh, D-6100 Darmstadt

Buchbinder: G. Krankl, D-6148 Heppenheim

Printed in the Federal Republic of Germany



Geleitwort

1980 wurde im Mittel pro Minute eine chemische Publikation ver-
6ffentlicht. Zur Zeit erweitert sich das Reservoir registrierter
chemischer Verbindungen pro Woche im Schnitt um 8000 weitere che-
mische Individuen. Pessimisten haben Angstvorstellungen entwik-
kelt, nach denen die wachsende Flut publizierter Informationen
die zur Regulierung der Informations-Wiedergewinnung errichteten
Ddmme bricht. Sie sprechen davon, daB in ahsehbarer Zukunft immer
hdufiger verschiedene Autoren die gleichen Forschungsergebnisse
doppelt und dreifach publizieren wiirden. Da selbst der gewissen-
hafteste Forscher nicht mehr in der Lage sei, sdmtliche fiir ihn
wichtigen Verdéffentlichungen aus Referateorganen geschweige denn
aus der Originalliteratur zu beachten, kdme man gegen die Ver-
geudung menschlicher Arbeitskraft und finanzieller Mittel, die
mit einer wildwuchernden Uberproduktion verkniipft sei, nicht mehr

an.

Zum Glick gibt dieser Eindruck eher die Stimmung eines Alptraums
als die unausweichliche Realitdt der Wissenschaft von heute oder
auch von morgen wieder. Die seit 1965 in der Literatur erwdhnten
chemischen Verbindungen haben vom Chemical Abstracts Service eine
individuelle Registriernummer erhalten. Sie sind seitdem, mit
einer Fiille bibliographisch und chemisch interessanter Detailan-
gaben versehen, bei einer ganzen Reihe von Datenbanken durch
computer-unterstiitzte Literaturrecherchen wiederaufzufinden. Wo
ehedem noch eine autodidaktische Aneignung von Kenntnissen zum

Umgang mit Handblichern und gedruckten Referatediensten ausreichte,
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ist inzwischen eine von Lehrpldnen des Chemie-Studiums zu berilck-

sichtigende Methodologie des Informationsretrieval getreten.

Die vorliegende Anleitung zeigt einen sicheren Weg auf, publizier-
te Informationen aus dem Gebiet der Chemie durch Dialogrecherche
im Online-Betrieb rasch wiederzufinden. Sie beschrdnkt sich aus
didaktischen Griinden bewuBt

- auf Informationen aus Datenbanken, die auf den gedruckten
Diensten des Chemical Abstracts Service oder auf Theilhei-
mers "Synthetic Methods of Organic Chemistry" aufbauen;

- auf die Retrievalsprache ORBIT, die der Hostbetreiber SDC
Search Service in Santa Monica filir den Dialog mit dem Com-
puter vorgesehen hat;

- auf das tragbare Terminal TEXAS INSTRUMENTS SILENT 765 mit
integriertem akustischen Koppler, das mit einer Geschwindig-

keit von 30 Zeichen/s Informationen ausdruckt.

Die vorliegende Anleitung wendet sich an Wissenschaftler, die in
Hochschulen oder vergleichbaren auBeruniversitdren Einrichtungen
in der chemischen Forschung tdtig sind und keine Erfahrung im Um-
gang mit automatisierter Informationsvermittlung haben. Sie
spricht mit den hier aufgefiihrten Suchbeispielen vor allen ande-
ren den synthetisch tdtigen organischen Chemiker an, dessen In-
formationsbedlirfnis nach aktuellem Know-how auf breiter Grundlage

besonders ausgeprdgt ist.

Die vorliegende Anleitung wird liberall dort von Nutzen sein, wo

interaktive Dialogrecherchen bendtigt werden und Initiatoren die
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Arbeit zur Einrichtung von Retrieval-Stationen libernehmen. Sie
soll dazu beitragen, das hierzulande entstandene Defizit an Wis-
sen um die Bedeutung von computer-unterstiitzten Méglichkeiten der

Chemieinformation abzubauen.

Im Institut filir Organische Chemie der Universitdt Frankfurt am
Main wird seit Oktober 1980 vom Bundesminister fir Forschung und
Technologie ein Pilotprojekt zur Informationsvermittlung in einem
universitdren Fachbereich Chemie groBzlgig gefdrdert. Dieses Pro-
jekt ist auf die Einrichtung einer Informationsretrieval-Station
sowie auf das Sammeln und Bewerten von Erfahrungen bei ihrer Nut-
zung angelegt. Bereits jetzt soll ein Teil dieser Erfahrungen an
eine interessierte Offentlichkeit weitergegeben werden. Damit der
AnschluB an die hektische Entwicklung der Technologie des Online-
Informationsretrieval im Bereich der Chemie méglichst rasch ge-
wonnen werden kann, gehen die weiter unten aufgefiihrten Empfeh-
lungen zur Einrichtung einer Informationsretrieval-Station uber
den Rahmen dieser Anleitung hinaus. Sie beriicksichtigen die mit
einem graphischen Terminal seit kurzem mdgliche Substruktursuche
in der chemischen Formelsprache. Dieser technologische Fortschritt
hat dem Informationsbenutzer eine gravierende Kommunikationsbar-
riere aus dem Weg gerdumt: Jedem Chemiker ist die visualisierte,
keine Elemente der natilirlichen Sprache enthaltende Information
der chemischen Strukturformel von Anfang an vertraut. Dadurch
entfallende Ubersetzungsarbeit erhéht die Bereitschaft zur Dia-

logrecherche.

Nach unseren Erfahrungen empfehlen wir,
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- daB eine Datenendstation mit graphischem Terminal, Drucker
und Mdglichkeit zur graphischen Eingabe zur Verfiigung steht.
Diese Empfehlung geht von der Einsicht aus, daB die genannte
Installation den Kontakt mit zahlreichen einschldgigen In-
formationsanbietern und eine optimale zeitliche und sach-
liche Ausnutzung des Informationsangebots erméglicht.

- daB die Datenendstation im Einvernehmen mit der zustdndigen
zentralen Bibliothek im Bereich der Chemie installiert und
von Chemikern versorgt wird.

- daB nach Sicherung der Grundfinanzierung der Retrieval-
Station anfallende Recherche-Kosten grundsdtzlich zu Lasten
des Informationsbenutzers gehen. Diese Empfehlung geht von
der Einsicht aus, daB Finanzierungspldne, die Kosten fir
Informationsversorgung enthalten, nur dann aufgestellt wer-
den kénnen, wenn der finanzielle Rahmen zu ilberschauen und
das BewuBtsein flir den Wert kduflicher Informationen durch
Selbstbeteiligung an den Kosten realistisch entwickelt
worden ist. Eine Anschaltstunde kostet z.Zt. ca. DM 300,--.
Nimmt man die seit kurzem ermdéglichte Substruktursuche hin-
zu, die weit ilber den Rahmen einer klassischen Literatur-
Recherche hinausgeht und berlicksichtigt man ferner Gebilihren
fir Offline-Ausdrucke sowie flr Beschaffung von Kopien der
aufgefundenen, im eigenen Umkreis aber nicht zugdnglichen
Primdrliteratur, so kommt man auf einen Betrag von ca. DM
400,-- pro Anschaltstunde. Geht man ferner davon aus, daB
durch RationalisierungsmaBnahmen in einem chemisch-synthe-
tischen Laboratorium, zu denen Online-Literaturrecherchen

einen nennenswerten Beitrag leisten, die Zeit fir die ex-
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perimentelle Durchfiihrung einer Doktorarbeit auf ca. zwel
Jahre reduziert werden kann (die mittlere Dauer ist seit
Jahren in der Bundesrepublik wesentlich hdher), ist es nach
unseren Erfahrungen notwendig, daB jedem Doktoranden 5 An-
schaltstunden pro Jahr, denen im Mittel jeweils das Finf-
fache an Vorbereitungszeit vorausgegangen sein sollte, zur
Verfiligung stehen;

- daB im jeweiligen Fachbereich ein Hochschullehrer als er-
fahrener Informationsvermittler zur Verfligung steht, der
fiir die Benutzerausbildung und Benutzungsbewertung verant-

wortlich ist.

Wir verfolgen das Ziel, Informationsretrieval flir Forschung und
Lehre so weit zu entwickeln, daB Chemieinformation in naher Zu-
kunft als viertes Fach im Vertiefungsstudium in Betracht gezogen
werden kann. Wir lassen uns bei diesen Bemiihungen von den Ein-
sichten und Erfahrungen leiten, daB derjenige, der bereits im
Studium die sich gerade im Gebiet der Chemie stdndig erweiternden
Informationsméglichkeiten beherrscht,

- die Zeitspanne zur Anfertigung seiner Diplom- und Doktor-
arbeit ohne QualitdtseinbuBe verklirzt;

- die eigenen Erfolgschancen zur Ldésung aktueller Forschungs-
probleme, die sich einer internationalen Bearbeitung er-
freuen, erhdéht;

- den Anforderungen der beruflichen Praxis nach Beendigung

des Chemiestudiums besser gewachsen ist.

Wir sind uns bewuBt, daB durch die Pflege einer informations-

9
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handhabenden Methodologie erst die Voraussetzungen fir eine For-
schung geschaffen werden, die der wissenschaftlichen Tradition
unseres Landes und der vorsorglichen Zukunftssicherung fir nach-

kommende Generationen gerecht zu werden versucht.

Herr K.-D. Lehmann, Leitender Direktor der Stadt- und Universi-
tdtsbibliothek Frankfurt am Main und Herr Prof. W. Kunz von der
Gesellschaft fiir Information und Dokumentation mbH Frankfurt am
Main unterstiitzen durch ihr wohlwollendes Interesse sowie durch
aktive Kooperation unsere Bemlihungen. Herr Prof. D. Rehm hat an
der Einrichtung und Entwicklung der Informations-Retrieval-Sta-
tion im Institut fiir Organische Chemie der Universitdt Frankfurt

am Main das Hauptverdienst.

Frankfurt am Main im April 1982 G. Quinkert



Vorwort

Diese Anleitung soll dem Chemiker den Start mit Dialogrecherchen
bei SDC ORBIT in den auf Chemical Abstracts und dem Journal of
Synthetic Methods/Theilheimer aufbauenden Datenbanken erleich-

tern. Sie kann und will kein Ersatz sein fiir die ausfihrlichen

Handblicher des Datenbankanbieters SDC oder des Datenbasenherstel-
lers Chemical Abstracts Service. Da diese Schriften nur in Eng-
lisch zur Verfiigung stehen, wurden auch in dieser Anleitung eng-
lische Bezeichnungen beibehalten und nur beim ersten Auftreten
eine deutsche Bezeichnung in Klammern hinzugefiigt. Es entstand
dadurch - beabsichtigt - eine Art "Fachjargon", den der Leser

den Autoren bitte nachsehen mdge.

Fir seine Kommentare zum unvollstdndigen Vorabdruck danken wir
Herrn Dr. W. Krietsch vom Fachinformationszentrum Chemie in
Berlin. Herrn Dr. E. ZaB vom Laboratorium fir Organische Chemie
der ETH Zirich danken wir flir intensiven und anhaltenden Er-

fahrungsaustausch.

Besonderer Dank gebilihrt Herrn Prof. Dr. G. Quinkert, der durch
seine engagierte und kritische Anteilnahme am Information Re-
trieval nicht nur die Entstehung dieser Schrift initiiert son-

dern auch nachhaltig gefdérdert hat.

Die Verfasser
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1. Das Informationssystem des Chemical Abstracts Service (CAS)

1.1 Gedruckte Dienste

Der Referatedienst Chemical Abstracts bringt allwdchentlich ein
Abstract Issue (Referateheft) heraus und verzeichnet im vierzehn-

tdgigen Abstand

- in Abstract Issues mit ungerader Numerierung Verdffentlich-
gen aus der Biochemie und der organischen Chemie,

- in Abstract Issues mit gerader Numerierung Verdffentlichungen
aus der Makromolekularen Chemie, der Angewandten Chemie, der
Chemischen Technologie, der Physikalischen Chemie und der

Analytischen Chemie.

Die Literaturhinweise verteilen sich insgesamt auf 80 verschiedene
Abstract Sections* (Sachgebietsgruppen). Ausfihrlichen bibliogra-
phischen Daten schlieBlen sich in der Regel knappe Inhaltsangaben
an. Letztere sind unkritisch und sollen dem Leser nur bei der Ent-
scheidung behilflich sein, ob er die zugrunde liegende Originalpub-

likation lesen will.

Mit Hilfe eines abgestuften Registersystems ist es méglich, in den

Chemical Abstracts untergebrachte Informationen

- {iber Arbeiten eines bestimmten Autors (Author Index,Autoren-
registerh

- Uber bestimmte chemische Verbindungen (Chemical Substance In-
'dex, Verbindungsregister; Formula Index, Formelregister; Index
of Ring Systems, Verzeichnis der Ringsysteme),

- iiber bestimmte Patentschriften und den Zusammenhang mit Patent-
anmeldungen in anderen Ldndern (Patent Index, Patentregister;
vor 1981: Numerical Patent Index und Patent Concordance),

- fir eine Literaturrecherche zu einem bestimmten Thema (Gene-
ral Subject Index, allgemeines Sachregister;Keyword Index,

Stichwortregister)

effektiv und zuverldssig wiederzugewinnen. Die Indexe erleichtern

das Information Retrieval (die Informationswiedergewinnung).

* Ab Vol.96 (1982) wurden verschiedene Abstract Sections neu defi-
niert (vgl. die Ausschnitte aus den Inhaltsverzeichnissen zwei-
er Abstract Issues).



