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Fiir die mechanisierte Ein- und Ausgabe von Informationen iiber organisch-chemi-
sche Reaktionen muB die Form des Reaktionsschemas erhalten bleiben und die
Speicherung und das Aufsuchen dieser Informationen muB auf den Partialstrukturen
begriindet sein, die- bei der jeweiligen Reaktion verdndert werden. Ein nach diesem
Prinzip angeordnetes System dient zur Ausfiihrung von Recherchen iiber neue praparati-
ve Verfahren in der organischen Chemie.

In the mechanized input and output of information in the field of organic reactions the
form of the reaction scheme must be maintained. The storage and retrieval of this
information is based on partial structures which are subject to changes brought about. by
the given reaction. The described system, based on this principle, serves as a tool in the
search for new preparative processes used in organic chemistry.

[Tp MexaHH3WPOBaHHOM BXOfe M Bbixofe HH¢oOpMaLUMM B OOGNACTH OPraHHYECKUX
peaxuu# JoMKHa cobmonaThcs opMa peaklMOHHOH cxeMbl. XpaHEHHE U U3BJIEYEHHE
3THX [IaHHbIX OCHOBAHO Ha TEX YACTHYHBIX CTPYKTYpax, KOTOpbIE NPETEPNEBAIOT U3ME-
HEHWst B NaHHO¥W peakuun. OmMcaHHas CHUCTEMA CIYXHT OIS Pa3bICKMBAHMS HOBBIX
npenapaTHBHbIX NMPOLECCOB B OPraHMYECKOH XUMHH.

Die Indexierung der Reaktionen bereitet groBere Schwierigkeiten als die
Indexierung von einzelnen Verbindungen, wo die Verbindung durch ihren Namen
oder die Strukturformel oder durch beide definiert werden kann. Es gibt zwei
verschiedene Wege zur Beschreibung der Reaktionen, und zwar die Kodierung der
beteiligten Verbindungen und die Kodierung der Partialstrukturen. Obwohl die
chemische Gleichung eine anschauliche Methode zur Mitteilung von Reaktions-
angaben darstellt, ist es kompliziert, die Information so zu verarbeiten, daB sie von
verschiedenen Gesichtspunkten leicht zugénglich ist.

Der mechanisierte Zutritt produziert ein nutzbares System in dem Fall, wenn er
auf den Fragmentationskode appliziert ist, in dem die Fragmente mit einer fixierten
Indexierungsposition verbunden sind. Dieser Eintritt hat nur einige Applikationen
— Reaktionskartei des Dokumentationsrings [1—3], Ziegler System [4, 5] und das
System, welches in unserem Institut entwickelt wurde [6, 7]. Die Fragmentations-
kodes sind sehr zweckmiBig fiir die Kodierung der Partialstrukturen ; topologische
Kodes hat in diesem Sinne nur Lynch u. Mitarb. verwendet [8—11]. Besonders mit
der programmierten organischen Synthese, die in den letzten Jahren von Corey
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u. Mitarb. und anderen erarbeitet worden ist, kommt einer geeigneten
Indexierungsmethode groBe Bedeutung zu [12—14].

Aspekte der Reaktion

Die organisch-chemische Reaktion umfaBt eine Reihe von Aspekten: Ausgangs-
substanzen, Endprodukte, reagierende Bindungen, angewandte Reagenzien und
Reaktionsbedingungen. Werden Reaktionen als Umwandlungen der Reaktions-
zentren des Molekiils betrachtet, kann jede Reaktion durch zwei Grenzpunkte
bezeichnet werden, und zwar durch das in die Reaktion eintretende und durch das
in der Reaktion gebildete Strukturelement (d. h. durch die funktionelle Gruppe
der Ausgangs- sowie die funktionelle Gruppe der Endverbindung). Dabei werden
die Molekiilteile, die an der Reaktion nicht direkt beteiligt sind, vernachlissigt. So
wird die Funktionsidnderung — Verschwinden einer Funktion der Verbindung, die
in die Reaktion eingetreten ist, und Entstehen einer neuen Funktion beim
Endprodukt — zur Grundiage der Beschreibung fiir die Notation der orga-
nisch-chemischen Reaktionen gemacht.

Beschreibung des Kodes

In unserem Institut wurde bereits im Jahre 1958 ein Kode fiir die mechanisierte
Verarbeitung sdmtlicher organischer Reaktionen zusammengestellt, der auf der
Veranderung von Funktionen in organischen Verbindungen basierte. Unter dem
Begriff Funktion versteht man die Anordnung am Triger-Kohlenstoffatom (z. B.
Aldehydfunktion —CHO; Carboxyl —COOH; Keton —CO u. d.). Der ganze
Komplex der Reaktionen wurde auf Randlochkarten verarbeitet. Jede einzelne
Notation beinhaltet die bei der Reaktion entstehende Funktion, die bei der
Reaktion verschwindende Funktion, die Umgebung der entstehenden Funktion,
den Reaktionstyp, die Reagenzien und die Stoffgruppe, zu der die entstehende
Verbindung gehort.

Der Kode der Funktionen beruht auf dem Umstand, daB die Funktionen von
einigen sich ofter wiederholenden Fragmenten gebildet werden. Es besteht aus
6 Buchstaben (C, N, S, O, H, X) und 10 Ziffern (0, 1, 2, 3, 4, ... 9). Jede Funktion
wird durch eine Kombination von zwei Buchstaben und drei Ziffern ausgedriickt.
RingschluB bei der Reaktion wird vorrangig bezeichnet. Der Kode fiir das
Ringsystem ist derselbe wie fiir das System der Funktionen, nur wird bei den
Ringen ein vorgestelltes Symbol gelocht, wodurch sie sich von den Funktionen
unterscheiden.

Die Umgebung der Funktion charakterisiert die gebildete Verbindung als
aliphatische, gesittigte oder ungesittigte, alizyklische, aromatische oder heterozy-
klische bzw. als Kombination der genannten Moglichkeiten. Von acht Symbolen
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werden immer drei gekerbt. Das vierte Kriterium beschreibt eingehender die
grundlegenden Reaktionstypen, z. B. Polymerisation, Addition, Substitution usw.
Ein weiterer Gesichtspunkt beschreibt den Typ des bei der Reaktion angewandten
Reagens oder Katalysators. Unter Reagens versteht man eine solche Substanz, die
zur Durchfithrung der Reaktion notwendig ist, aber in die entstehende Substanz
nicht unmittelbar eintritt. Nach dieser Definition ist Chlor bei Chlorierungen kein
Reagens im erwidhnten Sinne, sondern eine Reaktionskomponente; ebenso das
Grignard-Reagens. Die Reagenzien werden nach dem wichtigsten Atom im
Molekiil, das fiir die entsprechenden Eigenschaften der ganzen Verbindung
verantwortlich ist, klassifiziert (so gilt bei Kaliumhydroxid das Kalium als Haupta-
tom, in Schwefelsdure Schwefel usw.). Die Reagenzien sind nach dem periodischen
System angeordnet und mit Zahlen gekennzeichnet.
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Abb. 1. Eine Musterkarte des Systems.

Das letzte Kriterium reiht die entstandene Verbindung in eine bestimmte
Gruppe organischer Substanzen, die vom pharmazeutischen Gesichtspunkt wichtig
sind, ein. So werden Verbindungen vom Terpencharakter, Zucker, Glykoside,
Steroide, Aminosduren, Peptide u. a. unterschieden (Abb. 1).

Umfang und Organisation des Systems

Bisher wurden simtliche Monographien iiber organisch-chemische Reaktionen
bearbeitet (d. h. W. Theilheimer, Synthetic Methods of Organic Chemistry, Bd.
1—28, Organic Syntheses, 5 Sammelbinde, Bd. 37—54, Organic Reactions, Bd.
1—21 u. a.) und laufend ca. 15 Originalzeitschriften. An der Aufbereitung beteili-
gen sich auch die Informationszentren der pharmazeutischen Industrie in der DDR
und PVR. Derzeit ist der Zuwachs neuer priaparativer Methoden im Vergleich zur
Zunahme an organischen Verbindungen kleiner, da eine Reihe davon nach bereits
bekannten Reaktionsverfahren dargestellt wird.

Chem. zvesti 30 (5) 715—718 (1976) 717



I. URBANKOVA

Sortieren und Ausfiihrung von Recherchen

Nach Bedarf fiihrt unsere Informationsstelle Recherchen durch, und zwar
vorwiegend fiir Mitarbeiter unseres Institutes, dann fiir Betriebe und auch fiir
andere Institutionen. Die Bestellung einer Recherche erfolgt in Form des Reak-
tionsschemas, das dann der Informations-Spezialist in den Kode iibersetzt, worauf
die entsprechenden Angaben aussortiert werden. Zur einfacheren Manipulation
mit der Reaktionskartei kann man manche héufiger vorkommende Funktionen
(Schlagworter) vorsortieren, so daB dann bei der Recherche nicht das gesamte
Material selektiert werden muB.

Selektor

Derzeit wird der Universal-Vibrationsselektor fiir das Aufsuchen benutzt. Sein
Speicher kann nicht nur fiir die eigentliche Selektion, sondern bei einem groBeren
Fonds auch zur direkten Speicherung des Materials verwendet werden. Die
Selektion erfolgt rasch, aus dem vollbesetzten Speicher werden die gewiinschten
Angaben binnen 10—15 Sekunden herausgeschoben.

Emneut muB erwahnt werden, daf§ sich unser System nicht zur Ermittlung von
Informationen iiber die Darstellung einzelner Verbindungen, sondern zum Aufsu-
chen allgemeinerer Reaktionsschemata sowie analoger Reaktionsverfahren, ver-
schiedener Bedingungen oder verschiedener Arten von Reagenzien bei Reaktio-
nen, Einfiihrung funktioneller Gruppen in Grundskelette usw. eignet. Der Vorteil
beruht in der sehr raschen Durchfiihrung der Recherchen, in der Moglichkeit der
Kombination von verschiedenen Gesichtspunkten und in den geringen Kosten der
Einrichtung.
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