
ZAKOŃCZENIE 

§ 34. Metody klasyfikacji związków chemicznych 
stosowane w informatyce 

W poprzednich rozdziałach omówiliśmy szczegółowo metody k l a s y f i k a c j i 
związków chemicznych , które nie wyczerpywały całego zakresu objętego poję
c iom „związek c h e m i c z n y " i ograniczały się z reguły do p e w n y c h w y b r a n y c h 
i dobrze zde f in iowanych grup połączeń. Ograniczenie obszaru k lasyf ikacy jnego 
ułatwia stworzenie systemu, który odpowiada p o d s t a w o w y m w a r u n k o m , jak ie 
s tawiamy k l a s y f i k a c j i związków, będącej układem z m i e n n y c h niezależnych 
w s tosunku do i c h właściwości. D o t y c h warunków należy zaliczyć przede 
w s z y s t k i m możliwość rozróżniania wsze lk i ch s t r u k t u r w k l a s y f i k o w a n y m ob
szarze, p r z y j e d n o z n a c z n y m p r z y p i s a n i u punktowi (polu k lasy f ikacy jnemu) 
określonej s t r u k t u r y cząsteczki, oraz powiązanie poszczególnych punktów czy 
pól k l a s y f i k a c j i p r o s t y m i , e l ementarnymi , p r z e m i a n a m i c h e m i c z n y m i . J a k 
w y n i k a z naszych poprzednich rozważań, nie udało się dotychczas nawet w wąs
k i m zakresie w y b r a n y c h k las połączeń stworzyć systemu k lasy f ikacy jnego , 
który w pełni odpowiadałby powyższym w a r u n k o m . Głównym celem r o z p a 
t r y w a n y c h dotychczas k l a s y f i k a c j i związków było stworzenie takiego układu 
z m i e n n y c h niezależnych, który b y pozwalał n a przewidywanie właściwości 
związków chemicznych jako wartości f u n k c j i n a podstawie d a n y c h doświad
cza lnych u z y s k a n y c h d la i n n y c h związków. Przedstawione systemy umożli
wiają w większym l u b m n i e j s z y m zakresie prowadzenie tego rodza ju in terpo 
la c j i i ekstrapo lac j i . 

Odmienną grupę metod k l a s y f i k a c y j n y c h stanowią metody opracowywane 
d l a celów i n f o r m a t y k i , a więc d l a szybkiego i łatwego u z y s k a n i a d a n y c h l i t e 
r a t u r o w y c h o k o n k r e t n y m związku c h e m i c z n y m . N i e chodz i w t y m p r z y p a d k u 
o stworzenie optymalnego nieładu z m i e n n y c h niezależnych d l a p r z e w i d y w a n i a 
właściwości substanc j i , lecz o wyszukan ie w l i t e raturze op i sanych właściweści 
w t a k i sposób, b y zapewnić możliwość szybkiego ujęcia k lasyf ikacy jnego całego 
obszaTu związków chemicznych . W początkowym okresie stosowane w i n f o r m a 
tyce m e t o d y k l a s y f i k a c j i związków chemicznych ograniczały się do układów 
umożliwiających opracowanie p r o s t y c h indeksów związków chemicznych , 
znanych, dobrze z fachowych czasopism j a k : Ciicmisches Zcntralblatt, Chemical 
Abstracts i Iieferatiwnyj Żurnał. I n d e k s y te miały z a podstawę główny p i e r w i a 
stek chemiczny w związku, z a który — zgodnie z obowiązującymi od d a w n a 
z w y c z a j a m i — uważano p ierwiastek o najmniejsze j elektroujemności i który 
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s t r u k t u r a l n i e s tanowi układ centra lny w związku chemicznym, otoczony i n 
n y m i p i e r w i a s t k a m i . M i m o b r a k u pełnej jednoznaczności z n a n y c h systemów 
indeksowych , przez wiele l a t by ły one wystarczające d l a celów i n f o r m a t y k i . 

O s t a t n i m i j ednak czasy ogromne, wprost „katastrofalne" zwiększenie się l i c z b y 
doniesień n a u k o w y c h powoduje konieczność stworzenia bardzie j pełnych syste
m ó w k l a s y f i k a c j i w in formatyce chemicznej , których jedynie pewną częścią 
jest zagadnienie k l a s y f i k a c j i związków. 

Eozwó j m e t o d y k i k lasy f ikacy jne j połączeń chemicznych idzie z a t e m W dwóch 
niezależnych i b y n a j m n i e j n ie pokrywających się k i e r u n k a c h . J e d e n z n i c h , 
którym z a j m u j e m y się w niniejszej monograf i i , polega n a s twarzaniu możli
wie doskonałych systemów k l a s y f i k a c y j n y c h d l a ograniczonych grup związ
ków, p r z y c z y m celem ostatecznym jest pokryc i e całego obszaru związków 
chemicznych niekoniecznie j e d n y m systemem k l a s y f i k a c j i (mimo iż oczywiście 
rozwiązaniem o p t y m a l n y m by łoby stworzenie systemu uniwersalnego) . D r u g i 
k i e runek — to prace n a d systemem u n i w e r s a l n y m prowadzące do stwoi 'zenia 
da lek i ch wprawdzie od ideału ujęć k l a s y f i k a c y j n y c h , obejmujących jednak 
A r s z y s t k i e związki chemiczne. Doskonalenie takiego ogólnego systemu może 
w zasadzie doprowadzić wreszcie do uniwersalne j , idealnej k l a s y f i k a c j i związ
k ó w chemicznych . Ze względu jednak n a to , że historycznie powstające pojęcie 
związku chemicznego obejmuje układy różniące się w zasadniczy sposób od 
siebie, j a k n p . d a l t o n i d y i be r to l idy , związki międzymetaliczne, związki o b u 
dowie atomowej , rc-kompleksy czy wreszcie związki n i sko - i wielkocząsteczkowe, 
o złożonej budowie , nie należy przypuszczać — p r z y o b e c n y m stanie wiedzy — 
a b y możliwe było stworzenie systemu uniwersalnego, natomiast b l i sk ie ideału 
k lasy f ikac je ograniczone do p e w n y c h kategor i i związków chemicznych są już 
w tej c h w i l i , l u b w niedługim czasie będą opracowane. Biorąc p o d uwagę, że 
d l a celów d e d u k c j i w zakresie właściwości f i z y c z n y c h oraz p r z e m i a n związków 
chemicznych systemy ograniczone są zupełnie wystarczające, t rudno jest p r z e 

widzieć, czy k i e d y k o l w i e k omawiane d w a k i e r u n k i prac k l a s y f i k a c y j n y c h 
zejdą się ze sobą. M i m o iż celem niniejszej monograf i i jest przedstawienie 
prac z zakresu k l a s y f i k a c j i związkówr — układów z m i e n n y c h niezależnych, 
które umożliwiają przewidywanie właściwości połączeń, to AYydaje się słuszne, 
żebyśmy n a zakończenie p r z e d s t a A v i l i p rob lemy k lasy f ikacy jne Avystępujące 

w in formatyce , ograniczając się do przykładowego omówienia na jbardz ie j 
zbliżonych do głÓAvnego t e m a t u tej książki prac B a u e r a [38, 39, 40, 41, 12] 
n a d tezaurusem chemicznym. 

S y s t e m y k lasy f ikacy jne stosowane A V i n f o rmac j i naukoAvej w dziedzinie 
chemi i obejmują całą złożoną problematykę chemiczną, której częścią są właści-
Avości ZA\iązków chemicznych . W pracach n a d tezaurusem połączeń chemicz
n y c h , podjętych przez Redakcję Ckemisehes Z e n t r a l b l a t t A V r a m a c h ogólnego 
tezaurusa chemicznego, ZAAraca się dużą UAvagę n a ujęcie systematyczne związ
ków chemicznych . A u t o r z y t y c h prac uważali, iż pełny tezaurus chemiczny 
może znaleźć zastosoAvanie n ie t y l k o A V zakresie i n f o r m a t y k i chemicznej , a Avięc 

opracow r auia literaturoA\rego określonej dz iedz iny chemi i czy też opracoAvania 
p u b l i k a c j i chemicznej z p u n k t u Avidzenia potrzeb i n f o r m a t y k i , ale rÓAvnież 
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j a k o p o m o c d l a redaktorów prac n a u k o w y c h , zarówno w zakresie n o m e n k l a -
t u r o w y m , j a k sporządzania indeksów. Poważne znaczenie przyp isu je się t eza 
u r u s o w i jako dziełu systematyzującemu i ułatwiającemu p lanowanie badań 
n a u k o w y c h . 

"W w y n i k u szczegółowych rozważań proponuje B a u e r przyjęcie k i l k u p o d 
s tawowych kategor i i , które pozwalają n a przeprowadzenie podstawowego 
podziału obiektów interesujących chemię. Są one następujące: 

A — o b i e k t y g ł ó w n e D — d y n a m i k a 
B — j a k o ś ć E — o b i e k t y p o b o c z n e 
C — i lość P — o b i e k t y g r a n i c z n e . 

Spośród pods tawowych sposobów porządkowania (porządkowanie j edno
w y m i a r o w e , f ormalne i systematyczne oraz porządkowanie wie lowymiarowe 
i pojęciowe) stosuje się w tezam'usie c h e m i c z n y m wszystk ie wymien ione meto 
d y łącznie, a mianowic i e : j ednowymiarowe uporządkowanie formalne , w pos tac i 
spisów a l fabetycznych deskryptorów s t r u k t u r a l n y c h i p o z a s t r u k t u r a l n y c h , 
oraz j ednowymiarowe porządkowanie systematyczne , w postac i monohierar -
c h i c z n y c h podziałów wewnątrz tezaurusów fachowych , i wreszcie porządko
wanie wie lowymiarowe . Ogólne pods tawy k l a s y f i k a c j i są podane w pos tac i 
sformalizowanego układu pojęć tezaurusa podstawowego, który jest schematem 
porządkującym części rzeczowe tezaurusów fachowych , j a k i w postac i klasy^ 
f i k a c j i fasetowej deskryptorów s t r u k t u r a l n y c h tezaurusa substanc j i chemicz 
n y c h , stanowiących schemat porządkujący w tezaurusach fa chowych , zawie 
rających opisy substanc j i . ]STa koniec , w ie lowymiarowe uporządkowanie po ję 
ciowe zostaje u z y s k a n e przez możhwość swobodnego składania różnych des
kryptorów p r z y zastosowaniu homogenicznych faset tezaurusa podstawowego. 

S y s t e m tezaurusa chemicznego dz i e l i się n a t r z y podstawowe części, a m i a 
nowic ie : n a t z w . tezaurus podstawowy, tezaurus substanc j i oraz tezaurusy 
fachowe (dotyczące wąskich dz iedz in chemii ) . Tezaurus substanc j i chemicz
n y c h m a zawierać zdef iniowane s t r u k t u r y związków, s t r u k t u r y nie zdef in io -

T A B L I C A S 6 
System tezaurusa chemicznego 

o 

O 

1. S t r u k t u r y z d e f i n i o w a n o 
2. S t r u k t u r y o g ó l n e 
3. R e a k c j e 
4. K l a s y z w i ą z k ó w 
5. N a z w y p o t o c z n e i i n n e 

T e z a u r u s 
s u b s t a n c j i 

U G. Treśc i u j ę t e k o m p l e k s o w o T e z a u r u s 
7. Treśc i u j ę t e c z ę ś c i o w o J p o d s t a w o w y 

I I I . 8. D a n o l i c z b o w e i j e d n o s t k i / 

\ 
I V . 9. S p e c j a l n e t e r m i n y f a c h o w e ] T e z a u r u s f a c h o w y 
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wane (ogólne), reakcje , k lasy związków chemicznych , nazewnictwo połączeń 
i i n . Stosowanie tezaurusa głównego i tezaurusów szczegółowych wyjaśniają 
t a b l . 86 i 87, z których w y n i k a l i terowo-cy frowy opis procesu chemicznego. 

T A B L I C A 8T 

Zastosowanie tezaurusa podslatfotoego i fachowego 

T r e ś ć k o m p l e k s o w a ( S K ) 1 

D e c e n 1 p o l i m e r y z u j e się w i z o o k t a n i e l u b b e n z e n i e w o b e c n o ś c i t r ó j e t y l o g l i n u / T i C l j j a k o 
k a t a l i z a t o r a 

P o b m e r y c iekłe l u b w o s k o w a t e 
P o l i m e r y c iekłe d o c e n u s t o s u j e się j a k o s m a r y , a w o s k o w a t e j a k o w y p e ł n i a c z e 
T e z a u r u s f a c b o w y M l T e z a u r u s p o d s t a w o w y 

D e c e n (1) A 12 A — s u b s t a n c j a w y j ś c i o w a 
P o l i m e r y z a c j a B 10 B — t y p p r z e m i a n y 

— — C — k i n e t y k a r e a k c j i 
T r ó j e t y l o g l i n / T i C l 4 D 9 D — r e a g e n t y 
I z o o k t a n E 7 E — r o z p u s z c z a l n i k 
B e n z e n E 2 
P o l i d e c e n F 17 P — p r o d u k t k o ń c o w y 

— — G — s t r u k t u r a 
c iek ły H 3 H — właśc iwośc i 
w o s k o w a t y H 18 

- — I — p r z e r ó b k a 
s m a r K 33 K — z a s t o s o w a n i e 
w y p e ł n i a c z K 47 

N o t a c j a l i t e r o w o - c y f r o w a t r e ś c i ( S K ) 1 

M 1 - A 1 2 B 1 0 D 9 E 2 E 7 F 1 7 H 3 H 1 8 K 3 3 K 4 7 

T r e ś c i c z ę ś c i o w o 
1. P o l i m e r y z a c j a d o c e n u A 12 B 10 
2. T r ó j o t y l o g U n / T i C l 4 

k a t a l i z a t o r d l a p o l i m e r y z a c j i d o c e n u D 9 ( A 12 B 10) 
3. P o l i d e c e n y (właśc iwośc i ) F 17 ( H 3 H 18) 

W zakresie substanc j i chemicznych podstawą tezaurusa jest system k l a s y 
f i k a c j i fasetowej. S y s t e m ten jest w i e l o w y m i a r o w a klasyfikacją, powstałą 
z k o m b i n a c j i zarówno zh i e raryzowanych , j a k i ah ierarch i cznych zasad porząd
k o w a n i a związków7. Dzieląc wielowymiarową przestrzeń klasyfikacyjną do
chodz imy do obszarów homogenicznych , które obejmują połączenia chemiczne 
o podobnyc l i z danego p u n k t u w idzen ia właściwościach. 

Przeprowadzając klasyfikację związków chemicznych należy zwrócić uwagę 
n a relacje występujące już w zakresie kategor i i pods tawowych , które d z i e l i 
się następnie n a fasety. P o d a j e m y poniżej przykłady re lac j i , które wystąpią 
między p o d s t a w o w y m i kategor iami związanymi z klasyfikacją związkówr 

chemicznych . 
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1. R o d z a j e r e l a c j i z m a z a n y c h z kategor ią „ o b i e k t y " : 
1.1. A a • A b ca łość część a t o m — e l e k t r o n 
1.2. A b A a część ca łość k a t i o n — s t r u k t u r a k r y s t a l i c z n a 
1.3. A D o b i e k t p r o c e s p r o d u k t k o r o z j i — k o r o z j a 

2. R o d z a j e r e l a c j i z w i ą z a n y c h z kategor ią „ w ł a ś c i w o ś c i " : 
2 .1 . B a A w ł a ś c i w o ś ć — o b i e k t p a l n o ś ć — p a l i w o 
2.2. B a D 'właściwość — p r o c e s o d p o r n o ś ć n a k o r o z j ę — k o r o z j a 
2 .3 . B E B właśc iwość — o p e r a c j a k r u c h o ś ć d y n a m i c z n a — r u c h 

3. R o d z a j e r e l a c j i zw iązane z kategor ią „ i l o ś ć " : 
3 .1 . C A h i lość — o b i e k t p r o m i e ń a t o m u — r o d z a j k o o r d y n a c j i 
3.2. C B i lość — w ł a ś c i w o ś ć sprężanie — m i ę k k o ś ć 
3.3. C D i lość — p r o c e s s z y b k o ś ć d y s o c j a c j i — d y s o c j a c j a 

Wewnątrz wyodrębnionego obszaru przeprowadza się podział n a fasety, 
stanowiące ostro zdef iniowane części. Jest to j a k g d y b y cięcie homogenicznego 
obszaru wybrane j kategor i i płaszczyznami i wyodrębnianie t a k i c h elementów 
tej przestrzeni , które przylegają do siebie idealnie (stąd n a z w a fasety — części 
szlachetnego k a m i e n i a , powstałe po jego rozcięciu). T a k n p . kategor ia „właści
wośc i " może zostać podzie lona n a fasety wr sposób następujący: 

K a t e g o r i e F a s e t y G r u p y t e r m i n ó w 

B . W ł a ś c i w o ś c i c h e m i c z n e t rwa łość 
z d o l n o ś ć do h y d r o l i z y 
z d o l n o ś ć do k o o r d y n a c j i 

o p t y c z n o w s p ó ł c z y n n i k z a ł a m a n i a świat ła 
w s p ó ł c z y n n i k e k s t y n k c j i 
w s p ó ł c z y n n i k o d b i c i a świat ła 

t e r m o d y n a m i c z n e c i ep ło a d s o r p c j i 
i t d . c i ep ło h y d r a t a c j i 

e n t a l p i a s w o b o d n a t w o r z e n i a 

Istotną metodą k l a s y f i k a c j i jest podział fasetowy fragmentów s t r u k t u r a l 
n y c h (grup c h a r a k t e r y s t y c z n y c h , grup f u n k c y j n y c h , rodników i tp . ) . Podział 
podstawowy polega n a wyróżnieniu przede w s z y s t k i m heteroatomu, który 
w c h o d z i w skład związku chemicznego. B a u e r proponuje porządkowanie hetero
atomów nie wredług i ch charakteru chemicznego, lecz po pros tu zgodnie z często
tliwością występowania w z n a n y c h ZAviązkach chemicznych . Z p u n k t u w idzen ia 
i n f o r m a t y k i założenia tak ie mogą b y ć uznane za p r a k t y c z n i e użyteczne, m i m o iż 
i c h dowolność b u d z i zasadnicze sprzeciwy teoretyczne. W y m i e n i a się więc 
heteroatomy, biorąc p o d uwagę przede w s z y s t k i m związki organiczne wr nastę
pującym porządku: 

K a t e g o r i a G ł ó w n y h e t e r o a t o m 

A t l e n 
B a z o t 
C s i a r k a 
D c h l o r o w c e 
E f o s f o r 
F i n n o 
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P r z y j m u j e się p r z y t y m następujące sposoby fasetowania fragmentów: 
1. P o d a w a n i e fragmentów zgodnie ze zwiększającą się złożonością połącze

n i a . 
2 . P o d a w a n i e fragmentów według wymienione j kolejności heteroatomów. 
S z c z e g ó ł o w e g o p o d z i a ł u d o k o n u j e m y z g o d n i e z n a s t ę p u j ą c y m p o r z ą d k i e m : 
1) g ł ó w n y h e t e r o a t o m , 
2) i n n e h e t e r o a t o m y w y m i e n i o n e w ko l e jnośc i A - F , 
3) a t o m y w o d o r u p r z y h e t e r o a t o m i e , 
4) a t o m y w o d o r u p r z y j e d n a k o w y c h h e t e r o a t o m a c h , 
5) węgie l j a k o sk ładnik s t r u k t u r y . 

T A B L I C A 88 
Treści strukturalnochemiczne w tezaurusie podstawowym (wycinek) 

K a t e g o r i e 
p o d s t a w o w e 

K a t e g o r i e 
g ł ó w n e 

F a s e t y 
K a t e g o r i e 

p o d s t a w o w e 
K a t e g o r i e 

g ł ó w n e 1 s t o p n i a 2 s t o p n i a 3 s t o p n i a 

A 
g ł ó w n e 
o b i e k t y 

A a 
s u b s t a n c j e 

A a a 
p i e r w i a s t k i 

A a b 
cząsteczk i 

A a b b 
f r a g m e n t y 
c ząs teczek 

B 
j a k o ś ć 

B b 
s t r u k t u r a 

B b a 
p o r z ą d e k 
s t r u k t u r a l n y 

B b a a 
w u k ł a d a c h 
a c y k l i c z n y c h 

B b a b 
w u k ł a d a c h 
c y k l i c z n y c h 

B b a c 

B b b 
p o w i ą z a n i e 
s t r u k t u r 

w u k ł a d a c h 
n i e c y k l i c z n y c h 

B b b a 
b e z u k ł a d ó w 
c y k l i c z n y c h 

B b b b 
z u k ł a d a m i 
c y k l i c z n y m i 

C 
i lość 

C m 
l i c z b y 

a t o m ó w 

C m a 
l i c z b y a t o m ó w H 

C m b 
l i c z b y a t o m ó w C 

C m c 
l i c z b y h e t e r o a t o m ó w 

D 
d y n a m i k a 

D a 
p r z e m i a n y 
c h e m i c z n o 

D a a 
r e a k c j e 
c h e m i c z n o 

D a a a 
t y p y r e a k c j i 

D a a b 
n a z w y r e a k c j i 

p o r ó w n a j 
t e z a u r u s 
s u b s t a n c j i 
k l a s y f i k a c j a 
f a s e t o w a 
t y p ó w r e a k c j i 
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P r z y zastosowaniu wyżej wymienionych , k o m b i n a c j i można uzyskać, opie
rając się n a w y m i e n i o n y c h fasetach, w i e l o w y m i a r o w y system, który pozwa la 
n a u j m o w a n i e związków chemicznych d l a celów i n f o r m a t y k i . W t a b l i c a c h 
88 i 89 poda jemy podział treści s t r u k t u r a l n y c h w tezaurusie p o d s t a w o w y m 
oraz podział n a fasety fragmentów związków chemicznych . 

Klasyfikacje fasetowe fragmentów cząsteczek 
T A B L I C A 89 
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T A B L I C A 89 c .d . 

K a t e g o r i a Z ł o ż o n o ś ć 
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Kategor i e podstawowe pozwalają n a ogólny, l og i czny podział materiału 
całej chemi i . W poszczególnych dz iedz inach chemi i dokonuje się podziałów 
mnie j ogólnych. Przykładem może b y ć następujący podział : 

1) s u b s t a n c j o w y j ś c i o w e — A a d l a 
2) t y p p r z e m i a n y — D b a a 
3) s z y b k o ś ć r e a k c j i — D b a b 
4) s u b s t a n c j e p o m o c n i c z e — A a d l f 
5) s p e c j a l n e r o z p u s z c z a l n i k i — A a d l g 
6) proces t e c h n o l o g i c z n y — D c b 
7) w a r u n k i d o ś w i a d c z e n i a — B o b 

8) a p a r a t u r a i p r z y r z ą d y — E a 
9) p r o d u k t y k o ń c o w e — A a d l p 

10) w łaśc iwośc i ( p r o d u k t ó w ) — B a ( A a d l p ) 
11) s t r u k t u r a — B b 
12) m e t o d y a n a l i z y — B c c 
13) p r z e r ó b k a — D c m 
14) z a s t o s o w a n i e — D d 

§ 35. Perspektywy rozwoju metod klasyfikacji związków 

W miarę nagromadzan ia się ogromnej l i c z b y i n f o r m a c j i , dotyczących związ
ków chemicznych , coraz bardz ie j wzras ta po trzeba i c h porządkowania, j a k 
i opracowania systemów k l a s y f i k a c y j n y c h , które w s tosunku do poszczegól
n y c h k las połączeń mogłyby spełniać taką rolę j a k układ okresowy w s tosunku 
do pierwiastków. S k r o m n e — j a k dotychczas — usiłowania niewie lk ie j g a r s t k i 
l u d z i , którzy w okresie os ta tn i c l i kilkudziesięciu l a t z a j m o w a l i się p r o b l e m a m i 
k l a s y f i k a c j i połączeń, niewątpliwie nie zaspokajają istniejących potrzeb . Należy 
sądzić, że dalsze b a d a n i a będą się rozwijały w zakresie dwóch w y m i e n i o n y c h 
z a s a d n i c z y c h grup układów M a s y f i k a c y j n y c h , zarówno w grupie k l a s y f i k a c j i 
t a b l i c o w y c h , j a k i metod o p a r t y c h n a ciągłych os iach wspóbzędnych. 

S y s t e m y tabl i cowe pozwoliły n a ujęcie p r o s t y c h pods tawowych elementów 
połączeń. Należy sądzić, że z ko le i u d a się traktować związki złożone jako 

243 



składające się z d r o b i n pros tych i przedstawić je, w odpowiedn im Układzie, 
w kontekście s t r u k t u r i wiążących te s t r u k t u r y p r z e m i a n chemicznych . Pewne 
próby w t y m względzie, które przeprowadzałem wraz z m o i m i współpracowni
k a m i , utknęły n a trudności, której nie potrafiliśmy pokonać. Traktując drobinę 
prostą jako podstawowy element b u d o w y związku złożonego, należy przede 
w s z y s t k i m dokonać jego rozb io ru n a d r o b i n y proste w sposób jednoznaczny . 
O k a z u j e się, że bez wprowadzen ia czysto f o r m a l n y c h umów jest to niemożliwe, 
a f ormalne u m o w y nie wydają się najszczęśliwszym rozwiązaniem. Największa 
j e d n a k trudność pojawiła się p r z y kons t ruowaniu takie j przestrzeni k l a s y f i 
k a c y j n e j , w której l i c z b a pól k l a s y f i k a c y j n y c h od początku układu zwiększałaby 
się t a k szybko , j a k szybko wzras ta l i c zba izomerów p r z y s t o p n i o w y m wzroście 
cząsteczek związku chemicznego (np. w węglowodorach). Udało się zaledwie 
stworzyć układ, w którym możliwe jest przedstawienie w odrębnych po lach 
p e w n y c h klas izomerów, a więc n p . odrębnie izomerów z p o j e d y n c z y m rozga 
łęzieniem cząsteczki łańcuchowej, izomerów z rozgałęzieniem podwó jnym i t p . 
Przedstawiając drobinę złożoną jako w y n i k działania d r o b i n pros tych , należa
łoby zmienić również i c h symbolikę, ujmując drobinę prostą w postac i zespołu 
cy fr l u b też w postac i symbo lu l iterowego. P r o s t a d r o b i n a daje się opisać ukła
d e m czterech l i c z b , a mianowic i e : l i c z b a m i ez i ew oraz co n a j m n i e j d w o m a 
l i c z b a m i wskazującymi jakość c e n t r u m k o o r d y n a c j i i jakość l igandów. O c z y 
wiście w drob inach heteropodstawnikowych d l a o p i s u m u s i m y stosować co 
na jmnie j pięć lub sześć l i c zb . Posługując się s y m b o l a m i c y f r o w y m i w p r z y p a d k u 
d r o b i n y złożonej , doszlibyśmy w rezultac ie do bardzo skomplikoAvanego i n ie 
czytelnego zapisu . Właściwsze by łoby więc opracowanie nowej s y m b o l i k i 
d r o b i n p r o s t y c h , n p . metodą „pisma obrazkowego" . D o c h o d z i się j ednak w tak ie j 
s y t u a c j i do bardzo wie lk ie j l i c z b y znaków, co pociągałoby z a sobą znów nie
czytelność zap isu . Mówiąc ogólnie, d l a opisu d r o b i n złożonych należałoby 
stworzyć odrębny język s y m b o l i c z n y , który pozwalałby n a i ch jednoznaczne 
u j m o w a n i e z a pomocą d r o b i n p r o s t y c h , t r a k t o w a n y c h jako podstawowe ele
m e n t y s t r u k t u r y . Należy j ednak mieć nadzieję, że wszystk ie te p r o b l e m y są 
do rozwiązania, i zostaną rozstrzygnięte w przyszłości. 

M e t o d y k lasy f ikacy jne oparte n a układzie ciągłych osi współrzędnych 
obejmują w zasadzie całą różnorodność związków; i c h poważniejszym m a n k a 
m e n t e m jest to , że są całkowicie „ ś lepe" n a izomerię w n a j s z e r s z y m tego słowa 
znaczen iu . J a k już mówiliśmy, metody te pozwalają n a zestawienie związków 
chemicznych w gruncie rzeczy również w układzie osi d y s k r e t n y c h , gdyż nie 
każdemu p u n k t o w i osi l i czbowej można przypisać udział p i e r w i a s t k a w związku 
c h e m i c z n y m . Osie te są raczej z b i o r a m i bardzie j o d d a l o n y c h , a w niektórych 
mie jscach bardzie j s k u p i o n y c h punktów. U z y s k i w a n e w t e n sposób zmienne 
o d c i n k i osiowe w obszarze k l a s y f i k a c j i pozwalają wyrażać „bardziej p r a w i d 
ł o w o " odległości między związkami. J e d n a k , j a k się okazuje , w r a m a c h pozna 
n y c h układów k l a s y f i k a c y j n y c h odległości te nie znajdują się w p r o s t y m sto
s u n k u do różnic wartości p o d s t a w o w y c h cech f i z y c z n y c h . Należy sądzić, że 
opracowanie układu k lasy f ikacy jnego , który b y pozwalał n a prawidłową, z p u n k t u 
w i d z e n i a p o d s t a w o w y c h cech, ocenę odległości między związkami, umożliwi 
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bardzie j dokładne przewidywanie właściwości. Jes t zrozumiałe, j ak podsta 
wowe znaczenie d la prac k l a s y f i k a c y j n y c h miałoby rozwiązanie tego prob l emu. 

Duże zainteresowanie będą wzbudzały zapewne również nie uniwersalne , 
lecz ograniczone systemy k lasy f ikacy jne , zwłaszcza w układzie j ednoos iowym 
(szeregi związków chemicznych) , przede w s z y s t k i m ze względu n a wielką e la 
styczność tej metody . Należy sądzić, że zostanie opracowana pełniejsza teor ia 
nie t y l k o w zakresie szeregów homolog i cznych — j a k się to stało dzięki p r a c o m 
J u r k i e w i c z a — ale również w p r z y p a d k u różnych innego t y p u szeregów. Jest 
to w gruncie rzeczy metoda w tej c h w i l i najpowszechniej stosowana w p r a k 
tyce , zainteresowanie j ednak teorią tworzen ia szeregÓAv jest zn ikome . 

Właściwa k l a s y f i k a c j a związków chemicznych p o w i n n a w zasadzie n a 
podstawie z n a n y c h faktów doświadczalnych — umożliwiać dokładne p r z e w i 
dywanie faktów nie z n a n y c h . Traktując sprawę bardzo ogólnie, system k l a s y 
f i k a c y j n y powin ien pozwalać n a rozstrzygnięcie głównego p r o b l e m u chemi i , 
który można b y było sformułować jako odpowiedź n a p y t a n i e , AV j a k i sposób 
i z czego otrzymać związek chemiczny o żądanych właściwościach. N i e \vydaje 
się, p r z y n a j m n i e j A V c h w i l i obecnej, b y w w y m i e r n y m okresie czasu można 
było uzyskać odpoAviedź n a to podstaAA r owe p y t a n i e chemi i , opierając się n a 
zastosowaniu a p a r a t u matematycznego w ścisłym tego słowa znaczeniu , n a 
tomiast dotychczasowe osiągnięcia w zakresie k l a s y f i k a c j i zAyiązków rokują 
peAvne nadzieje . B y ć może, że n a podstawie prac k l a s y f i k a c y j n y c h można 
będzie stworzyć odpoAviednią teorię, matematyczną, która umożliwiłaby prze 
prowadzenie o p a r t y c h n a odpowiedniej f ormal is tyce obliczeń. N i e sądzę j ed 
n a k , b y była to którakolwiek ze z n a n y c h metod m a t e m a t y c z n y c h , p r z y n a j m n i e j 
w i c h dzisiejszej postac i . Próby , które proA\Tadziłem p r z y współudziale mate 
matyków n a d zastosowaniem r a c h u n k u mac ierzy , tensorów, teor i i grup i topo
log i i do opracowanego A V m o i m Zakładzie tablicowego systemu k l a s y f i k a c j i , 
n ie wniosły A V gruncie rzeczy n i c nowego i nie pozwoliły n a sensowne s formal i -
Z0Avanie systemu. 

Poważnym kierunkiem b a d a w c z y m , który staAAria sobie za cel odpoAviedź 
n a sformuloATane wyżej podstaAArowe p y t a n i a chemi i , który dość luźno jest 
w tej c h w i l i związany z m e t o d a m i k l a s y f i k a c j i w węższym tego słowa znaczeniu 
(przedstawionym w tej książce), są prace z dz i edz iny zastosowania m a s z y n 
m a t e m a t y c z n y c h do re jestrac j i i przetAvarzania d a n y c h chemicznych , a przede 
w s z y s t k i m właściwości i sposobów o t r z y m y w a n i a związków. Dzięki opracować 
n i u odpowiednich metod l iniowego zap isu struktur- chemicznych , który umoż
l i w i a wprowadzenie d a n y c h do pamięci m a s z y n y cyfrowej , ułożono p r o g r a 
m y pozwalające obliczać niektóre cechy związkÓAv. Opierając się n a metodzie 
f ragmentaryzac j i związków złożonych, a więc j a k g d y b y n a i c h podziale n a 
d r o b i n y proste, udało się stworzyć szereg systemów, które p r z y zastosowaniu 
wyspec ja l i zowanych m a s z y n m a t e m a t y c z n y c h potrafią n ie t y l k o wyszukiwać 
literaturę, ale również wyciągnąć" A r a i o s k i z zare jestrowanych w pamięci m a s z y 
n y d a n y c h doświadczalnych. D o tego r o d z a j u systemów należy m . i n . japoński 
system F A G O M [43], a także inne systemy, powstające w tej c h w i l i w czoło
w y c h i s n t y t u t a c h świata. W zakresie t y m jednak bardz ie j l i c z y się n a wie lk ie 

245 

file:///vydaje


pojemności pamięci m a s z y n m a t e m a t y c z n y c h i możliwości d o k o n y w a n i a wie l 
k ie j l i c zby operacj i w bardzo krótkim czasie niż na w y k o r z y s t a n i e znanych 
m e t o d k l a s y f i k a c y j n y c h . 

Właściwe kodowanie związków (przypisywanie związkom l iczb) w sposób 
przyjęty w s i lnych d y s k r e t n y c h systemach k l a s y f i k a c y j n y c h nie t y l k o upro 
ściłoby znacznie programowanie , ale także pozwoli łoby zapewne n a u z y s k a 
nie pewnie jszych d a n y c h z mniejszej l i c z b y doświadczeń. S y s t e m k o d o w a n i a 
p o w i n i e n b y ć t a k i , b y przebiegi cech odkładanycli j ako wartości f u n k c j i by ły 
w poszczególnych przekro jach stosowanej przestrzeni k lasy f ikacy jne j co n a j 
mnie j monotoniczne. Łatwo uzasadnić, że d l a określonej g r u p y związków 
istnieje co najwyżej jeden sposób k o d o w a n i a spełniający ten warunek , a więc 
j edna t y l k o k l a s y f i k a c j a . 

M e t o d y k l a s y f i k a c j i będą nabierały poważniejszego znaczenia , zwłaszcza 
w swych zastosowaniach d l a p r z e w i d y w a n i a i oceny d a n y c h l i c z b o w y c h op isu
jących właściwości związków chemicznych . 

Zainteresowanie m e t o d a m i k l a s y f i k a c j i związków chemicznych jako ukła
d a m i z m i e n n y c h niezależnych jest j ednak w c h w i l i obecnej bardzo małe, m i m o 
iż w i e l u badaczy zdaje sobie sprawę z niedoskonałości naszych narzędzi w tej 
t a k podstawowej dziedzinie . N a t o m i a s t dość burzliwy rozwój od k i l k u la t obser
w u j e m y w k l a s y f i k a c j i pojęć chemicznych d l a celów i n f o r m a t y k i , których 
część stanowią prob l emy k l a s y f i k a c j i związków. Za interesowanych tą d z i e d z i 
ną odsyłamy do l i c z n y c h artykułów w czasopismach i n f o r m a c y j n y c h , a przede 
w s z y s t k i m — Informatilc i Journal of Chemioal Documentation [44, 45, 46, 47, 
48, 49, 50, 51]. 
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t w a r d o ś ć p i e r w i a s t k ó w 51 
„ t y p y c h e m i c z n e " 67 
— F r e r s a 94 

Układ o k r e s o w y 17-52 
— —, w e r s j a d ługa 20 
— — , k r ó t k a 19 
— —, — rozwin ię ta 
— — i z o t o p ó w 38 , 39 
— — K a p u s t i n s k i o g o 18, 26 , 28 
— — M e n d e l e j e w a 13, 17-26 
— — p i e r w i a s t k ó w 13, 17-52 
— — r d z e n i a t o m o w y c h 18, 28 , 3 1 , 37 
u t l e n i a n i e 114, 118 
u t w a r d z a n i e p a k u w g J u r k i e w i c z a 194 
uwęg lan ie p a l i w w g J u r k i e w i c z a 193 
— w k l a s y f i k a c j i v a n K r e v e l e n a 2 0 0 

W ę g l e k o p a l n e , w k l a s y f i k a c j i J u r k i e w i c z a 
192 

w ę g l o w o d o r y , c iepła s p a l a n i a 190 
—, p o c h o d n e 191 
— , s i a t k a p o d s t a w o w a 204 
—. s z e r e g i h o m o l o g i c z n e 203 
— a r o m a t y c z n o o b u d o w i e w s t ę g o w e j 77 
— — wie lop ierśc ien iowe 222 
— — w p r a w i d ł o w y m układz ie w ę g l o 

w o d o r ó w 220 
— ł a ń c u c h o w e 2 1 0 , k l a s y f i k a c j a 214 -216 
— - , k l a s y f i k a c j a 216 -220 
— — n a s y c o n e 217 
w ę g l o w o d o r y p ierśc ien iowe 216 -231 
— — o s ta lo j l i c z b i e pierścieni 219 
— p l a s t r o w e 218 , 226 
— — o z m i e n n e j r ó ż n i c y h o m o l o g i c z n e j 

225 
— — , szereg p las t rów h e k s a g o n a l n y c h 227 
— s z e r e g u a c e t y l e n u , t e m p e r a t u r y w r z e 

n i a 233 

w ę g l o w o d ó r , k l a s y f i k o w a n i e do s z e r e g u 
h o m o l o g i c z n e g o 211 

— s t a r t o w y 2 0 8 , 211 , 223 
wskaźnik B 209 
— J u r k i e w i c z a N 204 , 205 
— — — , za leżność o d c iężaru cząs tecz 

k o w e g o 234 
— — — l i c z b y pierścieni a r o m a 

t y c z n y c h 226 
— m a c i e r z y s t y N 207 
w s p ó ł c z y n n i k za łamania świat ła w za leż 

nośc i o d w s k a ź n i k a N 235 
w y r ó ż n i k i b u d o w y 58 
— k l a s y f i k a c j i 54 
— — g r u p o w e j 55 , 56 
— — m o r f o l o g i c z n e j e w i ez 105 
— — t a b l i c o w e j 19 
— k o n s t y t u c y j n o 5 6 - 6 9 
— właśc iwośc i 69 
— zas tosowań 71 

Z r e d u k o w a n y s top ień u t l e n i e n i a 105 
— — z a s a d o w o ś c i 105 
związek c h e m i c z n y , cząsteczka 103 
— —, d e f i n i c j a 5 3 , 54 
związk i c h e m i c z n e h e t e r o d r o b i n o w o 103 
— — h o m o d r o b i n o w o 103 
— — , k l a s y f i k a c j a w układz ie o s i n i e 

c iągłej i c iągłej 203 -235 
— c z t e r o p i o r w i a s t k o w o , k l a s y f i k a c j a A c h u 

m o w a 176 
— — , J a n e c k e g o 165, 166, 167 
— — , — J u r k i e w i c z a 187 
— d w u p i e r w i a s t k o w e 96 
— —, k l a s y f i k a c j a A c h u m o w a 170 
— — , — J u r k i e w i c z a 179 
— o r g a n i c z n o k l a s y f i k a c j a 178-235 
— — , — S z e m i a k i n a 99-101 
— — t l e n o w e 179 
— — , — v a n K r e v e l e n a 198-202 
— p ierśc ien iowe h e t o r o a t o m o w o 229 
— p i ę c i o p i e r w i a s t k o w o , k l a s y f i k a c j a J a 

n e c k e g o 167, 168 
— p r o s t e , k l a s y f i k a c j a G r i m m a 96 -102 
— — , — S z e m i a k i n a 96 -102 
— s i a r k i , k l a s y f i k a c j a w g s t o p n i a u t l e n i e 

n i a 66 
— t r ó j p i e r w i a s t k o w e , k l a s y f i k a c j a A c h u 

m o w a 170-176 
— —, — J a n e c k e g o 164, 165 



P A Ń S T W O W E 
W Y D A W N I C T W O N A U K O W E 

* 
W y danio I. Nakład 1800 + 200 egz. 
A r k . wyd. 20. A r k . druk. 16+7 wkle
jek. Papier druk. sat. k l . I I I , 80 e, 
70 x 100. Oddano do składania 25. X I . 
1970 r. Podpisano do druku 24. V I I . 
1971 r. Druk ukończono w sierpniu 
1971 r. Zam. 1366/70. K - 9 . Cena zł 6 0 

* 
W R O C Ł A W S K A D R U K A R N I A 

N A U K O W A 



E R R A T A 

W i e r s z 
S t r . o d d o ł u 

J e s t P o w i n n o b y ć S t r . 
o d g ó r y o d d o ł u 

P o w i n n o b y ć 

13 5 d w u o s i a c h t r z e c h o s i a c h 

33 w z ó r 5 n a d o r b i t a l e m s j e s t JM, m a b y ć N 

33 w z ó r 11 n a d o r b i t a l a m i / j es t P, m a b y ć 0 

70 6 j e j c e c h y jego c e c h y 

81 0 do 7 o b j a ś n i e n i e w tekśc ie do r y s u n k u 15 w i n n o 
b r z m i e ć : N a r y s u n k u 1 5 p r z e d s t a w i o n o c z y s t o 
t e o r e t y c z n i e p o ł ą c z e n i e k t ó r e m o ż n a z a l i c z y ć 
do w iększe j l i c z b y s zeregów z w i ą z k ó w . S z e r e g 
p o z i o m y j e s t s z e r e g i e m h o m o l o g i c z n y m , p i o n o -
w y w y n i k a z n a s t ę p s t w a p i e r w i a s t k ó w w g r u p a c h 
u k ł a d u o k r e s o w e g o , b i l >gnący w l e w o n a u k o s 
j e s t s z e r e g i e m n a s t ę p u j ą c y c h p o sob i e i z o s t e r ó w 
w o k r e s i e u k ł a d u p e r i o d y c z n e g o a o s t a t n i j e s t 
p o w i ą z a n y reakc ją u t l e n i a n i a i r e d u k c j i . 

109 t a b l i c a 38 r u b -
r y k a 1 o d d o ł u e z =7 c z = 6 

119 2 O p - 2 0 p 2 -
5^2 

205 8 o z n a c z a n y o z n a c z a m y N. 

A . Górski - Współczesne systemy 
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