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am Main) zugdnglich ist, siehe R. Fugmann, G.
Kusemann, J. H. Winter, Inf. Process. Manage. 15
(1979) 303.

[S] C. Jochum, in: Tagungsbericht 2. Vortragstagung

- Fachgruppe Chemie-Information (Aachen,

25.3.1985), Gesellschaft Deutscher Chemiker,

Frankfurt am Main (1986), S.51.

Beispiele fiir Online-Reaktions-Recherchen in CA

oder CRDS findet man z.B. in D. Rehm, F.-P.

Montforts, M. Ockenfeld, G. Wess: Online-Re-

cherchen in Datenbanken des Chemical Abstracts

Service, Verlag Chemie, Weinheim (1982), S.98—

103; E. Zass, in E. Ziegler (Ed.): Computer in der

Chemie (2.Aufl), Springer-Verlag, Berlin (1985),

S.24,44-46; E. Zass, Nachr. Chem. Tech. Lab. 32

(1984) 424; H. Mlodzik, in: 1. Deutsches Online-

Informationstreffen (Kéln 1980), Learned Infor-

mation Ltd., Oxford (1981), S.85; A. Finch, J.

Chem. Inf. Comput. Sci. 26 (1986) 17.

[7] CA entwickelt zur Zeit eine spezielle, mit
(Sub)struktur-Recherchen abfragbare Reaktions-
Datenbank unter Einbeziehung von Reagentien,
Losungsmitteln etc. Vgl. dazu D. Weisgerber, in:
Tagungsbericht 2. Vortragstagung Fachgruppe
Chemie-Information (Aachen, 25.3.1985), Gesell-
schaft Deutscher Chemiker, Frankfurt am Main
(1986), S.119; P.E. Blower, R.C. Dana: «Cre-
ation of a Chemical Reaction Database from the
Primary Literature», Vortrag bei der Chemical
Structure Association Conference Modern Ap-
proaches to Chemical Reaction Searching, York,
10.7.198S, im Druck (wir danken Dr. D. W. Weis-
gerber, Chemical Abstracts Service, Columbus,
fiir eine Kopie des Manuskripts).

[8] O. Schier, W. Nibling, W. Steidle, J. Valls, 4n-
gew. Chem. 82 (1970) 622; Angew. Chem. Int. Ed.
Engl. 9 (1970) 599; K.-H. Bork, Chem. Ztg. 96
(1972) 330.

[6

—

[9] P.G. Dittmar, N.A. Farmer, W. Fisanick, R.C.
Haines, J. Mockus, J. Chem. Inf. Comput. Sci. 23
(1983) 93; R. Attias, ibid. 23 (1983) 102; J.-E.
Dubois, Y. Sobel, ibid. 25 (1985) 326; E. Zass,
Nachr. Chem. Tech. Lab. 32 (1984) 502.

[10] Chem. Eng. News 60 (15) (1982) 26.

[11] S. Anderson, J. Mol. Graph. 2 (1984) 83; G. W.
Adamson, J. M. Bird, G. Palmer, W.A. Warr, J.
Chem. Inf. Comput. Sci. 25 (1985) 90.

[12] Uber Einzelheiten informiert auf Anfrage: H.R.
Kottmann, Molecular Design MDL AG, Wall-
strasse 8, CH—4002 Basel, Tel. (061) 232929.

[13] P.S. Zurer, Chem. Eng. News 63 (33) (1985) 21, 45.

[14] A. Kos (Basel), personliche Mitteilung.

[15] Zur Beschreibung des Ablaufs wird folgende No-
tation verwendet: [MENU-NAME], MENU-BE-
FEHL/OPTION, “MELDUNGEN DES SY-
STEMS”, “Eingabe iiber Tastatur”.

[16] Fiir eine Benutzung von THEILHEIMER oder
ORGSYN sind in jedem Fall entsprechende jahrli-
che Lizenzgebiihren zu entrichten. Zustandig fiir
das «academic program» ist Marjorie Faltens,
Molecular Design Ltd., 2132 Farallon Drive, San
Leandro, CA 94577 (USA).

[17) Chem. Eng. News 63 (34) (1985) 13.

[18] D.F. Chodosh, W.L. Mendelson, Drug Inf. J. 17
(1983) 231; Pharm. Technol. 7 (1983) 90.

[19] Informationen und Kontakt: Dr. D. Chodosh,
Distributed Chemical Graphics, 10788 Lockart
Road, Philadelphia, PA 19116 (USA).

[20] D. Chodosh (Philadelphia), personliche Mittei-
lung.

[21] A.P. Johnson (Leeds), personliche Mitteilung.

[22] A.P.Johnson, Chem. Br. 21 (1985) 59.

[23] E.J. Corey, A.K. Long, S.D. Rubenstein, Science
228(1985)408; A.K. Long, S.D. Rubenstein, L.J.
Joncas, Chem. Eng. News 61 (19) (1983) 22.
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[24] Uber Einzelheiten informiert auf Anfrage: Dr.
A.P.Johnson, Wolfson Unit for Computer-Aided
Design of Organic Synthesis, Department of Or-
ganic Chemistry, The University of Leeds, Leeds
LS2 9JT (U.K.), Tel. (0532) 431751 Ext. 6071
oder 6058.

[25] Inzwischen wurde das «Fiillen» des Bildschirms
beschleunigt; bei einer Suche erscheint automa-
tisch das erste Ergebnis auf dem Schirm, wahrend
die Suche fortgesetzt wird.

[26] Durch den Modus “P(roduct) NOT R(eactant)”
ist in ORAC die Bildung des Ringsystems (Ring-
schluss) impliziert. In REACCS fanden wir bei
Eingabe der Produkt-Substruktur in einer Reak-
tions-Recherche (Edukt nicht definiert) 10 Litera-
turzitate, die dann mit RXNDATA ... KEY-
WORDS = RCL (“‘ring closure” in THEILHEI-
MER, vgl. die Diskussion tiber Text-Recherchen)
auf zwei eingeschrankt wurden, von denen eines
die Bildung des isolierten Ringsystems beschreibt.

[27] Das Resultat der Recherche wurde im [CON-
STRAINT MODE] mit TEXT “PH(enyl)3P=C"
auf fiinf relevante Reaktionen beschrankt (vgl.
Abschnitt 4).

[28] Ergebnis-«Listen» aus solchen (Sub)struktur-Re-
cherchen kénnen mit denen aus Reaktions-Re-
cherchen nicht logisch kombiniert werden.

[29] Der Ausdruck fiir diese Abbildung wurde mit dem
Terminal HP2647A und dem Matrix-Drucker
HP2631G hergestellt.

[30] Anderungen in ORAC Version 6.0: Ausschluss
von Atomen an einer bestimmten Position mog-
lich; Wahl der Reaktions-Files (zur Zeit zwei
«Boxes» mit je 5000 Reaktionen) vor der Suche
(alle oder nur bestimmte); Suche wird nur mit
SEARCH, nicht mehr mit DISPLAY ausgelost,
das anschliessend zum Betrachten der Resultate
aktiviert werden muss.





