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Summary. After a short description of the background and fundamentals, a 
program system for a microcomputer is described that permits the 
implementation of a laboratory-specific database and information system. 
Due to standardized program and data structures and compatibility with 
different hardware, as well as portability, similar laboratories have the 
potential of carrying out cooperative studies on a national and international 
basis. 
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Zusammenfassung. In der vorliegenden Arbeit  wird nach kurzer Diskussion 
der Vorgeschichte und der Grundlagen ein Programmsystem fiir Personal- 
Computer  vorgestellt, welches den Aufbau eines laborspezifischen Daten- 
bank- bzw. Informationssystems erlaubt und gleichzeitig aufgrund seiner 
standardisierten Programm- und Datenstrukturen und der Kompatibilitfit zu 
bzw. Portabilitfit auf verschiedenen Hardwaresystemen die Grundlage zu 
einer nationalen und internationalen Zusammenarbeit  von gleichartig inter- 
essierten Fachkollegen bietet. 
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Die Toxikologie umfagt ein weitgespanntes interdisziplinfires Arbeitsgebiet, 
welches infolge der Komplexitfit der Materie sehr weitr~umig fachfibergreifend 
ist. Dementsprechend wird in der chemisch-analytischen und forensischen 
Toxikologie eine groI3e Anzahl verschiedener Untersuchungs- und Analysen- 
methoden angewendet, um die zur L6sung eines bestimmten Falles erforder- 
lichen analytischen Daten zu ermitteln und durch die Interpretation dieser 
Daten gewisse diagnostisch oder forensisch relevante Schlfisse zu ziehen. Auf- 
grund der Vielzahl der Stoffe und Substanzen, die nachgewiesene oder poten- 
tielle Giftwirkungen zeigen, ist eine umfassende, rasch verffigbare Information 
ffir viele Arbeiten unumgfinglich notwendig. Zu den Untersuchungen und 
Beurteilungen im Rahmen von akuten Vergiftungsf~llen, sei es nach Einliefe- 
rung eines bewugtlosen, m6glicherweise vergifteten Patienten in ein Kranken- 
haus, sei es bei der Aufkl~rung eines unerwarteten pl6tzlichen Todesfalles, 
kommen vermehrt Fragestellungen hinsichtlich gesundheitlicher Schgdigungen 
durch - vor allem chemische - Umwelteinflfisse vor, bei welchen sich sowohl 
der Nachweis als auch die Kl~rung des kausalen Zusammenhanges als noch 
wesentlich schwieriger erweist als bei akuten Vergiftungen. Zus~tzlich werden 
die gesetzlichen Regelungen, Verordnungen und Normungen beim Umgang 
mit potentiell sch~dlichen Substanzen immer zahlreicher und unfibersichtlicher, 
so dag auch bier mit den fiblichen Nachschlagewerken nicht mehr in jedem Fall 
das Auslangen gefunden wird [1]. 

Diese Notwendigkeiten haben in den einzelnen Laboratorien schon bald zu 
Sammlungen verschiedenster Daten, Literaturstellen und Vorschriften geffihrt, 
wobei diese Sammlungen je nach Bedarf nach verschiedensten Gesichtspunk- 
ten, und oft methodisch nicht vergleichbar, angelegt wurden. Daher sind solche 
Sammlungen ffir andere auch nur beschr~nkt oder gar nicht zugfinglich [2, 3, 4]. 
Eine grol3e Hilfe bieten die kommerziell angebotenen grogen Datenbanken im 
Bereich der Umwelteinflfisse und der Toxikologie. Eine gute Obersicht geben 
bier die Artikel von Bridges [5] und Posner [6]. 

Im deutschen Sprachraum existiert, zug/inglich fiber DIMDI (Deutsches 
Institut ffir medizinische Dokumentation und Information), die Datenbank ffir 
Gifte und Vergiftungen (Giftpool). Dies ist eine Faktenbank, die von DIMDI in 
Zusammenarbeit mit dem Bundesgesundheitsamt (BGA) und den Giftinforma- 
tions- und Behandlungszentren in der Bundesrepublik Deutschland aufgebaut 
wurde. Ebenfalls bei DIMDI wird seit 1976 das nach dem ,,Indexline"-Konzept 
von v. Clarmann [7] aufbereitete und verschltisselte Material einiger Giftinfor- 
mationszentren hinsichtlich Giftinformationen und Behandlungsmethoden, 
Vergiftungsverlfiufen, Analysenvorschriften, Gutachten usw. erfaf3t. Diese 
Datenbank umfal3t fiber 10000 Datensfitze ffir Stoffdaten und ca.70000 bis 
80000 Kasuistikdatens~tze. Dabei wurden bei der Auswertung von 40000 ein- 
gespeicherten Vergiftungsf~llen des Giftnotrufes Mfinchen mehr als 8000 ver- 
schiedene, ftir die Vergiftungen relevante Stoffnamen gefunden, von denen 
mehr als die H/ilfte nur ein einziges Mal vorkamen [8]. Allein diese Zahlen zei- 
gen die Notwendigkeit eines kontrollierten Thesaurus an Verbindungsnamen, 
der auch die M6glichkeit bieten sollte, die einzelnen Chemikalien und Wirk- 
stoffe automatisch sowohl einzelnen chemischen Verbindungsgruppen, als auch 
einzelnen Indikationsgruppen zuzuordnen. 
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GrofSe Datenbanken geben dem Untersucher natfirlich bei der L6sung eines 
grol3en und lest umrissenen Problems - wenn auch mitunter mit gewisser zeit- 
licher Verz6gerung - ausgezeichnete Mittel in die Hand, sich fiber die bereits 
bearbeiteten Aspekte seines Problems eingehend zu informieren, jedenfalls 
dann, wenn die Substanz oder Substanzgruppe, um die es geht, bekannt ist. 
G~inzlich anders liegen die Verh/iltnisse aber, wenn der chemisch-analytisch 
arbeitende Toxikologe auf der Suche nach zun~ichst unbekannten Schadstoffen 
ist, die gewisse biologische Wirkung gezeigt haben oder die in einem konkreten 
Fall for schwere oder gar t6dliche Vergiftungen verantwortlich sein k6nnten. 
Geht man n~imlich vom Problem des ,,General Unknown", das heil3t der 
zunfichst unbekannten Substanz oder Substanzen aus, die bei einem Vergifteten 
nachzuweisen sein sollten, so sind die Suchm6glichkeiten bei den bisher ge- 
nannten Datenbanken sehr stark eingeschr~nkt. Ebenso mul3 man bei jedem 
angebotenen ,,Current Awareness Service" damit rechnen, entweder jeweils 
nur ein sehr kleines Segment der den Toxikologen betreffenden Themenkreise 
iiberschauen zu k6nnen, oder aber einen grol3en Prozentsatz an nicht relevanter 
Information mit in Kauf nehmen zu mfissen. 

Wie aus dem bisher Gesagten hervorgeht, erfordert die Bearbeitung toxiko- 
logisch-analytischer Fragestellungen und ihre anschliel3ende Bewertung und 
Interpretation die Verfiigbarkeit einer grol3en Anzahl von Einzelinformatio- 
nen, die sich prinzipiell in drei grol3e Gebiete gliedern: 
- Literatur 
- Substanzdaten 
- Falldaten 

Literatur 

Hier ist in erster Linie die spezielle Literatursammlung eines Laboratoriums 
gemeint, die auf die spezielle Arbeitsschwerpunkte und Anforderungen Rfick- 
sicht nimmt. Neben Publikationen, die sich mit chemisch-toxikologischer Ana- 
lytik, toxikologischen Substanzdaten und ~hnlichem besch~iftigen, fallen hier- 
unter auch gesetzliche Regelungen, Verordnungen, Normen und Gerichtsent- 
scheidungen. Die Dokumentation von Literaturstellen ist im Gegensatz zur 
sp~iter zu besprechenden Faktendokumentation wesentlich einfacher, da jedem 
Zitat eine eindeutige Kennung und damit eine unverwechselbare Fundstelle 
zugeordnet werden kann. 

Substanz- und FaHdaten 

In diese I(ategorie ist das gesamte Spektrum an substanzspezifischen Daten, wie 
chemisch-physikalische Eigenschaften, Spektren, analytische Daten und Toxi- 
zit~itswerte sowie Symptome bei Vergiftungen mit den entsprechenden Substan- 
zen einzuordnen. Daneben fallen hier auch Falldaten an, wobei sowohl der Ver- 
giftungsverlauf als auch die relevanten Wirkstoffspiegel angegeben und Ver- 
weise auf Kombinationswirkungen aufgenommen werden sollten. Hier ist eine 
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eindeutige Zuordnung aufgrund der Streuung der analytischen Daten nicht 
mehr m6glich, so dab es erforderlich ist, Algorithmen zu erarbeiten, die unter 
Ber~cksichtigung dieser Streuungen und Schwankungsbreiten trotzdem eine 
gute Zuordnung erm6glichen [9, 10]. 

Im Endausbau soll das (IV + V)-System auch eine Methodendatei umfassen. 
Darin werden Algorithmen aufgenommen, die auf die in den beiden ersten 
Abschnitten genannten Daten zugreifen k6nnen und es erm6glichen, zielfiih- 
rende und relevante Korrelationen herzustellen bzw. mit Hilfe der Ftille von 
Daten, die moderne, insbesondere computerisierte Analysengerfite liefern, 
statistisch abgesicherte Ergebnisse abzuleiten. 

Gegenw/irtig geiibte Probleml6sungen 

In den meisten Laboratorien wurde bisher versucht, diesen Anforderungen mit 
Hilfe von manuellen bzw. konventionellen Dokumentationshilfsmitteln zu 
genfigen. Hierzu zfihlen Tabellen, Stellkarteien, Randloch- und Sichtlochkar- 
teien sowie periodisch erscheinende Publikationen (beispielsweise E .G.C.  
Clarke (1969): Isolation and Identification of Drugs; R. K. Mfiller (1976): Die 
toxikologisch-chemische Analyse; I. Sunshine (1969): Handbook of analytical 
toxicology; F. R. Preusz (1979): Gadamers Lehrbuch der chemischen Toxiko- 
logie und Anleitung zur Ausmittelung der Gifte). 

Der Nachteil dieser Datensammlungen war und ist, dab sie jeweils primfir 
auf die Erfordernisse eines bestimmten Laboratoriums ausgerichtet waren und 
Substanzdaten enthielten, die mit den verschiedensten, nicht standardisierten 
Analysenmethoden, hauptsfichlich gaschromatographischen und diinnschicht- 
chromatographischen Systemen, gewonnen worden waren, wfihrend die 
gedruckten Sammlungen sehr schnell ihre Aktualit~t verloren. Abgesehen 
davon, dab es dem einzelnen Laboratorium bei der Vielzahl der toxikologisch 
relevanten Substanzen, die in den letzten Jahren auf den Markt kamen, gar 
nicht mehr m6glich war, mit einigermagen wirtschaftlichem Einsatz jede Sub- 
stanz entsprechend durchzuanalysieren und zu dokumentieren, wurde auch 
infolge der Datenftille die Korrelation yon Analysenergebnissen mit den vor- 
handenen Tabellen und Karteien immer schwieriger, und es hing immer mehr 
vonder  Erfahrung des Analytikers ab, ob eine Substanz anhand dieser gesam- 
melten Daten identifiziert werden konnte. 

Die weitere Entwicklung vollzog sich auf zwei parallelen Wegen: Einerseits 
wurde immer klarer, dab es erforderlich war, die chemisch-toxikologischen 
Analysenmethoden zu standardisieren, so dab jedes Laboratorium, alas sich 
dieser Methoden bediente, in etwa die gleichen Ergebnisse erhalten konnte. 
Weiters wurde mit der zunehmenden Verftigbarkeit von Computerleistung ver- 
sucht, diese Datenfiille entsprechend zu speichern und zug~inglich zu machen. 
Vorarbeiten auf diesem Gebiet leisteten Kazyak [11], Berninger [4], zum Teil 
in Zusammenarbeit mit M611er [12], in neuerer Zeit Daldrup et al. [13], Sachs 
[14] sowie Maier und Derksen [3]. 

Curry hat als einer der ersten erkannt, dab gerade im Sektor der forensisch- 
und chemisch-toxikologischen Untersuchungen m6glichst umfassende und doch 
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spezialisierte Informationsm6glichkeiten geschaffen werden mfigten, um die 
Arbeit des Toxikologen zu rationalisieren und die Ergebnisse entsprechend 
absichern zu k6nnen. So wurde im Forschungsinstitut des englischen Home 
Office (HOCRE) eine eigene ,,Information Division" geschaffen, deren Auf- 
gabe es ist, in Zusammenarbeit mit den hauseigenen Experten der einzelnen 
Fachgebiete die ftir die Arbeit der Laboratorien relevanten neuen wissenschaft- 
lichen Arbeiten ausfinding zu machen, diese an die einzelnen Laboratorien zu 
verteilen und auch so aufzubereiten, dab der Zugang bei der Bearbeitung ver- 
schiedenster Problemstellungen jeweils rasch und problemlos m6glich ist. 
Neben dieser Sammlung relevanter Literaturstellen wurde auch die Sammlung 
der verschiedensten Daten und Vergleichsmaterialien organisiert und der plan- 
m~igige und leichte Zugriff gesichert. Beschreibungen und 121bersichten finden 
sich in den Arbeiten von Emerson [15], Brown et al. [16], Brown und Evett [17] 
sowie Brown [18]. 

Auch in kleineren Forschungseinheiten und Instituten, die nicht die M6g- 
lichkeiten und den Rtickhalt des oben beschriebenen englischen Systems 
haben, wuchsen trotz der vielen zur Verffigung stehenden Datenbanken und 
Literaturdienste die Probleme bei der fibersichtlichen Aufbewahrung und Spei- 
cherung der bei Recherchen und bei der laufenden Arbeit erhaltenen Literatur- 
und vor allem auch Faktendaten. So wurde immer wieder versucht, unterstfitzt 
durch die EDV-Abteilungen der einzelnen Universitfiten (z. B. [3, 14]), spfiter 
durch die immer kostengiinstiger zur Verffigung stehenden Mini- und Micro- 
computer, labor- bzw. institutseigene Systeme zu implementieren, um die 
eigene Arbeit entsprechend zu unterstfitzen. Inzwischen gibt es eine Unzahl 
von Arbeiten, die computerisierte Sammlungen von speziellen Literaturzitaten 
und auch Faktendaten bzw. Substanzdaten beschreiben. Der grol3e Nachteil 
aller dieser Systeme ist, dab sie jeweils nur nach den M6glichkeiten und Bedtirf- 
nissen eines bestimmten Institutes konzipiert sind und dab eine Kompatibilitfit 
und damit Austauschbarkeit der Daten mit anderen Fachinstituten und Fach- 
kollegen praktisch nicht m6glich ist. Die vielen Bemtihungen zeigen jedoch 
deutlich den Bedarf ffir dezentrale Laborcomputer-Systeme, welche einerseits 
dem einzelnen Untersucher als ,,Elektronisches Notizbuch" dienen k6nnen und 
andererseits ohne viel Doppelarbeit den Austausch von Literaturzitaten und 
Faktendaten unter einer gr6f3eren Anzahl von Beteiligten erm6glichen sollten 
(z. B. [191). 

Die bereits verschiedentlich durchgefiihrte isolierte Erstellung von Anwen- 
dungen und Programmen im Rahmen der toxikologischen Analytik ftihrt dazu, 
dab die gleichen Daten in verschiedensten Formen, Listen und Dateien auftau- 
chen k6nnen, wom6glich noch unter verschiedenen Namen. Andererseits ist es 
aufgrund d e r -  vorwiegend universitfiren - Struktur der interessierten Insti- 
tute und Abteilungen nicht so wie bei zentral organisierten Institutionen - wie 
dem englischen Home Office - m6glich, eine entsprechende Datenbank zen- 
tral einzurichten und beniitzen zu lassen, da dem verschiedenste rechtliche, 
organisatorische und personelle Probleme entgegenstehen. Ein zielftihrender 
Weg k6nnte jedoch sein, ein gemeinsam ben~tzbares Programmsystem zur Ver- 
ffigung zu stellen, welches dem einzelnen Toxikologen die M6glichkeit bietet, 
aufgrund vereinheitlichter Strukturen und Programme eine Vereinfachung sei- 
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ner Dokumentation, eine Zeitersparnis bei der Programmierung und beim 
~nderungsdienst zu erreichen und gleichzeitig auf die Daten der Kollegen, die 
unter gleichen systematischen Bedingungen erhoben wurden, Zugriff zu haben. 
Aus dieser Struktur ergeben sich folgende Vorteile: 

1. Aufbau vergleichbarer Datenbest~nde 
2. Ffir alle akzeptable Systematik 
3. Kompatibilitfit der maschinellen Hilfsmittel 
4. Bessere Erfassung der ,,grauen Literatur" 
5. Evidenthaltung selbst hergestellter Dokumentationen fiber bestimmte Pro- 

blemstellungen 

Das im folgenden beschriebene Programmsystem wurde im Hinblick auf diese 
Zielsetzungen konzipiert und implementiert, und sollte die Grundlage zu einer 
intensivierten Zusammenarbeit der einzelnen Institute und Labors auf dem 
Gebiet der toxikologisch-analytischen Datensammlungen bieten. 

Zur Entwicklung 
anwendungsorientierter Informations- und Dokumentationssysteme 

FaBt man ein Informations- und Dokumentationssystem (IuD-System) als 
Informationssystem auf, das aus zwei Hauptkomponenten, nfimlich einem 
IS&R- (information storage and retrieval) System und einer Datenbank, wel- 
che die Dokumentbeschreibung enthfilt, besteht, so kann man zwei Funktions- 
bereiche unterscheiden, nfimlich Ein/Ausgabe-orientierte un d datenbankorien- 
tierte Funktionen. 

Die Unterstfitzung dieser beiden Bereiche durch Methoden und Hilfsmittel 
der angewandten Informationstechnik erfolgte bisher zeitlich verschieden. So 
brachten bereits die 60er Jahre auf dem Gebiet der Datenbanken die Entwick- 
lung praktikabler Datenmodelle mit sich, yon denen das relationale Modell ffir 
IuD-Systeme immer mehr an Bedeutung gewinnt. Bei diesem Modell entspricht 
die Bentitzerfibersicht in mehreren Punkten direkt den IuD-Erfordernissen: 
Attribute entsprechen bibliographischen Feldern, Primfirschlfissel definieren 
die Ordnung von Haupteintr~gen, Sekundfirschlfissel jenen yon Registern. 
Damit ist es m6glich, Erkenntnisse der Datenbankentwicklung unmittelbar ffir 
IuD-Anwendungen einzusetzen, wie dies beispielsweise die Verwendung einer 
Teilmenge yon Sequel [20] als Abfragesprache in Dokumentationssystemen 
zeigt. Weitere Fortschritte bei der Entwicklung von Datenbanksystemen und 
damit unmittelbar bei Dokumentationssystemen sind bedingt durch das Auf- 
kommen billiger und schneller Massen- und Hauptspeicher. 

Wfihrend nun bei den Datenbankoperationen in den letzten Jahren wesent- 
liche methodische und theoretisch fundierte Forschritte zu verzeichnen waren, 
hinkte der Komfort bei den Ein/Ausgabeoperationen bei IuD-Systemen lange 
hinten nach. Bis zum Ende der 70er Jahre noch war beispielsweise die Loch- 
karte ein gfingiges Speichermedium bei der Dokumenteingabe und - denkt 
man an das ISTOC-System [21] - auch bei verschiedenen Auswertungen. 
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Mit dem Aufkommen von Mikrocomputern mit leistungsffihiger Peripherie 
(Bildschirme, Massenspeicher, Drucker) hat sich aber seit Beginn der 80er 
Jahre auch im Informations- und Dokumentations-Wesen einiges gefindert. 
So gibt es bereits eine Reihe von ,,Werkzeugen", die Ein- und Ausgabe- 
prozesse unterstfitzen: Mikroprozessoren und Textverarbeitungssysteme sollen 
hier genannt sein. Doch derartige Hilfsmittel sind zum Teil ffir andere Anwen- 
dungen konzipiert worden, so dab ihr Einsatz bei der L6sung von Dokumenta- 
tionsproblemen oft nicht geringe Anpassungs- oder Programmierarbeiten not- 
wendig macht. So ist zum Beispiel die Implementierung eines bibliographischen 
Regelwerkes mit Berficksichtigung aller Kontrollmechanismen, die sich auf 
eine bibliographische Einheit, Datenfelder, Zeichensgtze etc. beziehen, mit 
bisherigen Standardprogrammen kaum bewfiltigbar, man mul3 eine komforta- 
ble Datenerfassung unter Verwendung einer gfingigen Programmiersprache 
noch weitgehend selbst programmieren. 

Allerdings bieten derzeit am Softwaremarkt befindliche Programme ffir 
Mikrocomputer, wie dBase II/III, Open Access, Framework, usw. bereits zahl- 
reiche M6glichkeiten, bibliographische Applikationen zu implementieren, vor- 
ausgesetzt, man lernt in diesen Systemen zu ,,programmieren". Im Bereich der 
Toxikologie kommt neben der Verarbeitung reiner Textdaten noch das Pro- 
blem hinzu, numerische Daten manipulieren zu mfissen. Einfache Verarbei- 
tungsm6glichkeiten, wie sie Tabellenverarbeitungsprogramme bieten, reichen 
bier nicht aus; es werden statistische Verfahren, Klassifizierungsalgorithmen 
und/ihnliches ben6tigt. Man ist also wieder gezwungen, Datenschnittstellen zu 
schaffen, um zu speziellen Verarbeitungssystemen (Bsp.: BMDP, SPSS) kom- 
patibel zu sein. Der Einsatz verschiedener abgeschlossener, wenn auch zuein- 
ander fiber Datenschnittstellen kompatibler Systeme kann IuD-Probleme 16sen 
(Bsp.: Wordstar-dBase), erfordert aber entsprechende Erfahrung bei der 
Handhabung, eine Voraussetzung, die beispielsweise einem Toxikologen als 
,,Endbenfitzer" eines IuD-Systemes nicht generell zugemutet werden kann. 

Um Dokumentationssysteme anwenderfreundlich zu gestalten, ist es not- 
wendig, einzelne Komponenten zu einem einheitlichen System zu integrieren 
und dem Benutzer fiber eine geeignete Manipulationssprache zugfinglich zu 
machen. So bietet das bereits zu Beginn der 70er Jahre entwickelte Dokumen- 
tationssystem MODOK [22] einen hohen Integrationsgrad bibliographischer 
Funktionen, vor allem bei der Aufbereitung von gedruckten Ausgaben (Kata- 
loge, Bibliographien, Register). Eine Erweiterung durch Datenbank- und Dia- 
logfunktionen (bei Datenerfassung und -abfrage) war das ursprfingliche Ziel 
des (IV+V)-Entwurfs, wobei bereits bei den ersten Planungen (1978/79) als 
Einsatz-Hardware Mikrocomputer in Erwfigung gezogen wurden. Schienen 
solche Ideen zum damaligen Zeitpunkt noch etwas verfrfiht, so bestfitigt der 
heutige Entwicklungsstand der Mikrocomputer die Zielrichtung der bereits vor 
rund einem halben Jahrzehnt begonnenen Entwicklung. Mit derzeit erhfilt- 
lichen Mikrocomputern ist es kein technisches Problem mehr, IuD-Arbeits- 
plfitze auszustatten, welche ffir mehrere Teilnehmer den Aufbau und die 
Abfrage von Datenbanken mit mehreren zehntausend Dokumentationseinhei- 
ten, den Anschluf3 an Informationsnetze oder die Aufbereitung von bibliogra- 
phischen End- und Zwischenprodukten zulasseno 
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Eigenschaften und Funktionen des (IV+V)-Systems 

Mit der Entwicklung eines computeruntersttitzten Informationsvermittlungs- 
und -verarbeitungssystems (Kurzbezeichnung: (IV+V)-System) ftir den Ein- 
satz auf Mikro- und Minicomputern wurden folgende Anforderungen erftillt: 

Die Hauptzielsetzung war es, Wissenschaftlern, Managern und Informa- 
tionsvermittlern wie Dokumentaren, Bibliothekaren usw. einen Satz yon Werk- 
zeugen zur Verftigung zu stellen, der es erm6glicht, ein spezifisches IuD-System 
fiir den Einsatz am Arbeitsplatz zu entwickeln. Mit diesem IuD-System k6nnen 
lokal gehaltene Datenbestfinde aufgebaut, verarbeitet und ausgegeben werden. 
Es ist auch ein einfacher Zugriff zu Informationen m6glich, die in externen 
Datenbanken verfiigbar sind. Hauptmerkmale des (IV+V)-Systems sind Por- 
tabilitfit, Adaptatierbarkeit und Kompatibilitfit. 

Die geforderte maximale Portabilitiit, definiert als die Ffihigkeit, ein und 
dieselbe Software auf Hardware verschiedener Hersteller in m6glicherweise 
unterschiedlichen Konfigurationen ablaufffihig zu machen, wurde durch die 
Verwendung einer h6heren Programmiersprache zur Software-Entwicklung 
erreicht, d.h. das gesamte (IV+V)-System ist in UCSD PASCAL [23] 
geschrieben. Der vom PASCAL Compiler erzeugte Zwischencode (p-Code) 
wird mittels Interpretationssoftware (p-Code Interpreter) auf dem vom Benut- 
zer gewfihlten Computer ausgefiihrt. Mit dem (IV+V)-System wurde nicht ein 
spezifisches IuD-System geschaffen, sondern ein Werkzeugkasten (Toolbox) 
zur Generierung von spezifischen IuD-Systemen, ohne jedesmal die Software 
modifizieren zu miJssen. Man spricht dabei von Applikationsgenerierung durch 
einen geschulten Benutzer. So ist es mit den vorhandenen generischen System- 
funktionen m6glich, IuD-Systeme ftir verschiedene Anwendungsbereiche zu 
schaffen. Das Anwendungsspektrum erstreckt sich dabei yon IuD-Systemen 
zum Management von Textdaten (z. B. bibliographischer Systeme) bis hin zur 
Dokumentation numerischer Faktendaten. Ftir die angestrebte Kornpatibilitiit 
gilt folgende Definition: Zwei Informationssysteme sind funktional kompatibel, 
wenn die Benutzer (z. B. Informationsvermittler) dieselbe Klasse yon Operatio- 
nen ((IV + V)-Funktionen) durchftihren k6nnen. Die dem (IV + V)-Benutzer 
zur Verftigung stehenden generischen Systemfunktionen erm6glichen es ihm, 
kompatible IuD-Funktionen zu erstellen. 

Durch die im Systementwurf begriindete Modularitiit mit der Definition von 
einheitlichen Schnittstellen wurde eine weitgehende Entflechtung der System- 
funktionen erreicht, und so die Grundlage ftir einfache Modifizier- und Erwei- 
terbarkeit sowie Wartungsfreundlichkeit geschaffen. 

Abbildung 1 zeigt das (IV + V)-Architekturmodell mit den drei grundsfitzli- 
chert Bereichen: Hardware, Basissoftware und Anwendersoftware. Das Kern- 
stiick des (IV + V)-Systems stellt der Datenbankmodul dar, der eine Implemen- 
tierung des von Codd [24] vorgeschlagenen relationalen Datenbankrnodells ist. 
Dieser Softwareteil stellt eine Schnittstelle (System Function Interface - SFI) 
zur Verftigung, an der alle Funktionen in Form von Datenpaketen von anderen 
Software-Moduln aufgerufen werden k6nnen. 

An der Benutzerschnittstelle kann auf der Basis eines einheitlichen Masken- 
konzeptes jede Systemfunktion mit Hilfe von benutzergesteuerten Bildschirm- 
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dialogen angesprochen werden. So dienen Folgen von Masken zur Relisierung 
der Primfirdateneingabe, zur Auswahl yon Endbenutzerfunktionen (Menfise- 
lektion) wie auch zur Spezifikation von Druckbildern. Diese Maskendialoge, 
ebenso wie die Definition der Datenbank (log.Datenbankentwurf) und die 
Definition der Datenausgabeformulare und Manipulationsvorschriften, werden 
zum Zeitpunkt der Applikationsgenerierung erstellt und bilden zusammen ein 
Endbenutzersystem. 

Realisierung eines toxikologischen Informationssystems 
mit Hilfe des (IV+V)lSystems 

Das Informationssytem ftir toxikologische Analytik umfal3t drei Teilsysteme, 
nfimlich 
- Substanzdaten 
- Literaturdaten und 
- Falldaten. 
Eine Gesamtiibersicht bietet Abb. 2. 

Mit Hilfe der Substanzdaten sollen aufgrund von fihnlichen analytischen 
Charakteristiken gfingiger Methoden chemische Substanzen identifiziert wer- 
den k6nnen. Die Literaturdatenbank enthfilt gesammelte Zitate einschl~giger 
Publikationen, die zum gezielten Wiederfinden mit Schlagw6rtern und Klassifi- 
kationscodes versehen werden k6nnen. In der Falldatenbank k6nnen anonymi- 
sierte Vergiftungsf~lle mit den Analysenergebnissen der untersuchten Asser- 
vate gespeichert werden. 

Die drei Teilsysteme enthalten unterschiedliche Datentypen und Struktu- 
ren. In der Substanzdatei sind jeder chemischen Substanz die Analysenergeb- 
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~d L ~ Systemidentifikstion i TM 
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__~nO f~r Sub~ ~'~Q f. Liter~ ~MenO f~r ~.zdaten J ~Oa,en J ~aHda~en ) - -  

l t 
Ende 

Abb.2. Obersicht fiber den allgemeinen Aufbau des Informationssystems ftir toxikologische 
Analytik mit seinen drei Teilsystemen ffir Substanzdaten, Literatur und Vergiftungsffille 

nisse (numerische Werte)  der einzelnen Analysenmethoden zugeordnet.  Die 
Li teraturdatenbank steht als Beispiel ffir bibliographische Daten. Die Fall- 
datenbank zeigt die Verwendung von Codes, da fast alle Informationen ver- 
schltisselt eingegeben werden. Nut  wenige Datenelemente  enthalten Langtext, 
und dabei mug die Benutzerunterstfitzung von Systemen dutch ausffihrliche 
Erlfiuterungen grogzfigig angelegt werden. 

Trotz der unterschiedlichen Datentypen wurde versucht, jedes der Teil- 
systeme gleich zu gestalten, d.h.  sie sind sehr fihnlich aufgebaut und im Be- 
nutzen konsistent. So werden z.B. in den Hauptmenfis in allen drei Teilen 
folgende Funktionen angeboten: 

- Eingabe 
- Korrektur  
- Ausgabe 
- L6schen 
eines logischen Datensatzes. In der Substanzdatenbank bedeutet  ein logischer 
Datensatz eine einzelne chemische Substanz, in der Literaturdatenbank das 
Zitat  einer Publikation und in der Kasuistik einen Vergiftungsfall. 

Unter  Eingabe versteht man das Einffigen eines neuen Datensatzes in die 
Datenbank Die Funktion Korrektur erlaubt einen oder mehrere Datensfitze 
hintereinander zu modifizieren, d.h.  Feldinhalte zu findern oder zu 16schen und 
weitere Felder auszuffillen. Diejenigen Datensfitze, die korrigiert werden sol- 
len, mtissen vorher  fiber eine Suche ausgewfihlt werden. Mit der Ausgabe k6n- 
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nen die dutch eine Suche qualifizierten Datensfitze auf dem Bildschirm ange- 
zeigt werden. Bei Bedarf k6nnen sie auch auf einen angeschlossenen Drucker 
ausgegeben werden. Mit der Ldschfunktion k6nnen gezielt bestimmte Daten- 
sfitze aus der Datenbank eliminiert werden. 

Die Suche, die in den Funktionen Korrektur, Ausgabe und L6schen ver- 
wendet wird, erlaubt das Verkntipfen von Suchtermen mit den logischen Ope- 
ratoren und (.), oder (+) und und nicht ( - ) ,  wobei drei Ebenen von Klamme- 
rungen zulfissig sind. Ein Suchterm besteht aus der Feldkennung, einem Ver- 
gleichsoperator und dem zu suchenden Feldinhalt. 
Zum Beispiel: 

Feldkennung 
/ 

FRE = COCAINE 
; 

Vergleichsoperator Feldinhalt 

Als Vergleichsoperatoren k6nnen auch die arithmetischen Operatoren <, >,  
< =, > =, :~ und der Bereichsoperator > < verwendet werden. Die Suche nach 
Textteilen (Maskierung rechts und/oder links) ist nur beim Vergleichsoperator 
,, =" zulfissig. Als Maskierungszeichen wird ,,$" benutzt. 

Einfache zuliissige Suchbeispiele 
1. Gesucht werden Publikationen des Verfassers Max v. Clarmann, die im 

Jahre 1980 und folgenden erschienen sind. 
PE = , ,$CLARMANN$". 
PD _> ,1980" 
Feldkennungen: 
PE . . .  Person, PD. . .  Publikationsdatum 

2. Gesucht werden Publikationen fiber Suchtgiftmigbrauch, die in den Jahren 
von 1980 bis 1982 erschienen sind. 
(TI = ,,SDRUG ABUSES"+ 
IT = ,,SSUCHTGIFTS"). 
PD > < ,198011982" 
Feldkennungen: 
TI . . .  Titel, IT . . .  Indexterm, PD. . .  Publikationsdatum 

3. Gesucht werden Arbeiten in deutscher Sprache fiber Alkohol, wobei im 
Titel nach dem Wort Alkohol und in den Schlagworten nach Ethanol recher- 
chiert werden soll. 
LA = , ,GERM". 
(TI = , ,$ALKOHOL$"+ 
IT = ,,$ETHANOL$") 
Feldkennungen: 
L A . . .  Sprache, TI . . .  Titel, IT. . .  Indexterme 

Um dem Benutzer die Arbeiten mit dem System zu erleichtern, wurden meh- 
rere Arten von Unterstfitzung implementiert. 
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1. Aufruf von Hilfsmasken bei Bedarf 
z. B.: Bei der Suche kann eine Maske mit Feldkennungen aufgerufen werden 
oder im System Kasuistik Codetabellen. 

2. Zu jedem Datenfeld kann fiber eine Funktionstaste eine Hilfszeile mit 80 
Zeichen Kurztext sichtbar gemacht werden. 

3. Der Hilfetext kann bereits in die Dialogmasken eingebaut sein, z. B. welche 
Werte pro Feld zugelassen sind oder wie der Dialog weitergef~hrt werden 
soll. 

4. Aufgrund von Menfiauswahl ist gezieltes Steuern von Dialogmasken m6g- 
lich. So werden in der Literatur nur die ftir den Publikationstyp relevanten 
Masken geliefert. 

Kennw6rter sch~tzen das System vor unberechtigter Benutzung. Eine Sy- 
stemidentifikation (SYSTID) 6ffnet den Einstieg in alle drei Teilsysteme. f]ber 
den jeweiligen Datenbanknamen, der mit einer Benutzerkennung gekoppelt 
ist, kann auf die Daten zugegriffen werden, und diese k6nnen entsprechend der 
ausgew/ihltenFunktion manipuliert werden. 

Die Beispiele der Dialogmasken in den Abbildungen sind englisch. Um ein 
deutsches System zu implementieren, mfissen nur deutsche Dialogmasken ver- 
wendet werden. 

Substanzdaten 

In der Substanzdatei mug jede chemische Substanz durch ihre Registriernum- 
met (CAS registry number) und den internationalen Freinamen (registered 
international non-proprietory name) definiert werden. Tabelle 1 gibt eine 
Qbersicht fiber alle Datenfelder dieses Teilsystems. Sie beinhalten nicht nur 
Information zu Bezeichnungen und Nomenklatur der jeweiligen Substanz, son- 
dern auch zu ihrer analytischen Identifizierung, sowie zum klinischen Bild bei 
Vergiftungen. Mehrere analytische Systeme sind ffir die Methoden Dfinn- 
schichtchromatographie (10 DC-Systeme), ffir die Gaschromatographie (10 
GC-Systeme) und ftir die Farbreaktionen (10 Farbreaktionen) vorgesehen. Die 
Spektren (UV, IR und MS) lassen beliebig viele Werte zu, wobei es freilich 
empfehlenswert ist, die Anzahl der Wellenlfingen bzw. m/e-Werte der Lei- 
stungsf~ihigkeit der tatsfichlich konfigurierten Hardware anzupassen. 

Das Teilsystem Substanzen offeriert dem Benutzer zwei prinzipielle M6g- 
lichkeiten, in der Datei zu arbeiten (Abb. 3). 
A Substanzweise oder 
B Methodenweise 
,,Substanzweise" bedeutet, dab alle Datenfelder zu einer Substanz inklusive der 
Werte f~r alle Verfahren in der gewfihlten Funktion (Eingabe, Korrektur, Aus- 
gabe und L6schen) vom System angeboten werden. Methodenweise heil3t, dab 
nur diejenigen Werte eines ausgewfihlten Verfahrens ffir die in einer Suche 
qualifizierten Substanzen bearbeitet werden k6nnen. Methodenweiser Zugriff 
gilt ffir die Funktionen Eingabe, Korrektur und Ausgabe auf Schirm. 

Folgende Beispiele erlfiutern den Suchprozeg im Teilsystem ,,Substanz- 
daten": Die chemische Analyse mit Diinnschichtchromatographie hat ffir eine 
unbekannte Substanz in einem bestimmten Laufmittel (,,Nr. 3") einen RF-Wert 
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CAS-Registry Nummer 
Internationaler Freiname 
Summenformel 
Synonyma 
Methodische Hinweise 
Extraktionsverfahren 
RF-Werte for Dtinnschichtchromatographie 
Ri-Werte for Gaschromatographie 
Farbreaktionen 
UV-Spektren (Wellenlfingen/Extinktionswerte) im sauren, basischen und neutralen Milieu 
IR-Spektren (Wellenzahlen/Absorptionswerte, Literaturangabe) 
Massenspektren (m/e-Werte for relative Intensit/iten, Literaturangabe) 
Grenzkonzentrationen in Blut und Urin ftir den therapeutischen, toxischen und letalen Bereich 
Symptome 

1 
2 
3 
4 
5 
6 
7 
0 
9 

J 0 
11  
12 
13 
14 
15 
16 
:[ 7 
18 
19 
2e l  
21 ]  
221 
275! 
241 

TEXT FIEf DS 
1 "2 3 4 5 6 7 8 

J 234567890123456789812345678701234567898 J 2345678981234567890123456789~ 1234567898 

INF'UT ; b g substance IS 
bg method IM 

UPDATE : bg substance US 
bg method U['~ 

0UFPUT : on s c r e e n  
b9 s u b s t a n c e  SS 
bu method SM 

on pr ~nten OP 

DEI. ETE: o~ substances DS 

F i t ~  s w i t c h  enq3t.g 
End E 

Se ~_ ~: ~ ; 

1 
2 
:;5 
4 
5 
6 
7 
8 
9 

t 1 0  
I l l  
112 
~ i 3  
I ] 4  
115 
116  
117  
118  
119  
12(~ 
121 
I 2 2  
127 
124 

123456789~23456789~123456789~123456789~123456789~j23456789~123456789~23456789~ 
J 2 "3 4 5 6 7 8 

Abb.3. Hauptmen0 fur Substanzdaten: Funktionen fOr substanz- und methodenweise Bear- 
beitung 

von 0.11 ergeben. Die Datenbank soll dazu verwendet werden, um m6glichst 
schnell eine komplementfire Analysemethode zu finden, die es erm6glicht, 
unter allen Substanzen mit RF ~ 0.11 die richtige herauszufinden. Dazu ist der 
erste Schritt die Selektion aller Substanzen mit RF ~ 0.11: 
DC = ,$10"+  
DC - ,,$11"+ 
D C  = ,,SIT' 
Dutch Einbeziehung von RF = 0.10 und RF = 0.12 kann der m6gliche Fehler 
bei der Bestimmung von RF-Werten ber~cksichtigt werden. Das Ergebnis der 
Suche wird nun ,,methodenweise" am Bildschirm aufgezeigt. Alternativ dazu ist 
auch ein Ausdruck aller Daten zu den gefundenen Substanzen m6glich. Wird 
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etwa die Methode ,,Gaschromatographie" gewfihlt, so zeigt sich sehr schnell, ob 
ein GC-System zur Unterscheidung der gefundenen Substanzen geeignet ist. 
Anstelle der verwendeten Intervallsuche ist folgende Formulierung m6glich: 
DC > < ,,_30[_35" 
Hierbei werden alle Substanzen mit 0.30 -< Rv --< 0.35 gefunden. 

Literatur 

Das Teilsystem Literatur erlaubt es, Literaturzitate wissenschaftlicher Publika- 
tionen einzuspeichern, nach verschiedenen Kriterien wieder zu finden und aus- 
zugeben. Es stellt kein KatalOgisierungssystem ffir alle bibliographischen Fein- 
heiten dar, sondern soll dem Toxikologen ein System an die Hand geben, mit 
dem er seine Literatursammlung sinnvoll verwenden kann, ohne mit kompli- 
zierten Regelwerken vertraut zu sein. Daher wurde bei der Implementation 
groger Wert auf Benutzerf~lhrung gelegt. 
Folgende Typen und Literaturzitate k6nnen verarbeitet werden: 
1. B~cher und Monographien 
2. Teile aus Bfichern (z. B. Kapitel aus einem Buch) 
3. Zeitschriftenartikel 
Tabelle 2 gibt eine Obersicht fiber die wichtigsten Datenfelder im Teilsystem 
,,Literatur". Mit den Feldern Titel, Verfasser, Auflage, Erscheinungsort, 
Seiten usw. wird das bibliographische Zitat beschrieben. Mit den Feldern 
Schlagworte, Klassifikationscodes usw. kann die Publikation inhaltlich 
erschlossen werden. 

In der Funktion Eingabe mug der Benutzer aus dem obigen Menti entspre- 
chend seiner Publikation eine Auswahl treffen, die ihm in der weiteren Folge 
nur jene bibliographischen Datenfelder anbietet, die ffir den jeweiligen Typ 
relevant sind. Das heigt, dab durch geeignete Steuerung in den Dialogmasken 
die formale Erfassung der Publikationen syntaktisch richtig sein mug, die essen- 
tiellen Datenfelder des jeweiligen Typs mfissen ausgeftillt werden. So werden 
nur ffir den Publikationstyp Zeitschriftenartikel die Datenfelder Zeitschriften- 
artikel, ISSN und Band/Heft angeboten (Abb. 4). Sind die bibliographischen 
Angaben gemacht, kann der Inhalt des Dokumentes in folgenden Feldern 
beschrieben werden: 
Klassifikationscodes, 
Schlagw6rter, 
Inhaltsangabe (Abstract) und 
Bemerkungen 

Die Anzahl der Klassifikationscodes und d e r  Schlagw6rter ist nicht 
beschrfinkt, ebenso gibt es keine Zeilenlimitierung bei Abstracts. Am Bild- 
schirm selbst ist nur der Inhalt eines Teilbereiches, eine Art Fenster, sichtbar, 
das aber beliebig nach oben oder unten verschoben werden kann. 

Um Datenaustausch zwischen einschl/igigen Institutionen m6glich zu 
machen, wurde der Literaturdatenbank das yon der Unesco entwickelte ,,CCF 
-- Common Communication Format" [25] zugrunde gelegt. CCF stellt einen 
Standard ffir bibliographische Titelerfassung dar und verwendet die ISO Norm 
2709 als physikalisches Austauschformat. 
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Tabelle 2. Datenfelder des Teilsystems ,,Literaturdaten" 

Dokumentnummer 
Eingabeidentifikation 
Erfassungsdatum 
Sprache 
Dokumenttyp 
ISBN 
ISSN 
Titel 
pers6nlicher Verfasser 
korporativer Verfasser 
Zeitschriftentitel 
Auflage 
Verlag 
Verlagsort 
Erscheinungsdatum 
Teil 
Band/Heft 
Illustrationsvermerk 
Seiten 
Klassifikationscodes 
Schlagworte 
Inhaltsangabe 
Bemerkungen 

Damit kann erreicht werden, dab Daten, die mit dem (IV+V)-System 
erfagt wurden, auch yon Benutzern anderer Systeme tibernommen und mit 
geringem Aufwand in deren Systeme eingespielt werden kOnnen. 

Falldaten 

Die Test-Implementation des Eingabesystems ftir Vergiftungsffille ful3t auf dem 
Indexline Handbuch [7]. 

Die Besonderheiten der Kasuistik liegen dabei darin, dab mit Ausnahme 
der Datenfelder "Gifte", ,,Suffix", ,,Therapie", ,,Klinisches Bild", ,,Verlauf" 
und ,,Bemerkungen" alle anderen Felder Verschl~sselungen oder Analysen- 
werte enthalten. Dieser Tatsache Rechnung tragend wurde ein Eingabesystem 
konzipiert, das es auch einem Benutzer, der mit der v. Clarmann'schen Nomen- 
klatur noch nicht vertraut ist, erlaubt, formal richtige Eingaben ins System zu 
machen. Das konnte einerseits dadurch erreicht werden, dab ftir alle Felder, 
die Codes enthalten, der Wertevorrat fiberpr~ift wird. Zum anderen wurden zu 
jedem Feld so viele Hilfemasken installiert, wie notwendig sind, um die Codes 
und die Langtexte aufzunehmen. Weist das System bei der Dateneingabe einen 
Code als nicht zul~ssig zuriick, so kann sofort in der entsprechenden Hilfe- 
maske nachgesehen werden, welche Eingaben erlaubt sind. Abbildung 5 zeigt 



250 H.-J.Battista et al. 
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~bb.4. Beispiel ffir die Ausgabe eines Literaturzitates im Nystemformat 

T E X I  F I E L D S  # 

2 3 4 5 / 6 7 8 
1 1 2 3 4 5 6 7 8 9 0 1 2 3 4 5 6 7 8 9 0 1 2 3 4 5 6 7 8 9 0 1 2 3 4 5 6 7 8 9 0 1 2 3 4 5 6 7 8 9 0 1 2 3 4 / 6 7 8 ~ 0 1 2 3 4 5 6 7 8 9 0 1 2 3 4 5 6 7 8 9 0  

/ 3 t  
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7 
8 1 C o d e t e t t e r :  C o d e :  K e g / p o i  s . a r c h i v e :  . . . . . . .  ~ . . . . . . . . .  

l e l A p p ~ i c a t . c a t e g o n g ~  __  S u p p t i e r  0£ data: _ P k a c e / R e g i o r l :  . . . . . . . .  
ii 
121 
15 
141 
151 
161 
171 
18l 
191 
201 
211 
221 
231 
241 

Source o? in'Formation: 
Here gou use a cod~'., to indicate who owns the @n?orma't@on~ (There are n~ore 
t h a n  1 0 0 ~  d i ? ? e r e n t  p o s s i b i l i t i e s  i n  u s i n g  an a l p h a n u ~ e r i c  k e g ) .  
F o ~ l _ o w i n g  c o d e s  a r e  ~ i x e d :  

ZF- G i f t n o t l - u - f  F r e i b u r g  Z~ G i - f t n o t r u ¢  M u e n c h e n  
x. [ - I~ F: ' ro. f .  Dr ' .  G a e d e k e  z . I l .  PD [)r'~ v o ~  C & a r ~ a n n  
# l a t h  i L d , r : n s t P .  1. I s a m a n  i RgE~PS~P. 22 
o - 7 8 e e  F , - e ~ b u r g  O-.SO~)e Ruer)clqelq 80  
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9 

i0 
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19 
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I'..'5 
~24 

i E345678901234567890123456787012345678901234~6/890123456789012345678901234567890 
1 2 3 4 5 6 7 8 

Abb. S. Erste lEingabemaske fiir Falldaten mit erster Hilfemaske ffir das Feld ,,Quelle" 

zum Feld , ,Quelle (Source)" eine solche Hilfsmaske,  in der der Benutzer  auch 
eine Anweisung  findet, wie er in diesen Hi l femasken einfach vor- und zurfick- 
blgttern kann. Das  Hauptmen~  bietet einen eigenen Zweig an, in dem die 
Codes mit ihren entsprechenden Langtexten gewartet werden k6nnen.  Werden 
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Suchergebnisse ausgegeben, so k6nnen statt der Codes die Langtexte einge- 
steuert werden. 

Mit Hilfe eines geeigneten Dialogs konnte auch die Zuordnung mehrerer 
Asservate zu einem Gift erm6glicht werden. Ffir jedes weitere Gift k6nnen 
diese Eingabemasken so oft wiederholt werden, bis der Benutzer alle Gifte mit 
den zugeh6renden Asservaten eingegeben hat und im Dialog weiter fortschrei- 
tet. Die Anzahl der Asservate pro Gift und die Zahl der Gifte pro Vergiftung 
wurden nicht beschrfinkt. 

SchluBfolgerungen 

Mit dem beschriebenen Datenbanksystem in seiner speziell ffir die klinische 
und analytische Toxikologie konzipierten Version wird Besitzern entsprechend 
ausgeriisteter Personal-Computer (notwendiger Konfigurationsumfang siehe 
Anhang) die M6glichkeit geboten, Sammlungen von Literaturangaben und 
Substanzdaten, die auf ihre speziellen Erfordernisse zugeschnitten sind, anzu- 
legen und bei Bedarf auszuwerten. Das geschieht in einem System, das eine 
optimale Kompatibilitfit und Standardisierung gewfihrleistet, um Daten zwi- 
schen einzelnen Benutzern oder Benutzern und einer Zentrale auszutauschen. 
Zusfitzlich wird einerseits der Zugriff auf externe Datenbanken zur Durchf~h- 
rung grof3er Recherchen erm6glicht, andererseits die Eingabe von Falldaten in 
einem INDEXLINE-kompatiblen Format unterstfitzt [7]. Bei der Konzeption 
des Systems wurde bewuI3t darauf verzichtet, Bibliotheken yon Massenspektren 
oder Infrarotspektren und die entsprechenden Suchalgorithmen zu integrieren, 
da hier ausgereifte Systeme kommerziell erhfiltlich sind und heutzutage kaum 
mehr als ein Massenspektrometer oder grol3es Infrarotgerfit ohne entsprechen- 
den Rechner und passende Software gekauft wird. Es wurde aber die M6glich- 
keit often gelassen, Massenspektren und Infrarotspektren in kurzer Form (Mas- 
senzahl und Intensitfit bzw. Wellenzahl und Intensitfit) mit abzuspeichern, um 
eine gewisse Verbindungsm6glichkeit zu schaffen und auch einfacher ausgestat- 
teten Laboratorien eine Nutzung von Spektrenbibliotheken zu erm6glichen. 

Ausblick 

Mit dem vorgestellten Programmsystem wird dem Benutzer ein Werkzeug zur 
Verftigung gestellt, mit dessen Hilfe er - gegebenenfalls in Zusammenarbeit 
mit Fachkollegen - ohne selbst programmieren zu milssen, in der Lage sein 
sollte, ein auf seine spezifischen Bedfirfnisse zugeschnittenes Laborinforma- 
tionssystem aufzubauen. Aufgrund der rasanten Entwicklung der toxikologi- 
schen Kenntnisse wird eine solche Sammlung immer unvollstfindig bleiben mils- 
sen. Auf der Basis nationaler und internationaler Zusammenarbeit wird es nun 
Aufgabe der Fachkollegen sein, auf dieser Grundlage aufzubauen und Metho- 
den und Algorithmen zu entwickeln, die das System den Bedfirfnissen besser 
anpassen. Gleichzeitig werden M6glichkeiten der Zusammenarbeit und des 
Datenaustausches gefunden werden milssen, die das System immer auf den 
aktuellsten Stand zu halten erlauben. 
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Anhang 

Hardwareanforderungen far das (IV+ D-System: 

Mikroprozessor :  
Mit einer Wor tb re i t e  von  16 bit, besser  sind 32 Bit 

Memory :  
Min imum 192 KByte ,  256 K und mehr  verbessern die Systemleistung 

Interface:  
Eine  serielle Schnittstelle (V24) als Kommunika t ions in te r face  

Peripherie:  
Hardd isk  (Rigid oder  removeab le )  mit  einer Backup-M6gl ichkei t  (z. B. Floppy)  
und einer minimalen  Speicherkapazitfi t  von  5 MByte  oder  mehr  (anwendungs-  
abhfingig) 
CRT-Te rmina l  mit Tas ta tur  

Welters  ist eine minimale  Sof tware-Auss ta t tung  auf  der Zie lhardware  not-  
wendig:  
• Ein  auf  der  ausgew~hlten Zielanlage verftigbares (einfaches) Betr iebssystem 

mit Macro -Assemble r  und  Debugger ,  um einen p-code- In te rpre te r  imple- 
ment ie ren  oder  anpassen zu k6nnen.  

• Per ipher ie -Handler ,  insbesondere  ftir Massenspeicher  und  Bildschirmtermi-  
nal 

• Vollstfindige D o k u m e n t a t i o n  bzgl. H a r d w a r e  und Software 
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