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Der EDV-Arbeitsplatz des Chemikers

D. Poppinger

Im Forschungsprozess der chemischen Industrie spielen Computer-
methoden heute eine wesentliche Rolle. Seit Anfang der SOer Jahre
sind Systeme im Gebrauch, die auf Grund ihrer leichten Bedienbar-
keit grossen Anklang beim Endbenutzer gefunden haben und ihm
erlauben, teilweise auf die Dienstleistungen des [+D-Spezialisten
zuverzichten. Die heutigen EDV-Anwendungen sind leistungsfihig,
aber wenig integriert. Ein aktuelles Projekt bei Ciba-Geigy hat zum
Ziel, Informations- und Modelliersysteme in eine fiir den Endbenut-
zer tauglichere und vor allem besser integrierte Form am Arbeits-
platz des Chemikers zur Verfiigung zu stellen.

Dans I’industrie chimique, les méthodes de recherche informatisées
jouent un réle prépondérant. Plusieurs systémes sont en fonction
depuis le début des années quatre-vingts. Grace a leur facilité
d’emploi, ils ont rencontré beaucoup de succes aupres des usagers,
au point de leur permettre de renoncer partiellement aux services
offerts par les «spécialistes de I'information et de la documenta-
tion». Toutefois, les applications informatiques sont aujourd’hui
efficaces, mais peu intégrées. C’est ainsi qu’un projet est actuelle-
ment en cours chez Ciba-Geigy, dans le but de parvenir a mettre a la
disposition des chimistes des systémes plus efficaces et mieux
intégrés.

Nell'industria chimica, i metodi di ricerca informatizzati giocano
un ruolo preponderante. Diversi sistemi funzionano sin dall’inizio
degli anni Ottanta. Essendo di facile impiego, hanno riscontrato
molto successo fra gli utenti, fino al punto da permettere loro di fare
in gran parte a meno dei servizi offerti dagli «specialisti dell’ infor-
mazione e della documentazione». Nonostante le applicazioni infor-
matiche possano ritenersi efficaci, per il momento risultano ancora
poce integrate. Non a caso la Ciba-Geigy sta elaborando un
progetto per poter arrivare a mettere a disposizione dei chimici
sistemi ancor piu efficaci e, in ogni caso, meglio integrati.
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Anforderungen des Chemikers an EDV-Unter-
stitzung

Die Informationsbediirfnisse des Chemikers in der
industriellen chemischen Forschung richten sich nicht
nur auf Substanzen und deren Eigenschaften, sondern
auch auf die Analyse und eventuelle Voraussage von
Prozessen oder von Eigenschaften chemischer Verbin-
dungen. Diese Anforderungen entstehen in verschiede-
nen Stadien des Forschungsablaufs, der hier am Bei-
spiel der pharmazeutischen Entwicklung schematisch
aufgezeichnet ist (Abb. 1).

Typische Fragestellungen des Forschungschemikers in
diesem Ablauf sind:

— ist diese Substanz neu?

— istdiese Substanz erhiltlich (intern oder kommerziell)?

— welche Substanzeigenschaften sind dazu bekannt?
Zum Beispiel biologische Priifdaten, Toxizitit, physikalische
Daten, administrative Daten.

— welche dhnliche Substanzen gibt es?

— welche Anwendungseigenschaften sind auf Grund der Struktur
zu erwarten?

— wie kann die Substanz hergestellt werden?

Bei der Beantwortung dieser Fragen wird eine Vielzahl
von EDV-Mitteln eingesetzt. Diese Systeme lassen
sich klassieren als:

— Informationssysteme

— Datenbanken mit offentlichen (publizierten) Struk-
turen und Daten
Datenbanken von Chemical Abstracts, Beilstein und
anderen)

— Datenbanken mit firmeninternen Substanzen
(diese enthalten alle synthetisierten Produkte, Zwi-
schenprodukte und Priifpriparate, sowie deren
administrative und ausgewihlte physikalische Da-
ten)

— Datenbanken mit firmeninternen Priifdaten
(beispielsweise biologische Priifdaten der Divisio-
nen Agro und Pharma)

— Datenbanken mit dffentlichen (publizierten) chemi-
schen Reaktionen
(hier gibt es eine Reihe von Datenbanken, welche die
Information aus den klassischen Kompendien des
synthetisch arbeitenden Chemikers enthalten)

— Systeme fiir Interpretation, Simulation und Design

— Statistische Methoden
(Versuchsplanung und -auswertung)

— Simulation und Voraussage von Stoffeigenschaften
und Wirkungen
Versuch, biologische Wirkungen und Materialei-
genschaften mit Hilfe des sogenannten Molecular
Modeling vorauszusagen)

— Computer-unterstiitztes Design komplexer chemi-
scher Synthesen
(Expertensystem)

— Allgemeine Arbeitsmittel

— Dokument- und Biirosysteme

(All-In-1, ALIS und verschiedene PC-Software)

Kommunikation-Software

Ubermitteln von Electronic Mail oder fiir den Zu-

griff auf entfernte Hostrechner)

— Graphik, Tabellenverarbeitung etc.
(PC-Programme fiir Prdsentationsgraphik und
Spreadsheets)

I

Die in den Informationssystemen zu hantierende Infor-
mationsmenge ist oft erheblich; beispielsweise enthal-
ten die internen Datenbanken Daten zu mehr als einer
halben Million chemischer Substanzen. Offentliche
Datenbanken wie zum Beispiel Chemical Abstracts
umfassen grossenordnungsmaissig 10 Millionen che-
mische Verbindungen.

Charakteristisch fiir die Arbeitsweise des Forschungs-
chemikers ist, dass er die Antwort auf diese Fragen
schnell, das heisst innerhalb weniger Minuten, auf
seinem Schreibtisch vorfinden mochte, dass die Frage-
stellung oft unklar ist und erst im Lauf der Suche
iterativ gekldrt wird, und dass er die Kontrolle iiber
seine Arbeitsmittel (einschliesslich der Informations-
beschaffung) haben mochte. Aus diesem Grunde ver-
meidet er oft den Weg zum Spezialisten in einer Ser-
vice-Stelle und greift statt dessen zum «do-it-your-
self»-Verfahren.

In den letzten Jahren haben wir eine stark zunehmende
Benutzung von Informations- und Modelliersystemen
durch Nicht-Spezialisten zu verzeichnen gehabt. Als
Beispiel kann hier die Entwicklung der Benutzungsfre-
quenz unseres firmeninternen Struktur-Datenbanksy-
stems durch Endbenutzer dienen (Abb. 2). Es gibt bei
Ciba-Geigy (Schweiz) zirka 1300 Chemiker und Phar-
makologen, von denen etwa die Hilfte registrierte
Benutzer des zentralen Struktur-Datenbanksystems sind.
Die Nutzungsfrequenz liegt heute bei etwa 24 000 Ses-
sions pro Jahr, wobei jede dieser Sessions typischer-
weise 15-30 Minuten dauert und mehrere Suchen ent-
hilt.

Diese starke Zunahme der Benutzung ist auf mehrere
Faktoren zuriickzufiihren: Erstens die zunehmende
Akzeptanz der Computer besonders durch die jiingeren
Mitarbeiter, ferner die fallenden Preise der EDV-Geri-
te und dadurch mogliche EDV-Ausriistung jedes Che-
miker-Arbeitsplatzes, und schliesslich auch die Ver-
wendung von Benutzeroberflichen, die stark an die
natiirliche Sprache des Chemikers, die Strukturzeich-
nung, angelehnt sind. Noch vor 10-15 Jahren waren in
vielen Firmen der chemischen Industrie Datenbanken
in Gebrauch, in denen Strukturen in Form von speziel-
len Notationen abgelegt waren und auch so recherchiert
werden mussten (Abb. 3). Ein Laborchemiker als gele-
gentlicher Benutzer eines Informationssystems ist im
allgemeinen nicht in der Lage, mit derartigen Notatio-
nen umzugehen, kann aber Fragestellungen in Form
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von chemischen Strukturformeln durchaus verstehen
und hantieren.

Obwohl Chemie-Informationssysteme und auch einige
Modelliersysteme mittlerweile vom Nicht-Spezialisten
gut akzeptiert werden, ist die Situation nicht wirklich
befriedigend. Was wir heute in der chemischen Indu-
strie vorfinden, ist kein integriertes chemisches Infor-
mations- und Modelliersystem, sondern eine Vielzahl
einzelner Systeme, die primér auf Grund ihrer isoliert
betrachteten Funktionalidt entwickelt oder gekauft
wurden, die von verschiedenen Herstellern oder Auto-
ren stammen und die auf verschiedene EDV-Umge-
bungen ausgerichtet sind. Dies fiihrt zu einigen schwer-
wiegenden Nachteilen, vor allem:

— Verschiedenen Benutzeroberflichen

Der Benutzer wird gezwungen, verschiedene Benut-
zeroberfldchen zu erlernen, um auf inhaltlich weit-
gehend dquivalente Anwendungen zuzugreifen. Fiir
den Neuling ist dies abschreckend, fiir den gelegent-
lichen Benutzer verwirrend und fiir den Spezialisten
eine Zeitverschwendung. Zwei Beispiele aus unserer
Praxis mogen diesen Punkt illustrieren (Abb. 4).

— Inkompatiblen Datenformaten

Der Austausch von Daten zwischen den verschiede-
nen Systemen wird durch verschiedene Datenforma-
te erschwert oder gar verhindert. Es entstehen Infor-
mationsinseln. Daten werden oft mehrfach generiert
und eingegeben, weil ihr Austausch zu schwierig ist.
Das Zusammenfiihren von Information aus verschie-
denen Quellen, wie zum Beispiel Struktur- und
Priifdaten (eine oft gehorte Forderung der Endbenut-
zer in den F&E-Abteilungen) ist ineffizient, kom-
plex und teuer. Einige typische Fragestellungen aus
den Forschungslabors unserer Agro-Division mo-
gen diesen Punkt erldutern:

— IstSubstanz X in der Literatur beschrieben oder kauflich oder bei
CG vorhanden?

— Welche Substanzen der Klasse Sulphonylharnstoffe stammen

vom Chemiker X?

Welche Nicht-Triazole haben im Test X eine Bewertung von

mindestens y erhalten?

— Welche Metaboliten wurden bei Substanz X isoliert und charak-
terisiert?

Diese Fragen lassen sich durchweg nur beantworten,
wenn man in verschiedenen Datenbanken recherchiert
und die Information zusammentrigt.

Um die oben genannten Nachteile zu vermeiden, sollte
ein ideales Informations- und Modelliersystem fiir die
chemische Forschung einige Grundanforderungen er-
fiillen:
An allgemeinen Anforderungen soll das System:
— einen bequemen Zugang zu verschiedenen Informa-
tionsquellen gestatten
(das heisst Login-Sequenzen vereinfachen, etc.)

— eine konsistente Benutzeroberfliche fiir verschiede-
ne Anwendungen bieten
(einheitliche Zeichenmethoden, Eingabe- und Ab-
frage-Konventionen)

— einen transparenten Datenaustausch zwischen ver-
schiedenen Anwendungen ermoglichen
(beispielsweise soll es moglich sein, Forschungsda-
ten aus einer Datenbank zu extrahieren und an-
schliessend in eine andere Datenbank zu {iberneh-
men oder lokal zu Berichten zu verarbeiten)

Zusitzlich gibtes eine Reihe chemiespezifischer Anfor-

derungen. Es soll moglich sein:

— kombiniert nach Strukturen und Priifdaten suchen
(vergleiche die obengenannten typischen Fragestel-
lungen)

— chemische Strukturen, Text und Tabellen gemein-
sam abzubilden/auszudrucken
(das heisst Arbeitsberichte, Arbeitsanleitungen und
Publikationen ohne Schere zu erstellen)

Schliesslich gibt es eine Reihe von grundsitzlichen

technischen Anforderungen. Das System soll:

— eine lokale Vorbereitung der Arbeit sowie eine loka-
le Aufarbeitung von Resultaten gestatten

— Menii- und Graphik-orientiert sein
(dies ist eine Frage der Tauglichkeit fiir gelegentli-
che Benutzer)

— eine offene, erweiterbare Architektur aufweisen
(da es eine stets wiederkehrende Anforderung ist,
immer neue Applikationen anzuschliessen)

— eine heterogene EDV-Umgebung unterstiitzen

Projekt Chemiearbeitsplatz

Wir streben seit einiger Zeit ein System am Arbeitsplatz
des Chemikers an, das im Sinne einer Drehscheibe
fungiert und ein moglichst nahtloses Zusammenspiel
von verschiedenartigen, aus verschiedenen Quellen
stammenden und auf verschiedenartiger Hardware
laufenden Applikationen erlaubt (Abb. 5).

In diesem Diagramm sind noch einmal einige der
Anwendungen eingezeichnet, die iiber diese Drehschei-
be erreichbar sein sollen: Biirosysteme, Datenbanken
mit Priifdaten, Strukturdatenbanken, Reaktionsdaten-
banken, Syntheseplanungsprogramme und andere eher
spezialiserte Anwendungen.

Unter «nahtlosem Zusammenspiel» verstehen wir dabei,
dass sich die einzelnen Applikationen unter einer
gemeinsamen, soweit moglich uniformen Benutzero-
berfldche présentieren, und ihre Daten in einer fiir den
Benutzer transparenten Art und Weise austauschen —
soweit das eben technisch moglich ist.

Ein solches System ist in Abb. 6 skizziert.
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Aus der Sicht des Benutzers ist das Formulieren einer
strukturellen Recherche eine in sich abgeschlossene
Titigkeit, die Verarbeituung des Resultats ist eine
andere. Die Funktionalitit des Chemiearbeitsplatzes ist
deshalb in Einzelanwendungen aufgeteilt, die auch fiir
den Benutzer deutlich getrennt erscheinen. Die grund-
legende Architektur ist in Abb. 7 skizziert.

Ein wesentlicher Bestandteil dieser Architektur ist ein
verallgemeinertes Format fiir die Beschreibung chemi-
scher Daten, das derartig konzipiert ist, dass es die
Information zwischen allen heute geplanten und abseh-
baren Anwendungen vermitteln kann. Ein weiterer
wesentlicher Punkt ist, dass die am Chemiearbeitsplatz
vorbereitete Frage durch eine Reihe von Filterprogram-
men in die Sprache des jeweiligen Anwendungs-
systems im Hintergrund iibersetzt wird.

Frage-
formulierung

Umwandlung

Uebermittlung

@@ Anwendung 2 Anwendung 3
HJL\ HostB Host €

Interpretation
Aufarbeitung

}

Abbilden
Ausdrucken

Abb. 6

Der Losungsansatz basiert auf dem Einsatz intelligen-
ter Arbeitsplatzrechner (das heisst Workstations oder
PC’s), auf denen die Integrations-Software implemen-
tiert werden soll, und die tiber Netzwerke mit den
verschiedenen Host-Rechnern (im Hause oder extern)
kommunizieren. Dies ist in Abb. § schematisch darge-
stellt.

Der oben skizzierte Chemiearbeitsplatz wird in Zusam-
menarbeit mit einer Software-Firma entwickelt. Wir
haben heute die Pline weitgehend vorliegen, die tech-
nischen Fragen weitgehend geklirt, finanzielle Mittel
und Personal bewilligt. Ende 1990 soll das System in
Produktiveinsatz gehen. Uber die nichsten Jahre wird
es dann noch sicherlich Erweiterungen geben (zum
Beispiel die Teile fiir den Zugriff auf externe Hosts).
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Ein Teil eines ersten Prototyps ist in Abb. 9 gezeigt. Es
handelt sich dabei um ein Modul, das sich mit dem
Abbilden von Resultaten in einem Formular beschif-
tigt. Das wesentliche ist hier, dass das System die
abgebildete Information automatisch aus verschiede-
nen Quellen zusammengetragen hat (in diesem Fall aus
einer Strukturdatenbank auf einem zentralen VAX-
Rechner und einer relationalen Datenbank auf einem
SUN-Fileserver) und dass dies fiir den Benutzer
transparent ist. Analog wird das System spéter auch
anhand geeigneter Schliissel weitere Information aus
zum Beispiel Faktendatenbanken auf externen Hosts
abholen und ins Formular integrieren kdnnen.

Ausblick

Der Chemiearbeitsplatz, der hier in den Grundziigen
geschildert wurde, ist charakteristisch fiir einen Trend
in der gesamten Chemieindustrie. Es gibt heute minde-
stens 3 Software-Héuser und einen namhaften Hardwa-
re-Hersteller, die sich mit der Entwicklung von inte-
grierten Chemiearbeitsplitzen befassen. Man muss
deshalb damit rechnen, dass in den nichsten 1-2 Jahren

in den F+E-Abteilungen vieler chemischer Firmen
derartige Software im Einsatz ist und den Gebrauch von
Informations- und Modelliersystemen durch den End-
benutzer noch mehr erleichtert als das heute der Fall ist.
Fiir den Forschungschemiker sollte dies zu Verbesse-
rungen durch leichteres Zusammenfiihren von Infor-
mation (zum Beispiel Strukturen — Wirkungen — Mo-
delle) sowie zu Effizienzsteigerungen durch leichteren
und schnelleren Zugang zu verschiedenen Informa-
tionsquellen fithren. Man muss auch mit einer vermehr-
ten Nutzung der Informationsangebote rechnen, das
heisst unter anderem, erhohten Kosten fiir die Benut-
zung von Datenbanken auf externen Hosts.

Fiir den 1+D-Spezialisten wird es zweifellos zu einer
noch stirkeren Entlastung von Routineanfragen kom-
men. Da jedoch die neuen EDV-Werkzeuge am Ar-
beitsplatz des Chemikers zwar den Mechanismus des
Zugriffs auf die Informationsquellen verbessern, nicht
aber die inhaltlichen Schwierigkeiten beseitigen, wird
es auch zu einem steigenden Bedarf an komplexeren
Folge-Anfragen kommen, und vor allem zu einem
steigenden Bedarf an inhaltlicher Beratung, zum Bei-
spiel tiber die Erfassungskriterien und die Ausrichtung
von einzelnen Datenbanken.
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