ZAKONCZENIE

§ 34. Metody Klasyfikacji zwiqzkéw chemicznych
stosowane w informatyce

W  poprzednich rozdziatach omoéwiliSmy szczegbélowo metody Klasyfikacji
zwigzkéw chemicznych, ktére nie wyczerpywaly calego zakresu objetego poje-
ciem ,,zwigzek chemiczny” i ograniczaly sie z reguly do pewnych wybranych
i dobrze zdefiniowanych grup polaczen. Ograniczenie obszaru klasyfikacyjnego
ulatwia stworzenie systemu, ktory odpowiada podstawowym warunkom, jakie
stawiamy klasyfikacji zwigzkéw, bedacej ukladem zmiennych niezaleznych
w stosunku do ich wlasciwosci. Do tych warunkéw nalezy zaliczyé przede
wszystkim mozliwo§é rozrézniania wszelkich struktur w klasyfikowanym ob-
szarze, przy jednoznacznym przypisaniu punktowi (polu klasyfikacyjnemu)
okre§lonej struktury czasteczki, oraz powigzanie poszczegdélnych punktow czy
p6l klasyfikacji prostymi, elementarnymi, przemianami chemicznymi. Jak
wynika z naszych poprzednich rozwazan, nie ndalo sie dotychczas nawet w was-
kim zakresie wybranych klas polaczen stworzyé systemu klasyfikacyjnego,
ktéry w pelni odpowiadalby powyzszym warunkom. Gi6wnym celem rozpa-
trywanych dotychezas klasyfikacji zwiazkéow bylo stworzenie takiego ukladu
zmiennych niezaleznych, ktory by pozwalal na przewidywanie wlasciwosei
zwigzkéw chemicznych jako warto$ei funkcji na podstawie danych do$wiad-
czalnych uzyskanych dla innych zwiagzkéw. Przedstawione systemy umozli-
wiaja w wigkszym lub mmniejszym zakresie prowadzenie tego rodzaju interpo-
lacji i ekstrapolacji.

Odmienna grupe metod klasyfikacyjnych stanowia metody opracowywane
dla celow informatyki, a wiec dla szybkiego i latwego uzyskania danych lite-
raturowych o konkretnym zwiazku chemicznym. Nie chodzi w tym przypadku
o stworzenie optymalnego nkladu zmiennych niezaleznych dla przewidywania
wlasciwosel substancji, lecz o wyszukanie w literaturze opisanych wlasciwcsei
w taki sposob, by zapewnié mozliwo$é szybkiego ujecia klasyfikacyjnego calego
obszaru zwiazkéw chemicznych. W poczatkowym okresie stosowane w informa-
tyce metody Kklasyfikacji zwigzkéw chemicznych ograniczaly sie do ukladéw
umozliwiajacych opracowanie prostych indekséw zwiazkéw chemicznych,
znanych dobrze z fachowych czasopism jak: Chemisches Zentralblatt, Chemical
Abstracts i Referatiwnyj Zurnat. Indeksy te mialy za podstawe gléwny pierwia-
stek chemiczny w zwiazku, za ktéry — zgodnie z obowiazujacymi od dawna
zwyczajami — uwazano pierwiastek o najmniejszej elektroujemmoci i ktéry
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strukturalnie stanowi uklad centralny w zwigzku chemicznym, otoczony in-
nymi pierwiastkami. Mimo braku pelnej jednoznacznofci znanych systemoéw
indeksowych, przez wiele lat byly one wystarczajace dla celéw informatyki.

Ostatnimi jednak czasy ogromne, wprost,,katastrofalne’ zwiekszenie sie liczby
doniesient naukowych powoduje konieczno§é stworzenia bardziej pelnych syste-
méw klasyfikacji w informatyce chemicznej, ktérych jedymie pewng czeScig
jest zagadnienie klasyfikacji zwigzkéw.

Rozw6j metodyki klasyfikacyjnej polaczen chemicznych idzie zatem w dwoch
niezaleznych i1 hynajmniej nie pokrywajacych si¢ kierunkach. Jeden z nich,
<t6rym zajmujemy sie w niniejszej monografii, polega na stwarzaniu mozli-
wie doskonalych systeméw klasyfikacyjnych dla ograniczonych grup zwigz-
kéw, przy czym celem ostatecznym jest pokrycie calego obszarn zwiazkéw
chemicznych niekoniecznie jednym systemem Idasyfikacji (mimo iz oczywiscie
rozwigzaniem optymalnym byloby stworzenie systemu uniwersalnego). Drugi
kierunek — to prace nad systemem uniwersalnym prowadzgce do stwolzenia
dalekich wprawdzie od idealu wujeé Kklasyfikacyjnych, obejmujacych jednak
wszystkie zwiazki chemiczne. Doskonalenie takiego ogélnego systemu moZe
w zasadzie doprowadzié wreszcie do uniwersalnej, idealnej klasyfikacji zwigz-
k6w chemicznych. Ze wzgledu jednak na to, Ze historycznie powstajace pojecie
zwigzku chemicznego obejmuje uklady réznigce sie w zasadniczy sposob od
siebie, jak np. daltonidy i bertolidy, zwigzki miedzymetaliczne, zwiazki o bu-
dowie atomowej, w-kompleksy czy wreszcie zwiazki nisko- i wielkoczgsteczkowe,
o zlozonej budowie, nie nalezy przypuszeza¢ — przy obecnym stanie wiedzy —
aby mozliwe byto stworzenie systemu uniwersalnego, natomiast bliskie ideatu
klasyfikacje ograniczone do pewnych kategorii zwigzkéw chemicznych sg juz
w tej chwili, lub w niedlugim czasie beda opracowane. Biorac pod uwage, ze
dla celéw dedukeji w zakresie wlasciwosei fizycznych oraz przemian zwiazkow
chemicznych systemy ograniczone sg zupelnie wystarczajace, trudno jest prze-
widzieéd, czy Ikiedykolwiek omawiane dwa kierunki prac Xklasyfikacyjnych
zejda si¢ ze sobg. Mimo iz celem niniejszej monografii jest przedstawienie
prac z zakresu klasyfikacji zwigzkéw — ukladéw zmiennych mniezaleznych,
ktére umozliwiaja przewidywanie wlasciwosci polagezeni, to wydaje sie stuszne,
7€byémy na zakonczenie przedstawili problemy klasyfikacyjne wystepujace
w informatyce, ogramiczajac sig do przykiadowego omoéwienia najbardziej
zblizonych do gléwnego tematu tej ksigzki prac Bauera [38, 39, 40, 41, 42]
nad tezaurusem chemicznym.

Systemy Idasyfikacyjne stosowane w informacji naukowej w dziedzinie
chemii obejmuja caty zlozong problematyke chemiczng, ktérej czescia sa wlasci-
wosci zwigzkéw chemicznych. W pracach nad tezaurusem polgczen chemicz-
nych, podjetych przez Redakcje Chemisches Zentralblatt w ramach ogélnego
tezaurusa chemicznego, zwraca sie duzg uwage na ujecie systematyczne zwiaz-
kéw chemicznych. Autorzy tych prac uwazali, iz pelny tezaurus chemiczny
moze znalezé zastosowanie nie tylko w zakresie informatyki chemicznej, a wige
opracowania literaturowego ckreflonej dziedziny chemii czy tez opracowania
publikacji chemicznej z puuktu widzenia potrzeb informatyki, ale réwniez
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jako pomoc dla redaktoréw prac naukowych, zaréwno w zakresie nomenkla-
turowym, jak sporzgdzania indekséw. Powazne znaczenie przypisuje sie teza-
urusowi jako dzielu systematyzujacemu i ulatwiajagcemu planowanie badarn
naukowych.

W wyniku szczegélowych rozwazan proponuje Bauer przyjecie kilku pod-
stawowych kategorii, ktére pozwalaja na przeprowadzenie podstawowego
podziatu obiektdéw interesujacych chemie. Sa one nastepujace:

A — obiekty gléwne D — dynamika
B — jako&¢ E — obiekty poboczne
C — 1ilo&é F — obiekty graniczne.

Sposréd podstawowych sposobéw porzadkowania (porzadkowanie jedno-
wymiarowe, formalne i systematyczne oraz porzadkowanie wielowymiarowe
i pojeciowe) stosuje sie w tezaurusie chemicznym wszystkie wymienione meto-
dy lacznie, a mianowicie: jednowymiarowe uporzadkowanie formalne, w postaci
spiséw alfabetycznych deskryptoréw strukturalnych i pozastrukturalnych,
oraz jednowymiarowe porzadkowanie systematyczne, w postaci monohierar-
chicznych podzialéw wewnatrz tezauruséw fachowych, 1 wreszcie porzadko-
wanie wielowymiarowe. Ogoélne podstawy klasyfikacji sa podane w postaci
sformalizowanego ukladu pojeé tezaurusa podstawowego, ktéry jest schematem
porzadkujacym czelci rzeczowe tezauruséw fachowych, jak i w postaci klasy-
fikacji fasetowej deskryptoréw strukturalnych tezaurusa substancji chemicz-
nych, stanowigcych schemat porzadkujacy w tezaurusach fachowych, zawie-
rajacych opisy substancji. Na koniec, wielowymiarowe uporzgdkowanie poje-
ciowe zostaje uzyskane przez mozliwo$é swobodnego skladania réznych des-
kryptoréw przy zastosowaniu homogenicznych faset tezaurusa podstawowego.

System tezaurusa chemicznego dzieli sie na trzy podstawowe czeSci, a mia-
nowicie: na tzw. tezaurus podstawowy, tezaurus substancji oraz tezaurusy
fachowe (dotyczace waskich dziedzin chemii). Tezaurus substancji chemicz-
nych ma zawiera¢ zdefiniowane struktury zwigzkéw, struktury nie zdefinio-

TABLICA 86
System tezaurusa chemicenego

IV. 9. Specjalne terminy fa.chowe] Tezaurus fachowy

|
, -
’ 1. Struktury zdefiniowane
‘ Gé N § itrull(:};ry ogblne Pesiria
K> v SXORLSE substancji
| g 4. Klasy zwiazkéw . ¥
: % 5. Nazwy potoczne i inne
| . -t
| 'S
| <3 -
g rr. 6. Tresei ujete kompleksowo Tezaurus
‘g 7. Treéci ujete czefciowo |  podstawowy
e : oot
T III. 8. Dane liczbowe i jednostki <
i .
=
t o<

238



wane (ogdlne), reakcje, klasy zwiazkéw chemicznych, nazewnictwo polaczent
i in. Stosowanie tezaurusa gléwnego i tezauruséw szczegélowych wyja$niaja
tabl. 86 i 87, z ktérych wynika literowo-cyfrowy opis procesu chemicznego.

TABLICA 8T
Zastosowanie tezaurusa podsitawowego 4 fachowego

Treéé kompleksowa (SK)I

Decen 1 polimeryzuje si¢ w izooktanie lub benzenie w obecnoSci tréjetyloglinn/TiCl; jako
katalizatora

Polimery ciekle lub woskowate

Polimery ciekle decenu stosuje si¢ jako smary, a woskowate jako wypelniacze

Tezaurus fachowy M1 Tezaurus podstawowy
Decen (1) A 12 A — substancja wyjsciowa
Polimeryzacja B 10 B — typ przemiany

— C — kinetyka reakeji

Tréjetyloglin /TiCl, DY D — reagenty
Izooktan E 7 E — rozpuszczalnik
Benzen E 2
Polidecen 17 F — produkt koncowy
— — G — struktura
ciekly H3 H — wlasciwosel
woskowaty H 18
— — I — przerébka
smar K 33 K — zastosowanie
wypelniacz K 47

Notacja literowo-cyfrowa tre$ci (SK)1
M1—A12B10D9E2E7F17H3H18K33K47
Trefci czesciowe
1. Polimeryzacja decenu A 12 B 10
2. Tréjetyloglin/TiCl,

katalizator dla polimeryzacji decenu D 9 (A 12 B 10)
3. Polideceny (wladciwoéei) I' 17 (H 3 H 18)

W zakresie substancji chemicznych podstaws tezaurusa jest system klasy-
fikacji fasetowej. System ten jest wielowymiarowa klasyfikacja, powstala
z kombinacji zaréwno zhieraryzowanych, jak i ahierarchicznych zasad porzad-
kowania zwigzkéw. Dzielae wielowymiarows przestrzen klasyfikacyjna do-
chodzimy do obszaréw homogenieznych, ktére obejmuja polaczenia chemiczne
o podobnych z danego punktu widzenia wlasciwosciach.

Przeprowadzajac klasyfikacje zwiazkéw chemicznych nalezy zwrécié uwage
na relacje wystepujace juz w zakvesie kategorii podstawowych, ktére dzieli
sie nastepnie na fasety. Podajemy ponizej przyklady relacji, ktére wystapia
miedzy podstawowymi kategoriami zwigzanymi z klasyfikacja zwigzkow
chemicznych.
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1. Rodzaje relacji zwiazanych z kategorig ,,obiekty’:

1.1. Aa Ab  calo§é czesé atom — elektron
1.2. Ab Aa  czedé calofé¢  kation — struktura krystaliczna
1.3. A —— D obiekt —— proces produkt korozji — korozja

2. Rodzaje relacji zwigzanych z kategoria ,,wladciwosei’:
2.1. Ba A wlaSciwodé — obiekt palnosé — paliwo
2.2. Ba D wlaseiwoéé — proces odpornoéé na korozje — korozja
23. B ——— EB wlaSciwo§é — operacja Lkrucho$é dynamiczna — ruch

3. Rodzaje relacji zwiazane z kategoria ,,ilo$¢” :
3.1. C —— Ah ilo§¢ — obiekt promien atomu — rodzaj koordynacji
32.C —— B ilo§¢ — wiladciwoéé sprezanie — miekko$é
33.¢C ——D ilo§¢ — proces szybkoéé dysocjacji — dysocjacja

Wewnatrz wyodrebnionego obszaru przeprowadza sie podzial na fasety,
stanowiace ostro zdefiniowane czeéci. Jest to jak gdyby ciecie homogenicznego
obszaru wybrane] kategorii plaszczyznami i wyodrebnianie takich elementéow
te] przestrzeni, ktére przylegaja do siebie idealnie (stad nazwa fasety — czeSci
szlachetnego kamienia, powstale po jego rozcieciu). Tak np. kategoria ,,wlasei-
wofci” moze zostad podzielona na fasety w sposéb nastepujacy:

Kategorie Fasety Grupy terminéw
B. Wiasciwosei chemiczne trwalosé
zdolmos$é do hydrolizy
zdolno$é do koordynacji
optyczne wap6blezynnik zalamania Swiatta
wspblezynnik ekstynkeji
wspblezynnik odbicia $wiatla
termodynamiczne  cieplo adsorpeji
itd. cieplo hydratacji

entalpia swobodna tworzenia

Istotng metoda Kklasyfikacji jest podziat fasetowy fragmentéw struktural-
nych (grup charakterystycznych, grup funkeyjnych, rodnikéw itp.). Podziat
podstawowy polega na wyrdznieniu przede wszystkim heteroatomu, ktory
wchodzi w sklad zwigzku chemicznego. Bauer proponuje porzagdkowanie hetero-
atomow nie wedtug ich charakteru chemicznego, lecz po prostu zgodnie z czesto-
tliwoscig wystepowania w znanych zwigzkach chemicznych. Z punktu widzenia
informatyki zatozenia takie moga byé uznane za praktycznie uzyteczne, mimo iz
ich dowolno§é budzi zasadnicze sprzeciwy teoretyczne. Wymienia si¢ wige
heteroatomy, biorac pod uwage przede wszystkim zwiazki organiczne w naste-
pujacym porzadka:

Kategoria Gléwny heteroatom
A tlen
B azot
C siarka
D chlorowce
E fosfor
F inne
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Przyjmuje sie¢ przy tym nastepujace sposoby fasetowania fragmentéw:
1. Podawanie fragmentéw zgodnie ze zwigkszajaca sie zlozonoseig polgcze-

nia.

2. Podawanie fragmentéw wedlug wymienionej kolejnosci heteroatoméw.

Szczegdtowego podziatu dokonujemy zgodnie z nastepujacym porzadkiem:

1) gléwny heteroatom,
2) inne heteroatomy wymienione w kolejnosci A-F,
3) atomy wodoru przy heteroatomie,
4) atomy wodoru przy jednakowych heteroatomach,
5) wegiel jako skladnik struktury.

Treéet strukturalnochemicene w tezaurusie podstawowym (wycinek)

TABLICA 88

Kategorie Kategorie Tasty
podstawowe gléwne 1 stopnia 2 stopnia 3 stopnia
Aaa
léA Aa pierwiastki Aabb
giowne . fragment
obiekty substancje Aab czqt;teczelz
czasteczki
B Bb Bba Bbaa
jakosé struktura porzadek w ukladach
strukturalny acyklicznych
Bbab
w ukladach
cyklicznych
Bbac
w ukladach
niecyklicznych
Bbb Bbba
powiazanie bez ukladéw
struktur cyklicznych
Bbbb
z ukladami
cyklicznymi
Cm Cma
C liczby liczby atoméw H
ilogé atoméw Cmb
liczby atoméw C
Cme
liczby heteroatoméw
poréwnaj
D Da Daa Daaa tezaurus
dynamika przemiany | reakcje typy reakeji gubstancji
chemiczne chemiczne Daab klasyfikacja
nazwy reakeji fasotowa
typéw reakeji

16 — Wsp6lczesne systemy
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Przy zastosowaniu wyzej wymienionych kombinacji mozna uzyskaé, opie-
rajac sie na wymienionych fasetach, wielowymiarowy system, ktéry pozwala
na ujmowanie zwigzkéw chemicznych dla celéw informatyki. W tablicach
88 i 89 podajemy podzial trefci strukturalnych w tezaurusie podstawowym
oraz podzial na fasety fragmentéw zwigzkéw chemicznych.

Klasyfikaoje faselowe fragmentéw czasteczek

TABLICA 89

Kategoria Zlozonoké
1 2 3 4 5
0
A —0— —0—-0—"~ aac —C/
Non
O0=N-—
|_6 «~ S /
0
0—H —C<
H
OH,
o=c{
¢
B =N— —N=N— aaa aaab aaabe
0
_C£N=NEN
aaac 2aace
(8]
—N=N/ aabc aabed
™
aac —NH—NH— NH
—NH-—-NH, — NH,
=N—NH,
/0
—N=0 -2 \
0
—N—OH —NH—OH
—NH—CO—
/O
H,N—O —C“—NH,
N—H
—NH,



TABLICA 89 c.d.

Kategoria Z1ozono&é
1 2 3 4 53
S
C — B —8—85— aac —C<
SH -
g0 \s< =l abbb K
= NG N 5l
= 0|
A=
—S
Nom
abe 8}
—
—S—H— —C\
/ H
5=C
b

Kategorie podstawowe pozwalaja na ogélny, logiczny podzial materiatu
calej chemii. W poszczegélnych dziedzinach chemii dokonuje sie podzialéw
mniej og6élnych. Przykladem moze byé nastepujacy podzial:

1) substancje wyjéciowe — Aadl a 8) aparatura i przyrzady — Ea

2) typ przemiany — Dbaa 9) produkty koncowe — Aadl p

3) szybkobé reakeji — Dbab 10) wlasciwoéei (produktéw) — Ba (Aadlp)
4) substancje pomocnicze — Aadl f 11) struktura — Bb

5) specjalne rozpuszeczalniki — Aadl g 12) metody analizy — Be ¢

6) proces technologiczny — Dcb 13) przer6bka — De¢ m

7) warunki doéwiadozenia — Beb 14) zastosowanie — Dd

§ 35. Perspektywy rozwoju metod klasyfikacji swiqzkéw

W miare nagromadzania si¢ ogromnej liczby informacji, dotyczacych zwigz-
k6w chemicznych, coraz bardziej wzrasta potrzeba ich porzadkowania, jak
i opracowania systeméw klagyfikacyjnych, ktére w stosunku do poszczegél-
nych klas polaczeri moglyby spelniaé taka role jak uklad okresowy w stosunku
do pierwiastkéw. Skromne — jak dotychezas — usilowania niewielkiej garstki
ludzi, kt6rzy w okresie ostatnich kilkudziesieciu lat zajmowali sie problemami
klasyfikacji polaczeni, niewatpliwie nie zaspokajaja istniejacych potrzeb. Nalezy
sadzié, ze dalsze badania beda sie rozwijaly w zakresie dwéch wymienionych
zagadniczych grup ukladéw Klasyfikacyjnych, zaréwno w grupie klasyfikacji
tablicowych, jak i metod opartych na cigglych osiach wspéirzednych.

Systemy tablicowe pozwolity na ujecie prostych podstawowych elementéw
polaczeni. Nalezy sadzié, ze z kolei uda sie traktowaé zwiazki zlozone jako
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skladajace sie z drobin prostych I przedstawié¢ je, w odpowiednim ukladzie,
w kontek§cie struktur i wiazgcych te struktury przemian chemicznych. Pewne
proby w tym wzgledzie, ktore przeprowadzalem wraz z moimi wspéltpracowni-
kami, utknetly na trudnosci, ktérej nie potrafiliémy pokonaé. Traktujace drobine
prosta jako podstawowy element budowy zwigzku zlozonego, nalezy przede
wszystkim dokonaé jego rozbioru na drobiny proste w sposéb jednoznaczny.
Okazuje sie, ze bez wprowadzenia czysto formalnych uméw jest to niemozliwe,
a formalne umowy nie wydaja sie najszczesliwszym rozwigzaniem. Najwieksza
jednak trudno$¢ pojawila sie przy konstruowaniu takiej przestrzeni klasyfi-
kacyjnej, w ktorej liczba pol klasyfikacyjnych od poczatku ukladu zwiekszalaby
sie tak szybko, jak szybko wzrasta liczba izomeréw przy stopniowym wzroscie
czasteczek zwigzku chemicznego (np. w weglowodorach). Udalo sie zaledwie
stworzy¢ uklad, w ktérym mozliwe jest przedstawienie w odrebnych polach
pewnych klas izomeréw, a wiec np. odrebnie izomeréw z pojedynczym rozga-
lezieniem czasteczki laicuchowej, izomeréw z rozgalezieniem podwéjnym itp.
Przedstawiajac drobine zlozong jako wynik dzialania drobin prostych, naleza-
loby zmienié¢ réwniez ich symbolike, ujmujac drobine prosta w postaci zespolu
cyfr Tub tez w postaci symbolu literowego. Prosta drobina daje sie opisaé¢ ukla-
dem czterech liczb, a mianowicie: liczbami ¢, i e, oraz co najmmniej dwoma
liczbami wskazujacymi jakosé centrum koordynacji i jako$é ligandéw. Oczy-
wifcie w drobinach heteropodstawnikowych dla opisu musimy stosowaé co
najmniej pieé lub szesé liczb. Poshugujac sie symbolami eyfrowymi w przypadku
drobiny zlozonej, doszlibySmy w rezultacie do bardzo skomplikowanego i nie-
czytelnego zapisu. Wladciwsze byloby wieec opracowanie nowej symboliki
drobin prostych, np. metods ,,pisma obrazkowego’’. Dochodzi sie jednak w takiej
sytuacji do bardzo wielkiej liczby znakéw, co pociggatoby za soby znéw nie-
czytelno§é zapisu. Mowige ogolnie, dla opisu drobin zloZonych nalezaloby
stworzyé¢ odrebny jezyk symboliczny, ktéry pozwalalby na ich jednoznaczne
ujmowanie za pomocq drobin prostych, traktowanych jako podstawowe ele-
menty struktury. Nalezy jednak mieé nadzieje, ze wszystkie te problemy sa
do rozwigzania, i zostang rozstrzygniete w przyszlosei.

Metody Kklasyfikacyjne oparte na wukladzie cigglych osi wspélrzednych
obejmuja w zasadzie caly réznorodno$é zwiazkéw; ich powazniejszym manka-
mentem jest to, ze sg calkowicie ,,§lepe’” na izomerie w najszerszym tego slowa
znaczeniu. Jak juz méwili§my, metody te pozwalaja na zestawienie zwigzkéw
chemicznych w gruncie rzeczy réwniez w ukladzie osi dyskretnych, gdyz nie
kazdemu punktowi osi liczbowej mozna przypisaé udzial pierwiastka w zwigzku
chemicznym. Osie te sg raczej zbiorami bardziej oddalonyech, a w niektérych
miejscach bardziej skupionych punktéw. Uzyskiwane w ten sposéb zmienne
odeinki osiowe w obszarze klasyfikacji pozwalaja wyrazaé ,,bardziej prawid-
lowo” odlegloSci miedzy zwigzkami. Jednak, jak si¢ okazuje, w ramach pozna-
nych ukladéw klasyfikacyjnych odleglo$ci te nie znajduja si¢ w prostym sto-
sunku do réznic wartoSci podstawowych cech fizyeznych. Nalezy sadzié, ze
opracowanie ukladu klasyfikacyjnego, ktéry by pozwalal na prawidlowa, z punktu
widzenia podstawowych cech, ocene odleglosci miedzy zwigzkami, umozliwi
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bardziej dokladne przewidywanie wladciwosei. Jest zrozumiale, jak podsta-
wowe znaczenie dla prac klasyfikacyjnych mialoby rozwigzanie tego problemu.

Duze zainteresowanie beda wzbudzaly zapewne réwmniez nie uniwersalne,
lecz ogramiczone systemy klasyfikacyjne, zwlaszcza w ukladzie jednoosiowym
(szeregi zwiazk6w chemicznych), przede wszystkim ze wzgledu na wielka ela-
stycznos$é tej metody. Nalezy sadzié, ze zostanie opracowana pelniejsza teoria
nie tylko w zakiesie szeregéw homologicznych — jak sie to stato dzieki pracom
Jurkiewicza — ale réwniez w przypadku réznych innego typu szeregéw. Jest
to w gruncie rzeczy metoda w tej chwili najpowszechniej stosowana w prak-
tyce, zainteresowanie jednak teorig tworzenia szeregéw jest znikome.

Wiadciwa klasyfikacja zwigzkéw chemicznyeh powinna w zasadzie na
podstawie znanych faktéw dof$wiadczalnych — umozliwiaé dokladne przewi-
dywanie faktéw nie znanych. Traktujgc sprawe bardzo ogdélnie, system klasy-
fikacyjny powinien pozwala¢ na rozstrzygniecie gléwnego problemu chemii,
ktéry mozna by bylo sformulowaé jako odpowiedZ na pytanie, w jaki sposéb
1 z czego otrzymad zwigzek chemiczny o zadanych wiasciwosciach. Nie wydaje
sie, przynajmniej w chwili obecnej, by w wymiernym okresie czasu mozna
bylo uzyskaé odpowiedz na to podstawowe pytanie chemii, opierajac si¢ na
zastosowaniu aparatu matematycznego w $cistym tego slowa znaczeniu, na-
tomiast dotychczasowe osiggniecia w zakresie klasyfikacji zwiazkéw rokuja
pewne nadzieje. Byé moze, ze na podstawie prac klasyfikacyjnych mozna
bedzie stworzyé odpowiednia teori¢ matematyczng, ktéra umozliwilaby prze-
prowadzenie opartych na odpowiedniej formalistyce obliczeni. Nie sgdze jed-
nak, by byla to ktérakolwiek ze znanych metod matematycznych, przynajmniej
w ich dzisiejsze] postaci. Préby, ktére prowadzitem przy wspdludziale mate-
matykéw nad zastosowaniem rachunku macierzy, tensoréw, teorii grup i topo-
logii do opracowanego w moim Zakladzie tablicowego systemu klasyfikacji,
nie wniosty w gruncie rzeczy nic nowego i nie pozwolily na sensowne sformali-
Zowanie systemu.

Powaznym kierunkiem badawczym, ktéry stawia sobie za cel odpowiedZ
na sformulowane wyzej podstawowe pytania chemii, ktéry dosé luZno jest
w tej chwili zwigzany z metodami klasyfikacji w wezszym tego slowa znaczeniu
(przedstawionym w tej ksigzce), sg prace z dziedziny zastosowania maszyn
matematycznych do rejestracji i przetwarzania danych chemicznych, a przede
wszystkim wlasciwosei i sposobéw otrzymywania zwigzkéw. Dzieki opracowa-
nin odpowiednich metod liniowego zapisu struktur chemicznych, ktéry umoz-
liwia wprowadzenie danych do pamieci maszyny cyfrowej, ulozono progra-
my pozwalajace obliczaé niektére cechy zwigzkéw. Opierajac sie na metodzie
fragmentaryzacji zwigzkéw zlozonych, a wigc jak gdyby na ich podziale na
drobiny proste, udalo si¢ stworzy¢ szereg systeméw, ktére przy zastosowaniu
wyspecjalizowanyeh maszyn matematyeznych potrafia nie tylko wyszukiwaé
literature, ale r6wniez wyciagnaé wnioski z zarejestrowanych w pamieci maszy-
ny danych do$wiadezalnych. Do tego rodzaju systeméw nalezy m. in. japoriski
system FACOM [43], a takze inne systemy, powstajagce w tej chwili w czoto-
wych isntytutach $wiata. W zakresie tym jednak bardziej liczy sie na wielkie
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pujemnosci pamieci maszyn matematycznych i mozliwo$ci dokonywania wiel-
kiej liczby operacji w bardzo krétkim czasie niz na wykorzystanie znanych
metod klasyfikacyjnych.

Wiasciwe kodowanie zwiazkéw (przypisywanie zwigzkom liczb) w sposob
przyjety w silnych dyskretnych systemach klasyfikacyjnych nie tylko upro-
§citoby znacznie programowanie, ale takze pozwolitoby zapewne na uzyska-
nie pewniejszych danych z mniejszej liczby dof$wiadczen. System kodowania
powinien byé taki, by przebiegi cech odlkladanych jako wartosei funkeji byly
w poszczegblnych przekrojach stosowanej przestrzeni klasyfikacyjnej co naj-
mniej monotoniczne. Tatwo uzasadnié, ze dla okreslonej grupy zwiazkow
istnieje co najwyzej jeden sposéb kodowania spelniajacy ten warunek, a wiec
jedna tylko klasyfikacja.

Metody klasyfikacji beda nabieraly powazniejszego znaczenia, zwlaszcza
w swych zastosowaniach dla przewidywania i oceny danych liczbowych opisu-
jacych wlasciwosci zwiazkéw chemicznych.

Zainteresowanie metodami klasyfikacji zwiazkéw chemicznych jako ukla-
dami zmiennych niezaleznych jest jednak w chwili obecnej bardzo male, mimo
iz wielu badaczy zdaje sobie sprawe z niedoskonaloSci naszych narzedzi w tej
tak podstawowej dziedzinie. Natomiast do$é burzliwy rozwdj od kilku lat obser-
wujemy w klasyfikacji poje¢ chemicznych dla celéw informatyki, ktérych
cze$é stanowia problemy klasyfikacji zwiazkéw. Zainteresowanych tg dziedzi-
ng odsylamy do licznych artykuléw w czasopismach informacyjnych, a przede
wazystkim — Informatik i Journal of Chemical Documentation [44, 45, 46, 47,
48, 49, 50, 51].
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rdzeni atomowych 18, 28, 31, 37

utlenianie 114, 118

utwardzanic paku

wg Jurkiewicza 194

uweglanie paliw wg Jurkiewicza 193

w klasyfikacji van Krevelena 200

Wogle kopalne, w klasyfikacji Jurkiewicza

192

weglowodory, ciepta spalania 190
—, pochodne 191

—, siatka podstawowa 204

—, szeregi homologiczne 203

aromatyczne o budowie wstegowej 77
— wiclopierscieniowe 222

— w prawidlowym ukladzie weglo-
wodoréw 220

laficuchowe 210, klasyfikacja 214-216
—, klasyfikacja 216-220

— nasycone 217

weglowodory picrScieniowe 216-231

— o statej liczbic pierscieni 219
plastrowe 218, 226

— o zmiennej r6éZnicy homologicznej
225

—, szereg plastréw heksagonalnych 227
szeregu acetylenu, temperatury wrze-
nia 233

e

TA W

weglowodér, klasyfikowanie do
homologicznego 211

— startowy 208, 211, 223

wskaznik B 209

— Jurkiewicza N 204, 205

— — —, zalezno$é od ciezaru czastecz-
kowego 234

— — —, — — liezby piericieni aroma-
tycznych 226

— macierzysty N 207

wspoélezynnik zalamania §wiatla w zalez-
nosci od wskaznika N 235

wyrdézniki budowy 58

lasyfikacji 54

— grupowej 55, 56

— morfologicznej ey i €, 105

— tablicowej 19

konstytucyjne 56-69

wlasciwosei 69

zastosowan 71

szeregu

Zrvedukowany stopien utlenienia 105

— zagadowo$ei 105

zwigzek chemiczny, czasteczka 103

— —, definicja 53, 54

zwiazki chemiczne heterodrobinowe 103
— homodrobinowe 103

— —, klasyfikacja w ukladzie osi nie-
cigglej 1 ciaglej 203-235
czteropierwiastkowe, klasyfikacja Achu-

mowa 176
— —, Jineckego 165, 166, 167
— —, — Jurkiewicza 187

dwupierwiastkowe 96

—, klasyfikacja Achumowa 170

—, — Jurkiewieza 179

organiczne klasyfikacja 178-235

—, — Szemiakina 99-101

— tlenowe 179

—, — van Krevelena 198-202

— piersicieniowe heteroatomowe 229
pigciopierwiastkowe, klasyfikacja Ji-
neckego 167, 168

— proste, klasyfikacja Grimma 96-102
~ —, — Szemiakina 96-102

siarki, klasyfikacja wg stopnia utlenie-
nia 66

tréjpierwiastkowe, klasyfikacja Achu-
mowa, 170-176

—_ —, — Jincckego 164, 165
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ERRATA

 Wiersz _
Str. ;} g_éryi Ao-d_d;; Jest Powinno byé
13 ; 5 | dwu osiach i trzech osiach
33 wzbr 5 nad orbitalem s jest M, ma byé N
33 wzbor 11 nad orbitalami f jest P, ma byé O
70 | 6 [ | jej cechy | jego cechy
81 | 6 do 7 objaénienie w tekScie do rysunku 15 winno

brzmieé¢: Na rysunku 15 przedstawiono czysto
teoretycznie polgczenie, ktére mozna zaliczyé
do wieksze] liezby szeregdéw zwigzkéw. Szereg
poziomy jest szeregiem homologicznym, piono-
wy wynika z nastepstwa pierwiastkéw w grupach
ukiadu okresowego, biegnacy w lewo na ukos
jest szeregiem nastepujacych po sobie izosteréw
w okresie ukladu periodycznego a ostatni jest
powiazany reakcja utleniania i redukcji.

109 | tablica 38 rtub-

ryka 1 od dolu | ;=7 | e,=6
119 | 2 {0 02— ,
205 | 8 oznaczany . oznaczamy N.

A. Gorski — Wspdlczesne systemy
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