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11Descripcio de bases de dades d’informacio

quimica a Internet

11.1Introduccio

11.1.1 Definicio de base de dades

Una base de dades pot ser definida, tal com ho fa Abadal’, com “un
conjunt d’informacié basicament textual o alfanumérica que ha estat gravada en
un suport electronic i que disposa, a més a més, d’un programa informatic que
en facilita la recuperacio”. Codina?, per la seva banda, la defineix com “un
conjunt d’informacions relatives a un mateix domini del coneixement,
registrades en un suport llegible per ordinador i articulades en unes unitats
lbgiques anomenades registres”.

Una tercera definicio seria la recollida en el TermCatS, on es parla d'una
“estructura que permet rebre dades, emmagatzemar-les i extreure-les a peticid
d'usuaris multiples i independents entre ells”.

D’aquestes definicions es podrien destacar els dos trets més
caracteristics:

e El fet que es tracta d'informacid electronica, que necessita d’'un

ordinador o un aparell per a la seva consulta.
e Que disposa o necessita d’'un programa informatic per a poder
accedir a la informacio que hi tenen emmagatzemada. De fet, la

recuperacid _de la informacié®, el conjunt de métodes i

procediments destinats a extreure, de dades situades a la
memoria, informacions referents a un tema determinat, esdevé
una disciplina de la Documentacié desenvolupada des dels inicis

de la informacio electronica.

Una base de dades presenta una série de conceptes i termes necessaris
per a comprendre el seu funcionament que convé esmentar breument

préeviament al desenvolupament del capitol. Aquests son:
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Entitat: pot definir-se com Ila caracteristica comuna que
comparteixen tots aquells objectes que resten inclosos en una
base de dades. Aixi, en la CSD les entitats serien molecules amb
estructura cristal-lina resolta, essent doncs aquest el tret en comu
que pot permetre la inclusié d’'un nou registre en aquesta base de
dades.

Reqistre: unitat minima d’informacio de qué es composa una base
de dades. Aixi, en la CSD a cada resolucidé estructural d’'una
molécula li correspondra un registre, de la mateixa manera que en
un cataleg bibliotecari a cada document del fons bibliografic li és

assignat també un registre.

El que és pretén amb la creacié d’'una base de dades és, doncs, que

d’'un conjunt molt voluminds de registres, per tant, d’informacidé, es puguin

recuperar aquells que compleixin una série de condicions que s’especifiquen i

concreten en I'equacio de cerca. Per a aix0 és necessari haver creat camps de

descripci6 del registre.

11.1.2

Un camp és cadascuna de les arees d’informacio
especifica dins d’un registre. En els camps es troben definits els
atributs dels registres de manera que aixi com I'entitat és alld que
tenen en comu, els camps son alldb que ens permetra de
diferenciar-les, atés que recullen cadascuna de les
caracteristiques de les entitats i permeten que aquestes es
diferenciin entre elles. Evidentment, depenent de [l'entitat es
poden crear uns camps especifics, atés que les caracteristiques
d’'una molécula no seran les mateixes que les d’una fotografia o

d’'un document en general.

Breu introduccio historica de les bases de dades. Bases

de dades a Internet

Abadal’ situa I'origen de les bases de dades cap als anys 60, quan grans

institucions dels Estats Units productores de butlletins de resums (la NASA, la

National Library of Medicine i 'American Chemical Society) comencen a emprar
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la informatica per tal demmagatzemar i gestionar de forma automatitzada la
seva informacié. El 1966, també el Science Citation Index comenca a ser difos
en cintes magnétiques®.

Cal tenir en compte que crear una base de dades de qualsevol entitat
implica que la informacié ha d’estar prou ben estructurada per a qué els camps
puguin ser ben definits i permetin la diferenciacié eficient dels registres. Aixo i el
fet que siguin optimes per a treballar amb grans volums d’informacié féu que
les primeres fonts d’informacié en ser introduides en forma de bases de dades
fossin les obres de referéncia, atés que constaven d’una estructura
formalitzada, en format paper, i ja estaven pensades per a qué els usuaris en
fessin un lectura puntual més que no pas una lectura d’inici a final.

A principis dels anys 70 les bases de dades comencen a difondre’s. En
el camp de la Quimica, caldria destacar el 1976, quan CAS Online comencga a
ser operativa, per ser el 1980 consultable a través de distribuidors com Dialog o
més endavant a través de STN°. Una altra data a esmentar és I'any 1994 quan
la interficie de cerca de Beilstein Crossfire permet accedir al fons dels tractats
Beilstein i Gmelin®. Per la seva banda, el 1995 CAS desenvolupa Scifinder, per
a realitzar cerques a diverses bases de dades integrades en una mateixa
plataforma’. Finalment, el 1998 els productes de [I'Institute for Scientific
Information, com ara el Science Citation Index o el Journal Citation Reports,
s6n consultables a través de Web of Science®®.

Les primeres bases de dades en linia, de tipus sobretot comercial (és a

dir, de pagament) empraven les primeres xarxes de telecomunicacions per a la

seva difusio. Aquest fet déna lloc a la teledocumentacio, definida per Fuentes'®

com a la ‘utilitzaci6 conjunta d’ordinadors i telecomunicacions per a
automatitzar les operacions classiques de la documentacio, que permet I'accés
a la informacio de forma selectiva i a distancia”.

Posteriorment, el desenvolupament del CD-ROM obri una nova via per a
la difusi6 de la informacié electronica, atés que aquesta podia restar
emmagatzemada en un suport facilment manejable i que es podia instal-lar en
diferents ordinadors o en un servidor central.

Tot i aix0, la baixa frequéncia d’actualitzacié i el desenvolupament

d’Internet han esdevingut un fre per a esdevenir el suport majoritari. Es doncs,
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altre cop la xarxa de xarxes el mitja amb més futur per a la difusié de la
informacio electronica.

Les bases de dades més importants i amb un millor tractament de la
informaci6é (des del punt de vista de la quantitat i de la qualitat) continuen
essent les de tipus comercial, accessibles en linia mitjancant diferents
distribuidors, com ara STN o Dialog. Moltes d’aquestes sén produides per
altres institucions, generalment de tipus privat. Tot i aixi, a Internet han
comencat a aparéeixer diferents bases de dades les capacitats de les quals sén
també prou valuoses.

En aquest capitol no es pretén proposar la substitucio de les
subscripcions a bases de dades de pagament, ni influir en la decisio de la tria
entre les que son gratuites i les que no. Vagi en aquest sentit per endavant la
consideracié que la informacié ben tractada i optimament difosa ha d’implicar
una despesa de diners. El que es pretén és incidir en la necessitat que per a
dur a terme aquesta tria és necessari el coneixement previ de les fonts
d’'informacio

Convé recordar, tal com s’ha destacat en la introduccié de la segona part
d’aquest treball, que la Quimica té una caracteristica especifica respecte a
altres ciéncies, i és el fet que a part de la vessant académica, té al costat la
molt potent industria quimicofarmaceutica. La seva importancia economica de
la qual permet a la industria de productes informatius invertir en la creaci6 de
bases de dades de gran qualitat i de pagament, atés que el sector
quimicofarmacéutic sap de la importancia de tenir la millor informacio a I'abast,
tot i que aixo impliqui una despesa econdmica elevada.

Diferents autors han realitzat estudis sobre algunes de les més rellevants

bases de dades, com ara Scifinder''"°

Scholar), Beilstein Crossfire®'®'® Web of Science

19-23

(o bé la seva versio académica Scifinder

891 o bé el Cambridge

, @ més d’altres estudis comparatius, per exemple, entre
|24

Structural Database

bases de dades de Quimica Ambienta

La mateixa concepcié de les bases de dades i llurs capacitats han anat
variant al llarg dels anys. Meehan i Schofield afirmen que en els primers anys
no era gaire habitual la consulta directa per part de l'usuari'’. El motiu principal

era que les primeres bases de dades en linia necessitaven una més gran
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expertesa per al seu us i eren normalment emprades per documentalistes o
persones que havien dut a terme cursets especialitzats.

Actualment, pero, moltes bases de dades es presenten amb formats
encarats a [l'usuari final, amb interficies més amigables i llenguatges

d’'interrogacié molt meés senzills.

11.2Parametres de descripcid i classificacido de bases de dades

Diversos autors han classificat les bases de dades en funcidé de diferents

1,10,24

criteris que poden servir a la vegada per a definir alguns dels parametres

amb qué es poden descriure i avaluar. A tall d’exemple es mostra a la Fig. 11-1
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Fig. 11-1 Classificacio de les bases de dades en funcié de la
naturalesa de la informacié que contenen (extret de ref.: 10)
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A continuacié esmentarem altres criteris de classificacio tot proposant

alguns exemples, no necessariament relacionats amb la Quimica, pero si amb

el mon de la Ciéncia i la Tecnologia.

» Segons el tipus de suport

Com ja s’ha esmentat, la informaci6é electronica pot romandre en

diferents suports, podent ser un criteri per a diferenciar les bases de dades. Cal

considerar que no és unicament un parametre de presentacid, siné que pot

determinar la frequéncia d’actualitzacié, cosa que en determinades ciéncies

com, per exemple en Biotecnologia, pot ser clau.

e CD-ROM: té el gran avantatge per l'usuari de no haver-se de

connectar en linia, oferint la comoditat de poder-se triar la forma

distribuida (a través d'un servidor comu) o bé la instal-laci6 en

ordinadors concrets, questié aquesta que també pot dependre de la

llicéncia que s’hagi establert”®. El gran desavantatge seria que no es

poden anar actualitzant de manera continua siné que cal esperar a

la recepcié del nou CD-ROM. Alguns exemples serien Cambridge
Structural DataBase o bé Current Contents en CD-ROM.

o Actualitzades: sén aquelles bases de dades que, potencialment,

poden ser actualitzades dia a dia. Cal fer émfasi en la potencialitat,

atés que no necessariament n’és una consequéncia en el 100% dels

casos. Entre aquestes podem distingir dos tipus:

En linia: les primeres que hi va haver. Acostumen a ser de
pagament, i la informacié que ofereixen és d’alta qualitat.
Alguns exemples serien CAplus, WPI, BIOSIS, Gmelin o
Beilstein.

Via _web: dins daquest grup és on trobem la major
heterogeneitat, en tant com podem trobar bases de dades de
pagament i d’alta qualitat (com ara STN on the Web, Web of
Science) i d’altres gratuites amb millor o pitjor qualitat, que
seran |'objecte d'estudi d’aquest capitol. Per a descriure

aquestes és quan s’han de tenir en compte altres criteris.

Tanmateix, no es pot deixar de considerar el fet que algunes bases de

dades tenen multiples formes d’accés, podent-se trobar Chemical Abstracts en
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CD-ROM o accedir-hi a través de web (via STN on the Web) o bé en linia via
STN Express. A més a més, el mateix contingut d’'una base de dades es pot
presentar en diferents suports a I'abast aixi com en diferents interficies de
cerca, com succeeix en el cas de Medline, que pot ser consultada via PubMed
o bé via Scifinder Scholar, cosa que pot implicar en el darrer cas aprofitar la

indexacié de les molecules i la possibilitat d’'emprar la cerca subestructural.

» Segons el mercat objectiu

Aquesta classificacié ja fou suggerida per Abadal’, perd en aquest treball
ha estat ampliada i concretada en la vessant cientificotécnica.

e Gran public: bases de dades destinades a la societat en general,
com ara el cataleg de la Biblioteca de Catalunya.

e Professionals: bases de dades destinades a sector professionals

concrets i especialitzats, com ara BBDD de Dret tipus Aranzadi.

o Cientificotécniques: bases de dades amb wun alt contingut

cientificotécnic, pensades per a investigadors. Son oObviament
aquelles que ens interessen en aquest capitol. Dins d’aquestes,
distingirem entre dos ambits meés:
= Multidisciplinaries, com ara PASCAL, INSPEC, etc.
» Dins d’'una area concreta de coneixement, com ara Medline,
MathScinet o Analytical WebBase.

En aquest sentit caldria comentar que tot i que Scifinder Scholar,

per exemple, és considerada com a paradigma de base de dades
destinada als quimics, la realitat és que la cobertura de literatura
cientifica que duu a terme fa que actualment pugui ser
considerada com a interdisciplinaria en recollir informacio util per a
bioquimics, biotecnodlegs i biometges, entre d’altres, no només pel

fet d’'incloure Medline siné també per les revistes que cobreix.
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» Segons el tipus d’informacio

e Font: el resultat que dona és directe, hi podem trobar aquella

informaci6 que es pretén per a respondre a una necessitat

informativa concreta.

Textuals: aquest seria el cas d’Abreviations and Acronims of
Chemical Compounds, una base de dades d’acronims i
abreviacions de tipus quimic que sera comentada més
endavant en aquest mateix capitol.

Numériques/Grafiques: Aquestes son més importants i

nombroses en Quimica, com ara, per exemple I'lndex Merck o
NIST Webbook.

Textual-numériques-grafiques. Per exemple el format

electronic de Kirk-Othmer, Beilstein Crossfire o bé CAS React.

e Bibliografiques/Documentals: déna com a resultat referéncies

bibliografiques de documents on ampliar la informacié. Aqui caldria

concretar pel tipus d’entitat que conté, ates que pot tractar-se de:

Un sol tipus de documents: només articles com ara Science

Citation Index (tot i que després es pugui concretar per tipus
d’article), només patents com Espacenet o WPI, o nomeés
tesis doctorals com ara TDX, etc.

Diversos tipus de documents a la vegada: com ara Chemical

Abstracts (articles, patents, tesis, llibres, conferéncies, etc.) o
bé BIOSIS/RRM (informes técnics, articles de revisio i

conferéncies).

D’aquesta classificacié en funcié del tipus d’informacid, caldria matisar

que actualment i mercés a les noves tecnologies, es pot considerar que

s’ha trencat en molts casos la divisio classica entre les fonts secundaries

i les primaries (la diferencia de les quals rau en la possibilitat d’accedir a

la informacié directament o no) quant al format de base de dades, atés

que gracies a opcions com ChemPort® o al mateix fet que les bases de

dades incloguin sovint el text complert (el cas d’Espacenet) fa que

aquesta frontera encara real en el mén de les fonts d’informacid en
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paper, en el cas de la informacié electronica resti molt més difusa com a
consequencia, en molts casos, de la implementacio d’Internet.

Aixi, el concepte de considerar una base de dades com a font
secundaria perquée l'edicid en paper ho és podria haver-se de variar.
Aquest fet fa que es pugui considerar un altre parametre dins d’aquesta
classificacio com seria la consideracidé de si es tracta d’'una base de
dades documental de text complert, si conté eines com ChemPort®® o
CrossRef?” (la qual cosa la deixaria a mig cami, perqueé el text complet
no resta incldos en la mateixa base de dades pero facilita 'obtencio del
document) o bé si no conté cap mode d’enllagar al text complet, essent

doncs completament secundaria.

» Segons l'origen

Aquest parametre permet explicar algunes de les capacitats en funcié de
d’'on provenen les base de dades. Pot distingir-se en dues families:

e Les provinents d’obres existents ja en paper

= D’obres de referéncia primaries, com ara Beilstein Crossfire

(que engloba els tractats en Quimica Gmelin i Beilstein), Kirk-
Othmer (que prové de I'Enciclopédia del mateix nom), entre
d’altres.

= De publicacions secundaries, com ara B/OSIS (que proveé de
Biological Abstracts, COMPENDEX (que prové d’Engineering

Index), Science Citation Index (del mateix nom), entre d’altres.

Totes aquelles bases de dades l'origen de les quals resta lligat a la font
en paper tenen normalment com a caracteristiques una major antiguitat (i en
alguns casos aix0 pot implicar major cobertura), un major coneixement per part
dels usuaris (i normalment implica més demanda) i en alguns casos una
estructuracié que pot seguir la versio en paper tot i que també es pot trencar la
seva verticalitat, donant un veritable valor afegit a la base de dades (com ara la
hipertextualitat o els modes de visualitzacid). Cal recordar que aquest tipus
d’obres foren les primeres a passar a format electronic per la gran quantitat
d’'informacié que contenien, aixi com per lalt grau d’estructuracié que

mostraven.
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Aixi, per exemple, el fet que CAplus parteixi de Chemical Abstracts
permet que es pugui cercar per la situacié dins la versié en paper, com
succeeix en el cas de la patent alemanya del 1906 que duu per titol Readily
soluble and stable double compounds of thiourea with silver salts i que pot ser
cercada a la vegada per la seva localitzaci6 en el volum 2 de Chemical
Abstracts en paper, resum 8223, o bé emprant la cerca per identificador de
Scifinder Scholar tot introduint CA2:8223.

Aquesta antiguitat pot presentar algun desavantatge en certs casos
suposadament de tipus técnic per tenir registres antics juntament amb d’altres
de més recent. Per exemple, la cerca per citacions que Scifinder Scholar
incorpora (semblant a Science Citation Index) tan sols és possible en els
documents a partir d’'un cert any (inicis de les revistes electroniques) i no pas

en tots.

e Creades directament en versid electronica, com ara Protein Data
Bank, SDBS, ChemlID, etc., moltes d’elles de tipus font. El fet de ser

creades de bell nou també pot comportar l'avantatge de crear

capacitats diferents de cerca tot aprofitant les noves tecnologies.

» Segons la forma de pagament

Aquest criteri no és unicament per diferenciar entre fonts d’'informacio,
sind que pot ser un criteri per a diferenciar entre diferents formes d’accedir a
una mateixa base de dades.

o Gratuites, com ara Protein Data Bank, ArXiv, etc. perque per
exemple tot i que Medline pugui ser, per exemple, gratuita,
existeixen les versions de pagament que milloren diferents opcions
com ara la forma de consulta (més interficies de consulta, més
capacitats d’acotar, més indexacié) o bé la forma de guardar
resultats (enregistrar tasques/historial). Actualment, a través de la
xarxa n’estan apareixent moltes de documentals, de les mateixes
editorials i de portals que recullen aquesta informacié mitjangant
motors de cerca. Les bases de dades de patents de les oficines de
patents (Europea, Estats Units, Japd) han realitzat un gran esforg¢ en

aquest sentit.
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e Pagament, com ara les distribuides per STN. Poden existir també
diferents formes de pagament:

= Un unic pagament per a fer totes les opcions possibles.

= Pagament per nombre de consultes (ideal per a empreses

petites).

= Pagament per forma de visualitzacido, o bé per nombre de

referéncies obtingudes.

= Pagament segons el tipus d’institucié (si és Universitat o

Empresa). Ex: Scifinder i Scifinder Scholar, tot i que entre
aquestes dues existeix alguna capacitat diferenciada com la
forma de creacio d’informes de resultats, per exemple.

= Pagament diferenciat si es disposa de la publicacié

secundaria en paper en el cas de les bases de dades que
tenen en aquesta el seu origen, com succeia amb Scifinder
Scholar per a institucions que tenien Chemical Abstracts en
paper.

Totes aquestes questions es negocien en la contractacio de la llicencia.

> Segons l'usuari que ’ha de consultar

¢ Intermediari: persona que realitza la cerca per a una altra, molt
habitual en els serveis bibliotecaris i departaments de documentacio
en empreses, acostumen a ser persones expertes en la consulta de
bases de dades en linia, sobretot en les tradicionals, ja siguin
documentalistes o cientifics formats en la Recuperacid de la
Informacié.

e Usuari final (end-user en anglés): entenent com a tal aquella persona
que té la necessitat informativa i que fa us directament de les bases

de dades.

Aquesta distincio es pot veure reflectida en I'amigabilitat que presenten,
les opcions de visualitzacio i els operadors que cerca, atés que tot sovint les
bases de dades encarades o creades per a l'usuari final no incorporen tots els
operadors possibles, com ara operadors de proximitat més complexos (on es

poden triar, per exemple, el nombre de paraules que volem entre dues paraules
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clau), sin6 que empren finestres desplegables per a triar els camps i Unicament
operadors booleans ja escrits per a no haver de construir complexes equacions
de cerca, cosa que a la vegada pot empobrir el procés de cerca.

Per a posar un exemple clarificador d’aquesta diferéncia, esmentarem
les diferents formes de consulta de STN International (distribuidor coparticipat
per CAS, 'alemanya FlZ Kalrsruhe i la japonesa JST), com ara STN, STN Easy
(pensada per a usuaris finals) o bé STN on the Web, amb una amigabilitat molt
major’®?,

Tal com s’ha esmentat anteriorment, una de les tendéncies de canvi de
les bases de dades és el fet que cada cop més s’esta tendint a donar prioritat a
aquelles destinades a l'usuari final, presentant interficies més amigables tot
tenint en compte el procés d’aprenentatge que els usuaris han hagut de dur a
terme per a navegar eficientment per Internet. Aixi, les noves bases de dades
que van apareixent tendeixen a presentar entorns hipertextuals semblants als

d’Internet i interficies on tan sols calgui escriure paraules clau.

» Segons l'idioma

Per a contemplar aquesta darrera classificacié cal tenir ben present que
en Ciéncia i Tecnologia la gran majoria de bases de dades son en angles, la
llengua més internacional també en el cas de la Quimica, sobretot perqué les
grans productores empren aquest idioma en els seus productes informatius.
Altres idiomes emprats poden ser l'alemany i el japonés, atés que les
comunitats amb aquest idioma son també industrialment for¢ca potents. Aquest
fet, pero, implica tot sovint que aquestes bases de dades aixi com d’altres fonts
d’'informacid deixin de ser consultades, sobretot les japoneses, per la resta
d’usuaris.

Quant a I'espanyol, s’haurien de destacar dos productes: ICYT, Ciencia y
Tecnologia, produida pel CSIC i les bases de dades que depenen de la Oficina
Esparola de Patentes y Marcas, com ara OepmPat o bé Espacenet, que tot i
que és una base de dades de patents d’arreu del mon, la seva interficie és

consultable en espanyol.
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11.3Estudi selectiu de bases de dades presents a Internet

Es va creure oportu engegar un estudi sobre un tipus de bases de dades
poc estudiat d’entre les que contenen informacidé quimica, aquelles que resten a
Internet i que sén de tipus gratuit, tot i que en algun cas es demani un registre
previ a l'usuari. Aquest tipus d'estudi ha estat realitzat en altres branques
cientifiques, com ara la Biologia®®®. Per les caracteristiques d’Internet, en
aquest estudi es proposa un criteri selectiu, atés que la gran quantitat de bases
de dades d’informacié quimica en feia inassolible un d’exhaustiu.

Es decidi estudiar aquelles que fossin de tipus gratuit, tot i que algunes,
tal com s’especificara, requereixin que l'usuari s’hagi registrat préviament.

Tanmateix, es va dur a terme un extens treball previ de revisié de més
de 100 bases de dades per a la seleccié d’aquelles considerades més utils per
als quimics. Es considera rellevant esmentar que és possible trobar moltes
bases de dades amb pocs registres, poques capacitats de cerca, baixa
frequéncia d’actualitzacié (de vegades tan sols son creades i penjades i no es
torna a modificar el seu contingut), fet que prova que generalment gratuitat i
qualitat no van del bracet en els fluxos d’informacié quimica.

Aixi doncs, els objectius d’aquest apartat son:

» Establir uns criteris d’avaluacio de bases de dades quimiques que
puguin ser emprats per tal d’aconsellar la seva consulta o la seva
inclusio en un directori selectiu (com el descrit en el capitol X).

» Establir una classificacié del tipus de bases de dades a Internet
més utils en Quimica, per tal de reflectir quines sén les
necessitats informatives que preferentment poden dur a terme un
procés paral-lel (que no substitutiu) a la cerca en bases de dades
comercials.

» Avaluar si Internet ha aportat la creacié d’algun concepte nou en
la consulta de bases de dades que no hagués estat ja incorporat
en les tradicionals en linia o al contrari, si les noves tecnologies
permeten emmagatzemar molta informacié perd potser no
incorporen opcions de cerca especificament quimiques com ara la

cerca estructural o subestructural.
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11.3.1

>

>

Descriure aquelles bases de dades de diferents tipus que hagin
estat considerades com a més rellevants, tot emprant uns
parametres de descripcid especifics per a la informacié quimica.

Concretar propostes de millora i tendéncies de futur en la creacié

de noves bases de dades presents a Internet.

Criteris de descripcio de les bases de dades

Els criteris que s’empraran per a descriure les bases de dades, alguns

d’ells ja utilitzats en I'avaluacié dels directoris, son els seguents:

A.

Creador (empresa, institucio, ...): aquest criteri té la seva
importancia atés que s’estan estudiant les bases de dades
gratuites i d’aquesta manera es pot establir quines institucions
majoritariament en sén les creadores.

Any de creacié: des de quan esta activa aquella base de dades

. Visibilitat: nombre de pagines amb un enllag dirigit cap a elles.

Cal tenir en compte que en aquest cas no pot ser considerat
unicament un criteri qualitatiu, atés que es pot tractar una base de
dades excellent perd només per a un tipus d'usuaris en una
subdisciplina quimica concreta, cosa que fara que sigui menys

referenciada.

. Nombre de registres que conté: criteri clau, atés que permet

saber si és possible emprar-la per a tot tipus de necessitat o bé si
té limitacions quant a la possibilitat que ofereixi una bona

resposta.

. Cobertura: aquest parametre es refereix tant al tipus d’entitat que

conté com a d’altres criteris, per exemple d’acotacié cronologica o
tematica.

Estructura del registre: el tipus de camps que conté, si s6n de
tipus textual, numeéric, grafic, si esta organitzat o bé hi ha tota la

informacio sense separacio visible de les caracteristiques.

. Usuaris potencials: aquest criteri resta molt unit als dos

anteriors, atés que en funcio del tipus i I'estructura del registre i la
seva tematica es pot destriar quin és l'usuari potencial, o dit d’'una
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altra manera, el tipus de necessitat informativa que pot ajudar a
respondre.

H. Descripciod dels tipus de cerca: en aquest apartat es descriura
quins tipus de cerca empra, si hi ha interficies simples i
avancades, possibilitat de buscar per grafica, etc.

I. Facilitat de navegacié/disponibilitat de menu d’ajuda: el que
es pretén és comprovar si €s una base de dades optima per a un
usuari final, o bé, per la poca informacié d’ajuda de qué disposa o
els modes de visualitzacio, el seu Us presenta certes mancances.

J. Frequéncia d’actualitzacié: atés que resta en web, cal
comprovar, sempre que sigui possible, cada quan s’actualitza en
els registres o bé se’n creen de nous.

K. Mode d’inclusié: hi ha algunes bases de dades que poden
convidar a l'usuari a introduir registres, cosa que tot i facilitar un
entorn associatiu pot implicar un baix nivell de confianga en les
dades obtingudes.

L. Formats de visualitzacié: cal comprovar si es tenen en compte
la utilitzacid, sobretot en les bases de dades moleculars, de
connectors per a visualitzar-les o bé d’altres possibilitats.

M. Altres: qualsevol altre comentari que es consideri valuds per a la

seva descripcio i que no hagi estat inclos en cap altre apartat.

11.3.2 Descripciéo de les bases de dades seleccionades en

aquest estudi

S’han seleccionat 24 bases de dades presents a Internet tenint finalment
en compte les seguents concrecions:

e Havien de ser bases de dades de tipus gratuit o que unicament
calgués un registre previ per part de l'usuari, com ara Beilstein
Abstracts que resta dins del portal Chemweb.com i que demana
que l'usuari s’hagi registrat tot i que sense efectuar cap tipus de

pagament.
e Es va triar un ventall prou heterogeni per tal de poder mostrar
duna manera prou amplia [l'adaptaci6 d’aquestes fonts

d'informacié en lI'entorn web, cosa que ha de permetre copsar
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quins tipus de bases de dades s’han adaptat de manera més
eficient o poden respondre millor a les necessitats informatives del

quimic.

Les bases de dades que han estat finalment seleccionades per al seu
estudi son les que es presenten en la seguent classificacid, on ja s’especifica el
tipus de recurs en funci6 del tipus d’'informacié que recull. EI nombre de bases
de dades en cada cas ja reflexa quines han estat les més adaptades a Internet i
també aquelles que millor ho han fet, atés que s’han seleccionat preferentment
els recursos de major qualitat.

En la pagina seglent es presenta la classificacié de les bases de dades
presents a Internet des del punt de vista quimic, incloent ja aquelles que seran
tractades en aquest apartat. Aquelles fonts d’'informacio que presentin diferents
tipus d’informacié romanen repetides, com ara el cas de Toxnet, que pot ser
interpretada a la vegada com a base de dades documental i de tipus molecular,
pel que les bases de dades moleculars (HSDB i ChemlIDplus) que inclou resten
diferenciades de les documentals. Aixi, també Chemfinder resta repetida en la
classificacio, en ser una base de dades molecular a la vegada que de pagines
web, en aquest cas de certes pagines que parlen de cada molécula.

El format escollit per a presentar les dades ha estat en forma de taules.
En les files es recullen les caracteristiques de cadascun dels parametres
escollits en la descripcio de les bases de dades, que fou revisada l'abril de
2003.

Unicament la descripcié dels tipus de cerca s’efectuara separadament
per tipus de bases de dades, atés que és una de les parts que considerem que
necessiten una major extensio per a explicar cadascuna de les capacitats que
ofereixen les bases de dades d’aquest estudi. En aquest punt es concretara,
per exemple si les bases de dades moleculars permeten cerques
subestructurals, a través de quin tipus d’interficie aixi com les prestacions que

ofereix.
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Bases de dades

=1 NIST WebBook, 2 Chemfinder,

3 ChemliDplus, 4 ChemExper,

e Moleculars 5 Enhanced NCI Database

o Dades estructurals < Browser, 6 Polycyclic Aromatic
Hvdrocarhon Structure Index

=1 NIST WebBook, 2 Chemfinder,
o Dades fisicoquimiques <3 ChemlDplus, 4 ChemExper,
7 SDBS, 8 HSDB, 9 SOLV DB

f-4 ChemExper 5 Enhanced NCI
Database Browser, 10 ChemDat —
The Merck Chemical Databases,
o Catalegs comercials { 11 Search Center — Sigma-Aldrich
Catalog, 12 Chem.com,
13 MetaXChem Chemicals,

\

o Dades de seguretat/ {' 3 ChemlIDplus, 8 HSDB
perillositat

e Documentals
o MSDS {- 14 TheMSDS.com
o Pagines web® { 2 Chemfinder, 15 Scirus

. =15 Scirus, 16 Toxnet, 17 Beilstein
o Articles Abstracts, , 18 Infotrieve - Article Finder,
19 MetaXChem Articles

o Patents {' 20 Espacenet, 15 Scirus
o Tesis doctoralsy® 21 TDX, 22 Teseo

e Textuals

o Acronims {' 23 Abbreviations of Chemical Compounds

o Nomenclatura {'6 Polycyclic ~ Aromatic  Hydrocarbon
Structure Index

e Altres {24 World Database of Crystallographers

® Equivalents als motors de cerca, ja vistos majoritariament en el capitol X. Tal com
llavors es va esmentar, bases de dades de diferents tipus de documents poden incloure entre

els seus registres llocs web, i aquestes seran les descrites en aquest capitol.
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ler Chemistry WebBook

NIST Standard Reference Database Number 69 - March, 2003 Release
View: Search Options, Models and Tools, Documentation, Notes
Show Credits

HNIST reserves the right to charge for access to this database in the future.

Search Options tp

General Searches Physical Property Based Searches

e Formula e Jon energetics properties

o Mame ® Vibrational and electronic energies
e CAS registry number e Nlolecular weight

® Feaction

o Author

* Structure

Models and Tools top

» Thermophysical Properties of Fluid Systems High accuracy data for a select group of fluids.
o Group Additivity Based Estimates Estimates of gas phase thermodynamic properties based on a submitted structure.

Fig. 11-2 Fragment de la pagina web NIST Chemistry WebBook

-
mFi
Database & Internet Searching

ChemFinder (Free Searching) ChemINDEX The Merck Index

Enter a Chemical Mame, CAS Mumber, Malecular Formula or Weight
Use * for partial names (2.9, ben™®)
Search here for free, For professional searching, use ChemINDEH,

Search |

Substructure Query with Plugin | Download Free Plugin | Add a Compound | Search Tips | Glossary
Individual access to ChemFinderis complimentary on a limited basis. Access by corporations, academic institutions
and qovernment organizations iz qranted on an enterprise subscription basis,

Please contact databases @ cambridgesoft.com for enterprise subscription infarmation,

Reference Databases ;la;e Ppg]—l.tlp éI'l]:Is? s
. = homiNDEX Subscribe to ChemI ,a
ChemFinder  [FREE] Search  About gchen Professional’s version of
ChemIMDEX Search  About - i,- ChemFinder...
NCI e . s Search with no ads.
The . « Get all available hits,
The Merck Index Search  About Professional's nat just the first 25,
ChemFAnder.Com

Chemical Databases & Export your hit lists,

Chemacy et Search  About ChemINDEX & NCI
Personal Internet Edition:

Chema&Ck Pro Search  About One Year Subscription
ChemaCkx Pro & D only  About Commercial Price: $149.00
ChemaCx-5C Pro - Educational Price: £49.00
Reaction Databases Student Price: $29.00
Organic = Learn More BUY
i FREE
Synthems Search  Absut An Enterprize Internet Edition for corperations,
di e universities, libraries, is also available, Email databases
Compendiurm of Chira Eeapchs Shout @ cambridgesoft.com for infarmation,

Ausiliary Applications

Fig. 11-3 Fragment de la pagina web Chemfinder
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Taula 11-1 Descripci6 de NIST WebBook i Chemfinder

1 NIST WebBook>*

2 Chemfinder™

Creador

National Insitute of
Standards and
Technology, institucio
publica dels Estats Units
creada el 1901

CambridgeSot, una
empresa que ofereix
altres serveis a través
del seu portal

Any de creacié 1996 1995
Visibilitat 1460 4250
Nombre de registres que | )\ i\ iament 48.000 Vora 75.000
conté
Dades numériques,
fisicoquimiques i Dades numeériques de
Cobertura estructurals de molecules | molécules relativament

organiques i petites
molécules inorganiques

conegudes i senzilles

Estructura del registre

Formula, pes molecular, CAS
Registry Number, estructura
quimica, sinonims, dades a
'abast (espectres, dades
termodinamiques), estructura
en2-Di3-D

Nom, CAS Registry
Number, Sindonims,
Férmula, pes molecular,
punts d’ebullici6 i fusid,
solubilitat, enllagos a un
recull de 8000 pagines on
es parla d’'aquesta
substancia

Usuaris potencials

Mateix tipus d’'usuaris que
necessiten emprar un
manual tipus Handbook,
quimics en general amb
una necessitat puntual de
consulta

Qualsevol cientific que
necessiti una dada
concreta o bé trobar
pagines web que parlin
d’una molécula

Facilitat de
navegacio/disponibilitat de
menu d’ajuda

Bona, diferents menus on
s’explica el contingut i els
tipus de cerca

Intuitiva, ofereix
enllagos per a
descarregar connectors
i glossari del significat
dels camps

Frequeéncia d’actualitzacio

Elevada, cada any
elaboren un informe dels
canvis i els nous
continguts

Baixa, molts dels
enllagos ja no sén
actius

Mode d’inclusio

Seleccio per part de la
institucio

En una versio anterior
permetia afegir
registres

Formats de visualitzacio

Arxius estructurals en

format mol, dades
termodinamiques en
Sistema Internacional o bé
en calories

Permet veure
molécules en 3-D
mitjangant el Chem3D
Plugin Net

Altres

Permet cerca per reaccio,
essent de les poques
bases de dades a Internet
que ho permet

A partir de la tercera
cerca en un mateix dia
cal registrar-se tot i
que és gratuit. Existeix
la versio de pagament
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& TOXMET Resource

Division of Specialized Information Services, NLIW
ChemIDglus Chemical Search Input Page

Welcome to a new and improved
version of Chem[Dpius!
New Last Updated: Febauary 2, 2003

i ChemIDplus

Structure Input Box

3AT369 Records
163095 Structures

Powered by Chemscape ™
hitip :Xwww. mdli. comc he mscape:

Data Jearch Type:

j |Equals

MName/Synonym

And optional Locator Code liit iz
|Please choose ane vl

[~

Structure Search Type:
|Substruu:ture Search x

Display | 10 7| Results

Display chemical stracture
usitig
Chime &
Change MNow
Java O

Saearch | Clear | Hel

See what users think of TOXNET! Browse the results of our recent survey

Fig. 11-4 Fragment de la pagina web ChemID

CHEM | 2,03

Expereact

ChemExper
Chemical
Directory

Home | Contact | Site map

ChemExper
Services

Hide Quick Search @ I

Hide Structure Search

[=lzle[=|=|o|z]o |t ©

% |

JME b

Iecuiar Editors, Novaris Pharma A6

Substructure search

Exact search

Fig. 11-5 Fragment de la pagina web ChemExper
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Taula 11-2 Descripcié de ChemiDplus i ChemExper

4 CCD ChemExper

3 ChemIDplus*® Chemical
Directory®’
ChemExper sprl,
Creador National Library of Medicine empresa amb seu a
Bélgica
Any de creacié 1999 1998
Visibilitat 866 117

Nombre de registres

367338 registres

70.000 substancies de 20
subministradors, es tracta
d’un cataleg de diverses

que conté 163088 estructures empreses integrat en un
de sol
Molécules quimiques, la majoria
Cobertura d’elles amb les seves dades de Substancies quimiques

seguretat, perillositat,
fisicoquimiques, etc.

ala venda

Estructura del
registre

Mitjancant diferents marcs diferencia
entre I'estructura molecular, noms i
sindnims, codis que té en les diferents
classificacions de regulacio i perillositat,
CAS Registry Numbers actual i
obsolets, enllacos a d’altres bases de
dades on es parla de cada substancia,
ja siguin moleculars com documentals

Nom, sindnims, formula
molecular, pes molecular,
CAS Registry Number,
punt de fusio, simbols de
perillositat, MSDS, dades
espectrals (5000 IR),
accés a dades
estructurals, accés a cada
subministrador oferint
dades de comanda,
puresa i codi dins del
respectiu cataleg

Usuaris potencials

Qualsevol cientific o metge amb
necessitats de dades puntuals
sobre substancies quimiques

Quimics que vulguin
saber quines empreses
comercialitzen un
producte que volen
adquirir

Facilitat de
navegacio/
disponibilitat de
menu d’ajuda

Bona, tot i que el sistema de marcs
pot confondre en determinades tries
que s’ofereix a l'usuari. Manuals
ben fets i comprenedors

Millorable, la veritable
interficie de cerca no
resta del tot visible

Frequéncia
d’actualitzacio

Elevada, darrera versio febrer 2003

Elevada, atés que les
empreses son les
primeres interessades

Mode d’inclusio

Seleccio per part de la institucié

Permet a les empreses
afegir els seus

productes
Formats de . Arxiu estructural en
. . ‘s Arxiu estructural en format mol
visualitzacio format mol

Altres

Un exemple que no tota la
informacié de qualitat ha de ser de
pagament, tot i que depén d’'una de
les institucions més reconegudes,
de tipus public, amb visié d’assistir

als seus usuaris
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Editor .. Hitlist Detail Display l List Mor .- Help Fag News .. Credits

Database status: 250251 open structures ready for searching,
hlail Wolf D, Ihlenfeldt for bug reports, comments and gquestions (and CC to Mare C. Nicklaus if you like).

Query Type 7] Negate 7] Query Data Value 7]
|
Editar || =

19 | NSC Number(s)

-
=

CAS MNumbers) < |

19 |Farmula... :
Recaord Number(s) Sl " j
halecular Weight Range ~ |

B (Murnber of Atoms Range [ Edit |
Mumber of ESSR Rings Range kel I j
Murnber of H-Bond Donors Range |

18 |HMumber of H-Bond Acceptors Range [] :
Murber of Rotatable Bonds Range m" j
MNurber of Catalyst Conformers " I Examinar... |
Exact Struciure... [} [] I 5
Connect query fields by: AND @& orRO XORO
Max. number of hits and search time: |1 i} hits, IHU seconds | Background job na.medl
Output Format: [HTML Table with Samples =] preferably 30
Output Sort [NSCMumber =l

Fig. 11-6 Fragment de la pagina web Enhanced NCI Database Browser

NIST Special Publication 922

Polycyelic Avomatic Hydrocarbon Structure Index

Lane C. Sander aud Stephen A, Wise

Chemical Science and Technology Laboratory

' Wational Institute of Standards and Technology
Gaithersburg, MD 20899

NIST Bpecial Publication 922 "Polyeyclic Aromatic Hydrocarbon Stracture Index” is presented as an aid in the identification of the chemical
stractures and nomenelature of 660 comtmon (and not so corumor) polyeselic aromatic hydrocarbons (PAHE). This electronde wersion of the
Structure Index allows wou to browse or seatch to display name(s), chemdeal structures, Chemical Abstract Service (CAT) Registry numbers,
molecular weights, and molecular descriptors. The database may be searched by name and/or molecular weight. From each stracture record you
cat dlgo display pages from the otiginal print publication, and chemical stractures may be downloaded as Windows metafiles or molfiles. This
work was undertaken in part to provide a self-consistent source of length-to-breadth (L/B) ratio data for PAHs, and 3P 922 represents the most
comprehensive listing of caloulated L/E ratios published to date.

Search

Compound Hame | contains ¥

Wlolecular Weight " . 1
RpEAR Rl begins with I

encls with
Erwiar|'®
is not

before
after

Browse

I:: Start with last structure | |Sta.rt with first structure = |

| AlphabeticalIndex | [nteoduction T

Fig. 11-7 Fragment de la pagina web Polycyclic Aromatic Hydrocarbon Structure Index

450



Descripci6 de bases de dades d’informacié quimica a Internet

Taula 11-3 Descripcié d’Enhanced NCI Database i Polycyclic Aromatic Hydrocabron Structure Index

5 Enhanced NCI Database®®

6 Polycyclic
Aromatic
Hydrocarbon
Structure Index*

Creador

Computer Chemistry Center
(Alemanya) i National Cancer
Institute (Estats Units) amb
col-laboracio d’empreses com ara
Novartis o ACD Labs

National Insitute of
Standards and
Technology, institucio
publica dels Estats
Units creada el 1901

Any de creacioé 1996 1997
Es tracta d’'una nova versio, pel que
P I'enllag encara no ha estat prou
Visibilitat actualitzat i s’ha considerat més 49
adient no calcular-la
Nombre de reqlstres 250,251 660
que conté
Es tracta de la versio
Estructures moleculars de - ,
substancies quimiques amb altres electronica d una obra
Cobertura de referéncia de

dades numériques experimentals o
calculades

molécules policicliques
aromatiques

Estructura del
registre

Un registre forga llarg que recull
informacié molt heterogenia, des de les
dades habituals a dades de perillositat
(calculades), concentracio en la cél-lula,
etc. Hi ha un apartat que recull enllagos

a altres bases de dades
complementaries, com ara NIST
WebBook, Chemfinder o ChemIndustry

Ofereix els diferents
noms d’aquest tipus de
molécules de dificl
nomenclatura aixi com
el CAS Registry
Number i una
numeracio dels atoms

Usuaris potencials

Cientifics preferentment interessats
en dades estructurals

Quimics, sobretot
organics, amb
dificultats de trobar el
nom normalitzat de
molécules policicliques

Facilitat de
navegacio/
disponibilitat de
menu d’ajuda

Bona, cal una mica de practica
atesa la gran quantitat de
parametres que l'usuari pot emprar
pero el producte resta ben presentat

Senzilla, atés que I'obra
és forca concreta i facil
de consultar

Frequéncia
d’actualitzacio

Elevada

Tan sols es la
transcripcio d’'una obra
en format paper sense

intencié formulada de
ser actualitzada

Mode d’inclusio

Per part dels creadors

Tria per part dels
creadors

Formats de
visualitzacio

Arxiu estructural en format mol, pdb,
Rasmol, Smiles, etc.

Permet descarregar
I'arxiu en format mol o
en wmf

Altres

Es pot considerar la base de dades
amb la millor interficie de cerca de
totes les descrites
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Search Compounds Search NMR Search MS
13 : 1 5

Compound Name: G SRR

Mass No. In
| — —
Molecular Formula: [anD = | |AND =] | ]
| [anD = | jAND =] | 1]
Numiber of Atoms: IANDﬂ I IANDj I

Carbon I TUI
Hyd.rogenl tol
Cicyrgen I tol
Hitrogen I tUI

Alolecular Weight:

tol

CAS Regisiry No.: I
SDBS MNo.: I

Clear |

o] |
allowance iIE,I]

NOT I to
Ii
Clear |

|AND =] |
allowratice :JI],E

HOT |— ta
—

Clearl

]
]

Clear |

Eronlto Hosne Pa,

Auan: |

Clo=e All I

Fig. 11-8 Fragment de la pagina web SDBS

About *» Contact » Search

Mational Library of Medicine
Specialized Information Services

SIS

Hazardous Substances
Data Bank

Databases
Bl
IRIS [i]
Genetic Toxicology

[Wait-Databases ]

TOXLINE

DART/ETIC

TRI

zlfiz}=]=

ChemliDplus

TOXNET Home

Search | Clear |

For chemicals, add synonyms
and CAS numbers to search:

& yes Mo

Limits | Browse the Index|

[ Tow. & Env. Heatth  [* TOXMET I HSDB

Other NLM Resources

DIRLINE
Hazhap
AltBib

Tox Weblinks

WEDLINEplus
ToxEnv. Health subset

PubMed
HLh G ateway

Locatarples
Support Pages

Help
Fact Sheet
Sample Record

HEDB Scientific Reviawn
Fanel

U.%. Mational Library of hedicine, 2600 Rockille Fike, Bethesda, MO 20854,
Mational Institutes of Health, Department of Health & Human $ervices
Copyright and Privacy Palicy, Freedom of Information Ao, Accessibility

Customer Service: tehip @eh nlm.nih.gow.

Fig. 11-9 Fragment de la pagina web HSDB
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Descripcié de bases de dades

d’informacié quimica a Internet

Taula 11-4 Descripcié de SDBS i HSDB
8 Hazardous
7 SDBS* Substances Data
Bank (HSDB)*'
National Institute of Advanced National Library of
Creador Industrial Science and Technology Medici
(Japd) edicine

Any de creacié

Iniciada I'any 1982, formalment
enllestida 'any 1999*2

Es consulta a partir de
Toxnet, que sera
descrit més endavant

Es consulta a partir de

Visibilitat 487 Toxnet, que sera
descrit més endavant

Nombre de 30.300 registres, 20.500 espectres

registres que | MS, 13.700 RMN 'H, 11.800 RMN '°C, 4.671
conté 47.300 IR, 3.500 RAMAN, 2.000 ESR

Substancies perilloses

Cobertura amb diferents estudis

Molécules Unicament organiques

realitzats i amb
avaluacié d’experts

Estructura del
registre

Nom (i sindnims, férmula molecular,
dibuix 2-D, pes molecular, CAS

i tabulats)

Registry Number, espectres (en grafica

Efectes sobre humans,
toxicitat en animals,
tractament meédic en
cas d’emergéncia,
metabolisme,
farmacologia,
propietats
fisicoquimiques,
referéncies on
aprofundir la
informacid, sindbnims i
identificadors

Usuaris
potencials

Quimics que volen saber les dades
espectrals d’'una molécula o bé quines
molécules poden correspondre a

determinats senyals en els espectres

Quimic, bioquimis i
metges que volen
saber els efectes toxics
de substancies
quimiques

Facilitat de
navegacio/
disponibilitat de

Molt intuitiva, manual d’ajuda on resta
les diferents opcions de cerca

Molt bona, presenta
manuals d’ajuda i una
descripcio prévia

. ) explicades acurada del que es pot

menu d’ajuda P trobgr P
Freqliéncia Elevada, darrera abril

d’actualitzacié Darrera marg 2001 2003

Mode d’inclusio

Per part dels creadors

Per part dels creadors

Formats de
visualitzacio

Altres

Apart de certs catalegs comercials que
ofereixen dades d’analisi de puresa,
Unica alternativa de certa qualitat,
segons el nostre coneixement, a les
bases de dades comercials d’aquest

tipus d’informacié
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Capitol XI

ncmn SOLV-DB’

National Cenler for
Manufacturing Sciences

Choose Solvent Lookup Criteria: - {How to use these selections.)

| Solvent Name I Select By Solvent Name

| Chemical Abstracts Number I Select By Chemical Abstracts Number
| Sax Number I Select By Sax Number

| Chemical Formula I Select By Chemical Formula

| Select By Chemical Category I Select By Chemical Category

| Select By Property Range I Select By Property Range
| Select By Matching Text I Select By Matching Text
| Select By Synonym I Select By Solvent Synonym
NCMS Home Page SOLY-DB® Home Page | Comments To Webmaster

Fig. 11-10 Fragment de la pagina web SOLV-DB

Corporate Investors /Media Pharmaceuticals Chemicals Merck Worldwide Contact Search

‘.gi\ﬂERCK

ChemDAT Bases de Datos Quimicos Merck

DECLINACION DE
RESPONSIBILIDAD

ISeIect Language - I

CONTACTO AYUDA

www.chemdat.de

- HOJ

These pages are also available in

Disefiar una molécula Especificar opciones
CLR LEL R +- upo JME Modo de busgueda:
=7 = | = |
OoCodO * estructura exacta
£ " substructura
N
0

Limitar gl nimero de
resultados a:

E
Ccl
— |25 'I resultados
Br
-]

Fig. 11-11 Fragment de la pagina web ChemDat Merck
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Descripci6 de bases de dades d’informacié quimica a Internet

Taula 11-5 Descripcié de SOLV-DB i ChemDaT -Merck

9 SOLV DB*

10 ChemDat — The
Merck Chemical
Databases*

Creador

National Center for
Manufacturing Sciences,
organitzacié no lucrativa

dels Estats Units

Merck i Chemdat

Any de creacié 1997 [1997]
Visibilitat 137 64
Nombre de reglstres que Aproximadament 180 10.500 registres
conté
Solvents organics emprats Productes
Cobertura en el mén de la industria i comercialitzats per
en els laboratoris Merck

Estructura del registre

Té quatre apartats de
cada registre, dades de
salut i seguretat,
fisicoquimiques, de
regulacié i de tipus
mediambiental

De cada registre es
poden consultar dades
generals (pes i formula

molecular, densitat,

sinonims, CAS
Registry Number),
dades toxicologiques,
de seguretat, transport

i emmagatzematge,
especificacions, MSDS

i certificats d’analisi

Usuaris potencials

Enginyers quimics i
quimics que necessita
saber informacié sobre
solvents pel seu Us o la

seva degradacié

Quimics interessats en
la compra d’'un
determinat producte

Facilitat de
navegacio/disponibilitat de
menu d’ajuda

Bona, explicacions dels
tipus de cerca que permet

Bona, permet diferents
tipus de cerca i amb
consells per una cerca
optima

Frequéncia d’actualitzacié

Irregular, no sembla haver
actualitzat el seu contingut
en el darrer any

Elevada

Mode d’inclusio

Per part dels creadors

Per part de 'empresa

Formats de visualitzacio

Altres

Es una petita base de
dades pero d’un tipus
d’informacié molt concreta,
util en cas de necessitar
aquelles dades, atés que
no acostumen a apareixer
en altres fonts d’informacio

Dins dels catalegs
comercials d’una sola
empresa, és un dels
millors que s’ha trobat
a Internet

455
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SIGMA-ALORICH

L& Molecular Fommula

P. Select Search Scope:
All Besearch Products
5. Enter Search Text:

@

(o) ligterial Safety Data Sheets (MS0DS)

H

) Certificate of Analysis [Coff)
For Product Number:

From This Brand:

Choose a Brand Yl

Sub Structure Search

powerful tool.
Supelco Chramatograms

Product Search
. Select Search Type:
" Praduct Name oo
" Produet Number  wows

MSDS & CofA Direct

Other Search Options

Use your faworte drawing tools to copy and paste a structune into this

: Click for
o EARCH CENTER

S

— Mavigati

Order | Login/eProfile | Technical Service | Customer Service

y

Retrieve praduct data {ie: description,
pricing and ordering infarmation) with links
to more product information documents
using this interface.

" Full Text
L Kenyword

Ifthe productyou need is
hot availahle, please
click here.

help

help

Fig. 11-12 Fragment de la pagina web Search Center Sigma-Aldrich

o
Main |

~ 1 icl
suppliers | catalogs icustum synthe:

Icompanies]structure search [

EBEYD

Argqus Chemicals
Australian Textile
Chemicals
Bedoukian Research
Beijing Golden Olive
BEYO Chemical
Cambrex Innovator
Pharmaceutical
Cardinal Industries
Changchem
ChemDiv
Chinaphotochem
Chiron AS
Contract Chemicals
Degussa Fine Chemicals
Digital Specialty
Chemicals
Esprix Technologies
Fluorochem
Gadiv Petrochemical
Industries
Jiangsu Feixiang
Chemical
Korea Fine Chemical
Linchuan Chemical
Longshen Fine Chemical
Miteni
Marchem
Nantong Benison
Chemicals

Oakwood Products
| Omeaa Chemical

-

Click o the lo :
The Ilatest and gest books in

go to visit:

chemistry from Wiley...

chem.com
Prodect (Catalogs
Dear Chemical Buyer,

Please use the two query boxes below to search our comprehensive WWW Chemicals and W
Specialty Chemicals Catalogs. Product lines of all listed suppliers are included.
To search individual company catalog, click on compahy hame in the left frame window.

WWW CHEMICALS

WWW SPECIALTY CHEMICALS

Search WWW Chemical Equipment Catalog

Fig. 11-13 Fragment de la pagina web Chem.com
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Descripci6 de bases de dades d’informacié quimica a Internet

Taula 11-6 Descripcié de Search Center Sigma-Aldrich i Chem.com

11 Search Center

12 Chem.com

Slgclzc:a;’:\)lggch Catalogs*®
Chem.com, una
Creador Sigma-Aldrich empresa dels Estats
Units
No s’ha pogut esbrinar
Any de creacié aquesta data, pero és 1995
anterior a 'any 2000
Visibilitat 1150 13
Nombre de reglstres que 85.000 No especificat
conté
. C Productes
Substancies bioquimiques o
. s comercialitzats per un
Cobertura ' organiques conjunt de 38

comercialitzades per
aquesta empresa

distribuidors de
productes quimics

Estructura del registre

Nom, sindnims, pes i
formula moleculars, CAS
Registry Number, puresa,
referéncies bibliografiques

en I'index (a Merck i

Beilstein, entre d’altres),

MSDS, IR’s, certificat

d’analisi

Més que donar un
registre del producte
mostra les empreses

que el comercialitzen i
un enllag al propi
cataleg de 'empresa
on llavors s’haura de
tornar a fer la cerca

Usuaris potencials

Quimics interessats en la
compra d’un determinat
producte

Quimics interessats en
la compra d’'un
determinat producte

Facilitat de
navegaciod/disponibilitat de
menu d’ajuda

Bona, amb explicacions
dels passos a seguir

Regular, atés que és
un portal amb molts
serveis i poca
informacié prévia

Frequéncia d’actualitzacié

Elevada

Irregular, alguna de les
seves pagines no
semblen haver canviat
des del 2002

Mode d’inclusioé

Per part dels creadors

Cada empresa ha
d’actualitzar i afegir els
seus registres

Formats de visualitzacio

Altres

Tot i ser valués per
tenir diferents
empreses amb llurs
catalegs, no presenta
tantes capacitats com
les altres recentment
esmentades.
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INMFORMATION SERVICE

hietaxChem = Chemicals

CHEMIE.DE g @

] ¥ QuickFinder Registar Login

@ Chemicals d Articles '

Enter Search Keywordi(s) or Click Icon to Edit Structure

Sonrtag, 01 . Juni 2005

=
i
Search by: |F'ruduct Matme
CAS Registry Mo
Structure (SMILES) I R
Timeoutin|Substructure (SMILES Bset |
Select Suppliers
V' ABCR Database
¥ Merck KGas,
¥ ACROS Organics
¥ WiST Wiskbook
IV ALF& AESAR Database
¥ PFALTZ & Bauer Database
¥ Bedoukian
— ¥ ptanstiehl Chemicals
v Chemexpo Datahase ;
¥ SYNCHEM Laborgemeinschatt MEVY!
¥ Dajinda Chemicals
¥ 1ol &merica e
¥ EM Science
) NOovARTIS e
IRAE Swictira Eclitor (5 Dataor Eutl Bl wti.

Fig. 11-14 Fragment de la pagina web MetaXChem Chemicals

contact | terms

| [ Find |

Simple Searches:
Searches for MSDS, Manufacturer, CAS#, All searches are case insensitive and accent
sensitive. Searching for "wD-40" will match the lowercase "wd-40", uppercase "WD-40",

Expand your search using wildcards:
By typing an * at the end of a keyword, you can search for the word with multiple endings,

Including or excluding words:
To make sure that a specific word is always included in your search topic, place the plus {+)
symbol before the key ward in the search box. To make sure that a specific word is always
excluded from your search topic, place a minus (-) sign before the keyword in the search box.

Searching for web addresses

If yvour search term is a URL, like www themsds.com, the search engine will redirect you
directly to the URL.

Fig. 11-15 Fragment de la pagina web theMSDS.com
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Descripci6 de bases de dades d’informacié quimica a Internet

Taula 11-7 Descripcio de MetaXChem Chemicals i TheMSDS.com

13 MetaXChem | 44 o ysps.com*®
Chemicals
Creador GmbH TheMSDS.com
Any de creacioé 1997 2000
No calculat, atés que
ha tingut canvis
Visibilitat 11 d’adreca que pot fer
que els enllacos restin
repartits
No especificat, pero de
: com a minim 50.000, el
Nombre de reqlstres que que cobreix un dels 74.355
conte catalegs inclosos en el
cercador
Full de dades de
Substancies quimiques | seguretat de materials
Cobertura de 12 distribuidors més | (Material Safety Data

les contingudes al NIST
Webbook

Sheets) de substancies
quimiques fets per
diferents empreses

Estructura del registre

Depén de cadascun
dels catalegs, atés que
un enlla¢g condueix al
cataleg de 'empresa en
questid

Doéna enllagos a
documents de diferents
formats (html, txt, pdf)
que resten penjats en
pagines web

Usuaris potencials

Quimics o altres
cientifics que volen
adquirir algun producte
quimic

Qualsevol cientific amb
necessitats
informatives de
perillositat de
substancies quimiques

Facilitat de
navegacio/disponibilitat de
menu d’ajuda

Bona, en la pagina
inicial del cercador
especifica les
concrecions de
l'interficie. Manca, pero,
un manual d’ajuda

Interficie de cerca molt
senzilla, el que
comporta que tingui
menys capacitats de
cerca

Frequéncia d’actualitzacié

Elevada, perd depenent
de cadascun dels
distribuidors

No especificada

Mode d’inclusio

Per part dels creadors

Sembla ser la seleccio
per part d’'un motor de
cerca pero no s’explica
I'algoritme que empra

Formats de visualitzacio

Depenent dels
distribuidors, en quin
lloc web es visualitzen
finalment els resultats

Enllag a la pagina on
resta contingut la
MSDS

Altres

Pot considerar-se un
metacercador de
productes quimics

Pot considerar-se un
metacercador de
MSDS
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for scientific information only
About Us MNewsroom Advisory Board Submit Website Search Tips Contact Us
|Advanced Search Basic Search Search Preferences |
| IAII content fields j |AII of the words j
AND - '
Journal title
| Author(s) name |AII of the words j
Author affiliation{s)
Keyword(s)
Published between | [1930 7] and |2004 7] 155N
(Part of a) URL
Information types ¥ all I T Conferences
[ abstracts [T patents
[ Articles [ Freprints
[T Books [ scientist homepages
I Company homepages
File formats | ¥ all " eoF
[T HTML
Content sources ¥ an journal sources ¥ all Web sources
[ Beilstein on ChemWeb " chemistry Preprint Server
[ BioMed Central I CoagPrints
" MEDLINE on BioMednet I E-Print arxiv
" ScienceDirect I Computer Science Preprint Server
" Society for Industrial # App, Mathematics || Mathernatics Preprint Server

Fig. 11-16 Fragment de la pagina web Scirus

About * Contact * Search

Mational Library of Medicine
Specialized Information Services I

TOXHET I* Tox. & Env. Heatth [ TOXNET

Wizlcome to TOXMET, a cluster of databases on toxicolagy, hazardous chemicals, and related areas.

Databases Search All Databases Other NLM Resources

HSDB @ LIRLIME
m—j Haz-tap
R —————— m || AltBib

GENE-TOX [i] Tox Wablinks

Search | Clear | MEDLINEDlys

LE’ Tox'Env. Health subset
Multi-Databases [i| Fubhled

TOXLINE m ML & ateway

Locatoplus

DART/ETIC [i]

) Support Pages

[atabase Descriptions
News

Recent TOXNET Suniey
Rezults

L%, Mational Library of hiedicine, 2600 Rockwille Pike, Bethesda, kD 20504,
Mational Institutes of Health, Depatment of Health & Human Services
Copyright and Privacy Paolicy, Freedom of Information Act, Accessibility
Customer Service: tehipigteh nlm nib.gow.

Last modified on higy &, 2002,

Fig. 11-17 Fragment de la pagina web Toxnet
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Descripci6 de bases de dades d’informacié quimica a Internet

Taula 11-8 Descripcio6 de Scirus i Toxnet

Nombre de registres
que conté

15 Scirus® 16 Toxnet™”’
. National Library of
Creador Elsevier Medicine
Any de creacié 2000 1998
Visibilitat 3240 2430
Atés que recull diferents tipus de

documents, destacarem alguns
d’'aquests:
45 milions pagines .edu, 14.8
milions pagines .org, 5.5 milions
pagines .ac.uk, 18 milions pagines
.com 4.7 milions pagines .gov
12.65 milions resums de
Medline, 2.35 milions articles
ScienceDirect
1 milié patents USPTO
675.000 resums Beilstein
Abstracts
= 217 milions articles
electronics E-Print Arxiv, 1070
articles de BioMed Central

Permet cercar en diferents

molécules o documentals.

bases de dades de

Aquestes son:
= HSDB (molecular) 4671
= |RIS (molecular) 500
= GENE (molecular) 3000
» CCRIS (molecular) 8000
= TOXLINE (documental):
3 milions referéncies
bibliografiques
= DART/ETIC 100.000
referéncies
= ChemlID 367.000

Cobertura

Recull diferents tipus de
documents: articles, patents,
pagines web, informes,
publicacions preliminars i
articles unicament electronics
no Unicament de Quimica sind
de qualsevol de les disciplines
cientifiques, podent-se, pero,
acotar per cadascuna

Diferents articles i
molécules des del punt
de vista toxicologic,
cancerigen i de salut.

Estructura del registre

Descripci6 breu de cada
resum, depenent de cada tipus
de documents, pero oferint un
enllag a cada una de les fonts
d’informacié que recopila

Depén de cadascuna
de les bases de dades

Usuaris potencials

Qualsevol cientific

la perillositat de
substancies

Metges, quimics i altres
cientifics interessats en

Facilitat de

de menu d’ajuda

navegaciod/disponibilitat

Molt bona, amb bona
informacié préevia del que es
pot trobar i tipus de cerca

quantitat de manuals
d’ajuda

Molt intuitiva i amb gran

Freqiiéncia
d’actualitzacié

No especificada

No especificada

Algun tipus de motor de cerca,

Per part dels creadors

Mode d'inclusio tot i que no s’especifica quin
Formats de
. . .. Depenent del recurs -
visualitzacié
Altres - -
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paresse Beilstein Abstracts

fosme)

= Users can access titlas, abstracts and citations from the top journals in organic and
related chemistry, published from 1080 to the present in Beilstein Abstracts. Thers
are currently over 6co0,000 articles in the Beilstein Abstracts database, published
from ower 140 of the top journals in organic and related chemistry. Tips are displayed
to help vou; to remove them permanently, click HIDE TIPS; to bring them back, click
SHOW TIFS.

search browse | [ history |

a andforb andfor c -

HIDE TIPS A4 =1
Abstracts

o d Bl

use AND, OR ar HOT m

operators to refine your

zearch _ =

|AII available journals j
narrow your search to a between |']980 j and |2DI:IS j results per page |1D vl
specific year range
HIDE TIPS

search

Fig. 11-18 Fragment de la pagina web Beilstein Abstracts

ZNEGTRIE VE T oot v | contactur Lriceman

‘ earch (=% Advanced Search { Logon (Reglster
=

% ARTICLE

4 RALUVIY Advanced Search

Important note: Starting June 18, customers will require a valid subscription to search
ArticleFinder. For more information on this upcoming change, please read our FAQ.

Access the most powerful database of scientific, technical, medical, and other schaolarly content.
Search through 20 million citations and 10 million abstracts from over 30,000 journals.

Please enter your search query below using either natural language or Boolean logic:

For example: cancer AND (smith):AU AND (oncology):TA
1 a search on cancer, by author Smith, in the journal of Oncology

Aricle Tile |
1 [tion 2
Author's : : : :
Vallria term by using the drop down menu, type in a keywaord directly into the
penE selecting either AND, OR, WOT. To avoid erroneous results, for an authar
Pages MNAME (=), and if searching by ISSM, do not use any dashes.
Y'ear | IAND j
Journal Mame 7
; ISSMN l 1 J
Abstract | AND ﬂ
Ao AllFields x| |

Fig. 11-19 Fragment de la pagina web ArticleFinder
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Descripci6 de bases de dades d’informacié quimica a Internet

Taula 11-9 Descrpcio de Beilstein Abstracts i ArtcicleFinder

17 Beilstein

Abstracts’’ 18 ArticleFinder*?
Beilstein Institut fiir
Creador Literatur der Infotrieve
Organischen Chemie
. 2000 (el servei Article
Any de creacio 1988 Finder)
46, tot i que convé
Visibilitat aclarir que forma part 606

del portal Chemweb on
cal registrar-se

Nombre de registres que
conté

675.000

20 milions de
referéncies
bibliografiques i 13
milions de resums

Cobertura

Articles de més de 140
revistes especialitzades
en quimica organica
des de 1980

Conté articles de
diferents disciplines,
incloent a més a més de
Quimica referéncies
provinents de Medline,
ERIC, IEEE i d’altres

Estructura del registre

Cada registre consta,
entre d’altres dels camps
titol, autors, revista (amb

localitzacid), tipus de
document, llengua, resum

i accés al text complet

Titol, autors, revista amb
localitzacid, resum (si esta
inclos), ISSN, editorial i
preu (per poder-lo adquirir
si no s’esta subscrit a la
revista)

Usuaris potencials

Qualsevol quimic, tot i
que preferentment els
quimics organics

Cientifics de diferents
disciplines

Facilitat de
navegacio/disponibilitat de
menu d’ajuda

Bona, amb manual
d’ajuda i bona
presentacio de resultats
en forma clara de
registre

Bona, interficie clara i
amb manual d’ajuda i
FAQ’s.

Frequéncia d’actualitzacié

No especificada pero
permet acotar la cerca
fins 'any 2003

S’afegeixen uns 14.000
documents
setmanalment

Mode d’inclusio

Selecci6 i indexacio per
part de l'institut
Beilstein, de
contrastada reputacio

Per part dels creadors

Formats de visualitzacio

Registre en forma de
fitxa

Altres

Inclosa a Scirus

Malauradament, a partir
del 18 de juny del 2003
caldra pagar per cerca a
diferéncia d’ara, on
només calia pagar per
accedir als articles
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Metax Chem = Literature

Account
CHEMIE.DE I @
daldrealplilelslin it |—| ¥ QuickFinder Register Lagin

Sonntag, 01 Juni 2003

Chemicals

Articles ‘

(blank fields are allowed)

Please enter your search keywords ! =

{Please enter ONE WORD per field only.)

| Full Text = |

{Full Text = |

{Full Text ||

Chemical Societies:
¥ ACS (American Chemical Society)

Biochemistry Journals:
™ Journal of Cel Binlooy
™ PubMed Online
[ The Biochem, Journsl

Databases of commercial publishers:
I Springer Cnline
¥ Rac (Royal Society of Chermistry) [ Elzevier TOC Search Chemical Sciences

¥ Chermivieh [Elzevier Sciences)
M wiorld Sciertific

7 Kluwer academic publishers

Interdisciplinary Journals:
Physics Ressources:

—

W wiley Aticle Findsr

Fig. 11-20 Fragment de la pagina web MetaXChem Articles

Oficina Espafiola de Patentes y Marcas

Blsqueda en patentes espariolas (ES))
Utilice el siguiente formulario para intraducir sus criterios de bisgueda @

arbol telescopico

@Titulo:l El.

@Mimero de patente:l ej. ES2115427
@nidrmero de solicitud:l ej. ES18540000148
@nrimero de prioridad:l ej. ES1994000367

@Fecha de publicacin’n:l ej. 19930616
@Solicitante:l gj. Diermen
@In\rentor:l ej. Mendoza

@clasificacin CIP:I ej. E0D1B9/30

Bisgueda I ElDrrarl

es@enet

Fig. 11-21 Fragment de la pagina web Espacenet
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Descripci6 de bases de dades d’informacié quimica a Internet

Taula 11-10 Descripcié de MetaXChem Articles i Espacenet

19 f\”ﬁfzfg‘;ﬁem 20 Espacenet®
Creador GmbH European Patent Office
Any de creacié 1997 [2000]
Visibilitat 11 51 (la versi6 en espanyol)
Nombre de registres que No especificat, atés que Aproximadament 30
conté recull documents de milions de documents
recursos web diferents
Articles i resums de les | Patents publicades en els
editorials ACS, RSC, dos darrers anys en
Springer, Elsevier, Kluwer, | qualsevol estat membre
Wiley, Academic Press, | de I'Organitzacié Europea
Cobertura World Scientific i d’altres | de Patents, aixi com de

fonts com e-Print Archive,
ChemWeb, Pubmed,
podent-se acotar en

quines es vol fer la cerca

I'Oficina Europea de
Patents i de I'Organitzacio
Mundial de la Propietat
Intel-lectual®

Estructura del registre

Enllag a l'article i en quina
base de dades de les
acotades s’ha trobat el
resultat

Numero de patent, data de
publicacio, inventor/s,
sol-licitant/s, namero de
publicacio, de sol-licitud,
de prioritat, classificacio
CIP, equivalents i resum

Usuaris potencials

Preferentment quimics tot
i que altres cientifics
poden trobar articles del
seu interés atés el ventall
ampliat de disciplines

Qualsevol cientific
academic o de la industria
amb necessitats de cerca
de patents o patentabilitat

Facilitat de
navegacid/disponibilitat
de menu d’ajuda

Senzilla, perd manca
manual d’ajuda per saber
qué cerca realment

Bona, disposa de manual
d’ajuda previ, tot i que
costa saber quin tipus de
patents es cerca
concretament i si resta en
text complet o no

Freqliéncia
d’actualitzacio

No especificada

No especificada

Mode d’inclusio

Indexacié de cadascun
dels recursos recollits

Per part de les oficines

Formats de visualitzacio

Html, pdf

Altres

Forma part del mateix lloc
web dedicat a substancies
MetaXChem Chemicals
préviament descrit

Excel-lent per localitzar un
document concret, no tant
recomanable per a fer
cerques
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UB Matéria | i‘

Qué és?
UAB Tital |
uPC
Cerca Paraules clau |
UPF
Autor |
.. udG
Estadistiques Universitat ITotes les universitats j
UdL
URY Text lliure |
Intranet
uoc I Distingir entre majiscules i minlscules
U1
uiB CERCAR
uv
Catala
Castellano
| | ol
Fig. 11-22 Fragment de la pagina web TDX
: Bases e DaTos DE Tesis DocToraLEs (TESEO) 4@
;%- T CONSULTA
DE EDUCACION,
ST cuLTuRA ¥ DEPORTE
Rellene los campos del : Buscar
siguiente formulario con las Titulo f Resumen
palabras o frases que |
conozea de 10s documentos Borrar
que desea localizar. Cuando
finalice pulse en el hotdn autar
Buscar. I e
Directar
Universidad

I [

Centro de lectura

Curso desde: hasta:

Descriptar 1

I indice |m

Descriptor 2
I ndice ||Y ,I
Descriptor 3

I indice |

Fig. 11-23 Fragment de la pagina web Teseo
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Taula 11-11 Descripcié de TDX i Teseo

21 TDX (antiga TDCat)*’

22 Teseo>®

Servei coordinat pel DURSI,

Creador el CBUC i diferents Ministerio de Educacion,
universitats dels Paisos Cultura y Deporte
Catalans
Any de creacié 1999 1976
Visibilitat 41 154
Nombre de registres 1012 (essent-ne un 40% No especificat
que conté de Ciencies Aplicades) P
Tesis doctorals en format Tg;z:g:égrsails
electronic des de I'any 1999 considerades aptes a
Cobertura de la UAB, UB, UPC, UPF, P

UdG, UdL, URV, UOC, UJI,
UlB, UV.

I'Estat Espanyol des de
1976. Sense text
complet.

Estructura del registre

Autor, codi dins TDX, titol,
universitat, departament,
area de coneixement,
matéries (CDU),
directors/tutors, paraules
clau, data de defensa,
resum i arxius

Titol, autor, any
academic, universitat,
centre de lectura,
departament, programa
doctorat, director,
tribunal, descriptors,
resum,

Usuaris potencials

Qualsevol usuari interessat
en tesis publicades a
universitats dels Paisos
Catalans

Qualsevol usuari
interessat en tesis
publicades a universitats
de I'Estat Espanyol

Facilitat de
navegacié/disponibilitat
de menu d’ajuda

Bona, amb una interficie de
cerca intuitiva

Bona, amb una nova
interficie de cerca

Freqiiéncia
d’actualitzacio

Elevada, darrera inclusio
abril 2003.

Suposadament un cop
'any, manquen registres
de I'any 2003

Mode d’inclusio

Per part de les propies
universitats

Per part de les
Comissions de Doctorat
de les Universitats que

envien les dades al
Consejo de
Coordinacion
Universitaria

Formats de
visualitzacio

Pdf, rtf o .doc depenent de
I'original

Altres

Conté alguns errors
d’indexaci6 per matéria
Forma part de la Networked
Digital Library of Theses
and Dissertations®’
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Abkiirzungen chemischer Verbindungen / Abbreviations of
Chemical Compounds

Puede buscar en este indice. Introduzea las palabras clave que desee buscar:

Deufseh: Geben Bie eine Ablrzung fiw den Mamen einer chemizchen Verbindung ein.

Engiish: Type in an abbreviation of the name of a chemical compound.

Beispiele / Examples

ALA - alanine

DMF - N N-dimethyifomamide
DME0 - dimethy] sulfoxide
THEF - tetrahyrdrofuran

Siehe auch die allzemeine Akronym-Datenbank (& bkirmingen).

Bee also the general acronym database.

Fig. 11-24 Abbreviations of Chemical Compounds

T 0cr

World Database of Crystallographers
And Qf Other Scienfists Employing Crystallographic Methods

General Form

This form will send a compound query to the ITCr database server.

WD sewer;lwdc.iucr.org

At least one of these fields must be specified:

I Family Matne

. I Title and Other Mames
|
|

Interests Chy keyword)
IUCr or other responsibilities

Show additional fields to narrow gquery

Return different set of fields from default

Enviar consulta |C]ick on button to submit query

Fig. 11-25 Fragment de la pagina web World Database of Crystallographers
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Taula 11-12 Descripcié d’Abbreviations of Chemical Compounds i World Database of Crystallographers

23 Abreviations of

24 World Database

f sg | of Crystallographers
Chemical Compounds (10th Edition)®®
Creador Institu fiir Chemie, Freie International Union of
Universitét Berlin Crystallographers
Any de creacié 1997 1997
Visibilitat 306 3
N°m2r3ed§or:gs"es Més de 12.000 No especificat
Abreviacions i acronims, la Cristal-lbarafs d'arreu
Cobertura majoria de compostos g

quimics

del moén

Estructura del registre

Unicament I'acronim o
I'abreviatura desenvolupada

Cognom, nom, any de
naixement, carrec, estat,
adreca institucional,
institucio, interessos
clau, altres.

Usuaris potencials

Lectors de literatura quimica
que volen saber el significat
de determinats acronims

Cientifics que vulguin
trobar cristal-lografs
especialitzats en
determinats camps

Facilitat de
navegacio/disponibilitat
de menu d’ajuda

Interficie molt senzilla, no hi
ha manual d’ajuda

Interficie molt senzilla,
no hi ha manual d’ajuda

Freqiiéncia
d’actualitzacio

No especificada, tot i que la
pagina de presentacio fa
anys que no ha variat la

seva estetica ni el text

S’estava realitzant
'onzena edicid, perd no
sembla que s’hagi
enllestit o inclos a la
base de dades

Mode d’inclusio

Per part dels creadors

Els cristal-lografs poden
afegir les seves dades si
no restaven incloses o
canviar-ne

Formats de
visualitzacio

Altres

Es tracta d’'una obra de
referéncia especial per la
seva informacié i la manca
d’altres bases de dades
semblants especialitzades
en quimica

Un tipus d’obra de
referéncia per Internet
que s’hauria d’estendre
a les restants disciplines
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11.3.3

Especificacions de les opcions de cerca en les bases de

dades moleculars

Com ja s’ha comentat anteriorment, les bases de dades moleculars

poden tenir concrecions diferents de les documentals quants a les opcions de

cerca que ofereixen. Aixi, es decidi dur a terme un estudi separat de les

opcions de cerca que permet cada una de les bases de dades préviament

descrites.

A continuacio, a Taula 11-13 es mostren aquests resultats

Taula 11-13 Descripcié de les opcions de cerca en les bases de dades moleculars

CAS

Eina emprada

Base de Nom | Férmula Registry Cerca Cerca per a la cerca Altres tipus de
dades quimic | molecular estructural | subestructural e cerca
Number grafica
NIST Si Si Si Si Si Aplicacio Java, Acogtii)% per
Webbook arxiu format mol .
funcionals
Connector Pes molecular,
Chemfinder | Si Si Si Si Si ChemDraw punts de fusié i
Active X ebullicio
Connector
, , , , , Chime i Codis de
ChemiDplus |  Si Si Si Si Si Aplicacié Java classificacio
ChemSymphony
Smiles, pes
S molecular,
Aplicacié Java
, , , , , JME punts de
ChemExper Si Si Si Si Si Molecular fu3|_o_|’
Editor ebuII|_0|o,
densitat,
rotacio Optica
Enhanced Aplicacié Java Restriccions
NCI Si Si Si Si Si JME Molecular |tridimensionals,
Database Editor Pes molecular
Polycyclic
Aromatic
Hydrocarbon| Si Si Si No No - index alfabétic
Structure
Index
Interval
d’atoms i de
sbBS | Si | Si Si No No : pes molecular,

per senyal en
els espectres
RMN i masses
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Base de Nom | Férmula R CAS Cerca Cerca Eina elmprada Altres tipus de
dades quimic | molecular Neglstry estructural | subestructural | PS' 2 3 cerca cerca
umber grafica
HSDB Si No Si No No - -
Grup funcional,
pes molecular,
punts de fusio,
SOLV DB Si Si Si No No - punts
d’ebullicio,
pressié de
vapor, densitat
ChemDat — Aplicacié Java .
ThelMerck | si Si Si Si Si JME Molecular Ng‘tz:ggde
Databases Editor
Search
Center ChemDraw Paraula clau,
Sigma- Si Si Si Si Si Isis Draw numero de
Aldrich Kekule cataleg
Catalog
Chem.com , , , Numero de
Catalogs Si Si Si No No ) cataleg
Aplicacié Java
MetaXChem | si | No si si si IME Molecuar :

Aquestes dades mostren una série de fets:

» la majoria de bases de dades moleculars empren en les opcions

de cerca aquells parametres tradicionalment usats per a
caracteritzar una molécula, com ara el nom, la férmula molecular,
el CAS Registry Number.

a més a més i com a auténtic valor afegit en eines especificament
quimiques, alguns d’ells empren també interficies grafiques. Com
es pot observar, tots els que permeten una cerca estructural
permeten també que sigui subestructural.

Es pot comprovar que a Internet no existeix un estandard de
dibuix quimic, que algunes bases de dades empren aplicacions
Java, altres empren connectors i daltres permeten Ila
transferencia des de programes com ISIS Draw.

SDBS és una eina molt practica perd potser la seva major
mancanca és el fet de no poder fer cerques grafiques, atés que
permetria veure els senyals a qué habitualment surten

determinats grups funcionals i permetria ser un bon substitut per a
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llibres de taules classics com ara las Tablas para la determinacion
estructural por métodos espectroscopicos .

La base de dades que permet més opcions de cerca és Enhanced
NCI Database.

El fet que bases de dades com HSDB o d’altres dedicades a
perillositat no continguin tantes opcions de cerca (a excepcié de
ChemlDplus) podria explicar-se pel fet que aquestes estan més
encarades a oferir informacioé de determinats productes concrets,
és a dir, que estan més pensades per a qué l'usuari busqui
informacié d’'una molécula concreta més que no pas a cercar
informacions de molécules que continguin determinats grups.

Les millors bases de dades molecular gratuites a Internet, a
excepcido de pocs exemples realitzats per algunes institucions
publiques (NIST Webbook, ChemlIDplus, Enhanced NCI
Database, quasi totes dels Estats Units) son les ofertes per
catalegs comercials, és a dir, que volen, per la seva qualitat,
fidelitzar els clients i ser les primeres a on es dirigeixin els usuaris.
Aquest darrer fet és un valor afegit de les grans empreses de
tipus internacional que ofereixen aquest tipus de bases de dades,
cosa que pot afavorir la seva expansié davant de empreses locals
més petites i amb menys recursos.

Aquest tipus d’interficies grafiques de cerca molecular sén els que
manquen en els cercadors vistos en el capitol anterior i que
millorarien de manera notable el procés de cerca de pagines web,
tot tenint en compte, evidentment, una indexacié per molécula.

La majoria de bases de dades tenen més aviat una gran cobertura
en el cas de la Quimica Organica i molécules habituals, pel que
poden destacar-se per a fer cerques de productes de partida, perd
no pas de no pas per molécules de Quimica fina.

El mateix podria esmentar-se en el cas de la Quimica
Organometal-lica o bé de Compostos de Coordinacio, atés que
nomeés es poden trobar molécules molt conegudes com el cisplati,
el carboplati o la magnetita, perd no d’'altres. Una explicacié seria

que les bases de dades més dirigides al mén empresarial
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s’adrecarien precisament a la industria farmacéutica, que

segurament necessita més informacié de quimica organica.

11.3.4 Especificacions de les opcions de cerca en les bases de

dades documentals

De la mateixa manera que s’ha fet amb les bases de dades moleculars,
en el cas de les documentals cal especificar quin tipus de cerca permeten fer,
perque a part de la cobertura, la capacitat optima de poder recuperar

documents vindra donada precisament per aquestes opcions.

En la seglent taula es presenten aquests resultats:

Taula 11-14 Especificacions de les opcions de cerca en les bases de dades documentals

Base de
dades

Cerca
per
camps
concrets

Cerca
en tot
el
registre

Nombre
d’interficies
combinables

Us
d’operadors
booleans

Acotacié
cronologica

Altres

Scirus

Si

Si

Si

1930-2000

Frase
exacta.
Acotacié
d’area
tematica

Toxnet

Tan sols permet fer cerca per paraula clau, podent ser CAS Registry Number,
per exemple, tot i que no és univoca, degut a que cerca en diferents bases de

dades

Beilstein
Abstracts

Si

Només
en titol i
resum a
la
vegada

Si

1980-2003

Permet la
consulta
del fitxer
invers de
cada camp
(Titol,
resum,
autors)
Permet
acotar per
revista

Article
Finder

Si

Si

Si

1966-2003

Acotacié
tematica,
operadors
de
proximitat,
truncament,
sindonims,
frase
exacta

MetaXChem
Articles

Si

Si

Si

No

Permet
concretar
en quines

de les
diferents
bases de
dades que
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Cerca Cerca .
Base de per en tot N omt;r«la Us Acotacié
d’interficies | d’operadors e Altres
dades camps el . cronologica
. combinables booleans
concrets | registre
recull es vol
fer la cerca
A cada camp
Espacenet Si Si es pot No No Per pais
concretar
Acotacio
per
universitat i
A cada camp per matéria
TDX Si Si es pot No No podent
concretar veure
I'index de
materies en
CDhU
A cada camp Permet
es pot veure un
concretaria | Si, enelcas index de
TESEO Si No més es poden dels Si descriptors,
combinar tres | descriptors que equival
equacions de aun
descriptors tesaurus®

Aquestes dades mostren una série de fets:

» La majoria de bases de dades documentals empren opcions de

cerca tipiques de bases de dades documentals, aixi com alguns
dels operadors.

Les bases de dades, tot i cobrir informacié quimica, no empren
cap tipus de cercador relacionat amb les molécules que
intervenen. Aix0 vol dir que en cap cas s’ha realitzat una
indexacié d’aquestes molécules com es fa, en la versio en paper,
en el Chemical Substance Index de Chemical Abstracts.

Cap de les bases de dades, a excepcio de la cerca per sindbnims
que ofereix ArticleFinder, semblen emprar cap tipus de llenguatge
controlat per a indexar els documents, tan sols sembla un
buidatge del text en la seva base de dades. Tan sols TDX i Teseo,
tot i que amb alguns errors (com ara tesis de Quimica Inorganica

que apareixen sota la matéria Quimica Analitica).

b Llenguatge documental que agrupa termes controlats segons el grau de profunditat de

concrecio que es vulgui emprar.
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» Les bases de dades de patents i de tesis doctorals a text complet
estan significant un canvi en la visio tradicional d’aquests dos
tipus de documents com a literatura grisa®. Tot i que les patents
haguessin estat sempre documents de tipus public, cal reconéixer
que, diferentment del moén empresarial, en el cas del moén
académic la seva consulta era més aviat escassa comparat amb
els articles cientifics.

» Les interficies que permeten fer cerques en diverses bases de
dades, com ara TOXNET i MetaXChem Articles, tot i poder ser
més exhaustives perden, en general, capacitat en no poder
aprofitar els operadors concrets de cadascuna d’elles, com ara el
cas de TOXNET que no permet les mateixes opcions que si
permet ChemlID, una de les bases de dades que inclou i que
separadament, com s’ha esmentat anteriorment, t&€ moltes més
opcions de cerca.

» Scirus destaca per la seva gran cobertura i el fet que cobreix el
mon web de forma selectiva. Beilstein Abstracts es pot considerar
una bona base de dades perd només en el camp concret de la
Quimica Organica, mentre Article Finder seria destacable per la
gran quantitat d’'operadors que inclou, fet que justament I'acosta a
les bases de dades en linia, perd que segurament per la dificultat
de la construccio de les equacions de cerca I'allunyaria de 'usuari
final que preferira la cerca avangada amb menus desplegables.

» No hi ha cap base de dades que pugui destacar-se sobre les
altres i que pugui contemplar-se com a alternativa real a bases de
dades de pagament com ara Scifinder Scholar en el cas de la

Quimica.

Com a conclusié final d’aquest capitol es podria dir que les bases de

dades d’informacié quimica a Internet ofereixen cada cop més informacio i de

° Segons el Termcat, conjunt de documents de tiratge limitat i circulacié restringida que

no es poden obtenir a través dels canals habituals de venda.
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tipus més diferents, tot i que existeix una gran heterogeneitat quant a la qualitat
i la quantitat de registres que ofereixen.

Es de preveure que noves bases de dades aniran apareixent a Internet, i
que recolliran diferents tipus de documents. Un exemple del tipus de base de
dades que es pot acabar imposant és el creat per Scirus, tot i que com més
inetrdisciplinaria sigui aquesta, menys capacitats de cerca especifiques de tipus
quimic oferira. El tipus de base de dades més util sera aquell que combini
encertadament el mateix concepte de barreja entre base de dades molecular i
documental tal com es pot considerar que fa Scifinder Scholar.

Tanmateix, qualsevol opcié continua restant lluny de la base de dades
perfecta que esmentava Toht i I'estructura de la qual, de moment utopica, es
recull a la Fig. 11-26 com a meta de les bases de dades, tan comercials com de
les gratuites, atés que es pot considerar que podria resoldre quasi al 100% de

les necessitats informatives dels quimics®'.

integral complex
Institutions
Rrofite. db chemical database
L Authors - s i
Biography db ] Citation db
1
| i. n

Ld ._0 Virtual

Universal i Full-Text db
CHEMICAL [_‘
BIBELIDGRAPHIC db AR

@

CHEMICAL SUBSTANCE
STRUCTURE &

NOMENCLATURE db | Requlatory
@ Information db

i

Chemical
Reaction db

[

Producers dh

Chemice Substance
'ROPERTIES db
Physical, chemical, aptical,
eleccrical, toxicelecieal.
pharmaceutical. wtc. properties

CHEMFALTS

SPECTRA HsUS ab
CRYSTAL STR.

atc. facts

@

CHEMICAL KNOWLEDGE
(ENCYCLOPEDIA)

-

Chamical Substance Monographs
Chemical Compound Classes
Konographs
Chemical Thenomsna Monographs
Chemics Processes Monograpns

Fig. 11-26 Estructura de la base de dades ideal segons Toht
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