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DER�/NLINE�$ATENBANKEN� GIBT� ES� EINE� GRO�E� 3PANNWEITE� IN� BEZUG� AUF� DIE� !NZAHL� DER� $OKU

MENTE��3IE�REICHEN�VON����BIS����-ILLIONEN�$OKUMENTEN��$ER�GR¶�TE�!NTEIL�LIEGT�HINGEGEN�BEI
BIBLIOGRAPHISCHEN�$ATENBANKEN� IM�"EREICH�VON���������BIS�����������$OKUMENTEN�BZW��BEI
&AKTENDATENBANKEN� ODER� 6OLLTEXTDATENBANKEN� ZWISCHEN� ������ BIS� ������� $OKUMENTEN�� $IE
%INSTUFUNG�DER�+LASSENGRENZEN�IST�DEMENTSPRECHEND�VOR�DEM�(INTERGRUND�DER�%INTRAGUNGEN�IN
DIE�-ETADATENBANKEN�ENTSTANDEN�
6IELE�$ATENBANKEN�LIEGEN�HEUTE�SCHON�VOLLST¤NDIG�AUF�#$
2/-�VOR�UND�SIND�DAHER� IN�BEZUG
AUF�DEN�5MFANG�DER�$OKUMENTE�DEN�/NLINE�$ATENBANKEN�GLEICHZUSTELLEN�
!UCH�HIER�SPIELT�DAS�%XPERTENWISSEN�WIEDER�HINEIN��$ER�HOHE�'RAD�AN�3UBJEKTIVIT¤T�K¶NNTE�ABER
TEILWEISE� ANHAND�VON� 3ENSITIVIT¤TSSTUDIEN� ABGEMILDERT�WERDEN�� INDEM� DIE�+LASSENGRENZEN� ZUR
6ERGABE� DER� "EWERTUNGSZIFFERN� VARIIERT� WERDEN� UND� EIN� ERNEUTES� "EWERTUNGSZIFFERVERFAHREN
DURCHGEF¼HRT�WIRD�
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!KTUALISIERUNGSABSCHNITTE� EINTEILEN�� )N� DER� ZWEITEN� 3PALTE� DER� 4ABELLE� ��� IST� DIE� !NZAHL� DER
$ATENBANKEN�� DIE� ZU� DEN� EINZELNEN� %INTEILUNGSSTUFEN� GEH¶REN�� VERMERKT�� !NZUMERKEN� SEI� IN
DIESEM�:USAMMENHANG��DA��IN�DER�-ETADATENBANK�NICHT�F¼R�ALLE�DORT�EINGETRAGENEN�$ATENBAN

KEN�EIN�%INTRAG�HIERF¼R�VORLIEGT��$ER�'RUND�F¼R�DES�&EHLEN�DER�%INTR¤GE�IST��DA��VON�DEN�(OSTS
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EINMAL�IM�*AHR�NEUE�%INTR¤GE�BEKOMMEN��SIND�F¼R�DEN�.UTZER�VON�GERINGER�"EDEUTUNG��DA�DIE
$ATEN�NICHT�MEHR�AKTUELL� SIND��%INE�W¶CHENTLICHE�BZW�� T¤GLICHE�!KTUALISIERUNG� IST� BEI�/NLINE
$ATENBANKEN�ALS�SEHR�GUT�ZU�BEWERTEN��EINE�MONATLICHE�BZW��ZWEIW¶CHIGE�ALS�GUT��"EI�UNRE

GELM¤�IGEN�!KTUALISIERUNGEN�WIRD�VIELFACH�GAR�NICHT�MEHR�¼BERARBEITET��!US�DIESEM�'RUNDE�IST
DIE�$ATENBANK�IN�BEZUG�AUF�DIESES�"EWERTUNGSKRITERIUM�ALS�UNGEN¼GEND�EINGESTUFT�

������������(¤UFIGKEIT�DER�!KTUALISIERUNG�BEI�#$
2/-S

$IE�!KTUALISIERUNG�DER�#$
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LINE�$ATENBANKEN��%INE�T¤GLICHE�!KTUALISIERUNG�KOMMT�BEI�#$
2/-S�NICHT�VOR��%IN�W¶CHENT

LICHE� BZW�� VIERZEHNT¤GIGE�!KTUALISIERUNG� IST� DIE�!USNAHME� UND� DEMNACH� ALS� SEHR� GUT� EINZU

STUFEN��$IE�MEISTEN�#$
2/-S�WERDEN�HEUTZUTAGE�ALLE�DREI�-ONATE�AKTUALISIERT��)N�DER�ZWEITEN
3PALTE�DER�4ABELLE�IST�DIE�!NZAHL�DER�#$
2/-S��DIE�ZU�DEN�EINZELNEN�%INTEILUNGSSTUFEN�GEH¶

REN��VERMERKT�
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EINTEILEN�
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$AS� "EWERTUNGSKRITERIUM� IST� IN� BEIDEN� &¤LLEN� JEDOCH� EIN� 2ANGORDNUNGSMERKMAL� �ORDINALES
-ERKMAL	�

�����������+OSTEN�DER�2ECHERCHE

$IE� +OSTEN� F¼R� EINE� 2ECHERCHE� SETZEN� SICH� AUS� VERSCHIEDENEN� %INZELKOSTEN� ZUSAMMEN�� :U

N¤CHST�WIRD�IN�DER�2EGEL�EINE�'EB¼HR�F¼R�DIE�!NSCHALTZEIT�PRO�3TUNDE�BZW��PRO�-INUTE�BERECH

NET��$AR¼BER�HINAUS�MU��DER�.UTZER�DIE�$OKUMENTE��DIE� ANGEZEIGT�WERDEN�� JE� NACH�5MFANG
DER�!USGABE�BEZAHLEN��"EI�EINIGEN�$ATENBANKEN�SCHL¤GT�AUCH�BEREITS�DER�EINZELNE�EINGEGEBENE
3UCHBEGRIFF� ZU� "UCHE�� (IER� WIRD� AUS� PRAGMATISCHEN�'R¼NDEN� NUR� DER� 0REIS� PRO� 3TUNDE� BE

TRACHTET��DER�BEI�FAST�ALLEN�(OSTS�ALS�WICHTIGER�0REISFAKTOR�EINER�2ECHERCHE�ANGESETZT�WIRD��3EIT
LANGEM�WIRD� JEDOCH� IN� DER� &ACHWELT� DIE� NICHT�MEHR� ZEITGEM¤�E�"ERECHNUNGSGRUNDLAGE� NACH
!NSCHALTZEIT�BEKLAGT��6ORTEILHAFTER�UND�AUCH�VON�WENIGEN�(OSTS�UNTERST¼TZT��W¤RE�DIE�"ERECH

NUNG�DER�GEWONNENEN�)NFORMATIONEN��)N�DER�ZWEITEN�3PALTE�DER�4ABELLE����IST�DIE�!NZAHL�DER
$ATENBANKEN�� DIE� ZU� DEN� EINZELNEN� %INTEILUNGSSTUFEN� GEH¶REN�� AUFGEF¼HRT�� !NZUMERKEN� SEI
WIEDER��DA��IN�DER�-ETADATENBANK�NICHT�F¼R�ALLE�AUSGEWERTETEN�$ATENBANKEN�EIN�%INTRAG�HIERF¼R
VORLIEGT��&¼R�DIE�IN�+APITEL�����HERAUSGEARBEITETEN�'RUPPEN�AN�/NLINE�$ATENBANKEN�LIEGEN� JE

DOCH�%INTR¤GE�VOR��*E�H¶HER�DIE�+OSTEN��DESTO�SCHLECHTER�WIRD�DIE�$ATENBANK�EINGESTUFT�IN�BE

ZUG�AUF�DIESES�"EWERTUNGSKRITERIUM��/BWOHL�DIE�MEISTEN�DER�BETRACHTETEN�$ATENBANKEN�IN�DEN
DREI�OBEREN�0REISKATEGORIEN�LIEGEN��D�H��ZWISCHEN�����UND�¼BER�����$-�H�!NSCHALTZEIT��WER

DEN�DIESE�ALS�SCHLECHT�EINGESTUFT�
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������$-�
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7¤HREND�DIE�BISHER�ABGEHANDELTEN�+RITERIEN�2ANGORDNUNGSMERKMALE��ORDINALE�-ERKMALE	�DAR

STELLEN�� IST� DAS�+RITERIUM�6ERF¼GBARKEIT� DER�$ATENQUELLE� BEI� ANDEREN�(OSTS� BZW�� AUF� ANDEREN
-EDIEN�DEUTLICH�DAVON�ZU�UNTERSCHEIDEN��VGL��HIERZU�+APITEL�����	�
:UN¤CHST�SIND�VIER�NOMINALE�-ERKMALE��D�H��)NTERNET��JA�NEIN	��#$
2/-��JA�NEIN	��ANDERE�/N

LINE�$ATENBANKEN� �JA�NEIN	�UND�"UCHFORM� �JA�NEIN	� VORHANDEN��$ANACH�WERDEN� DIE�.OMINAL

KRITERIEN�ORDINAL�INTERPRETIERT�IN�DER�2ANGORDNUNG
)NTERNET���#$
2/-���(OSTS���"UCHFORM�
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$IE�6ERBREITUNG�DES�)NTERNETS�UND�DER�DAMIT�IM�:USAMMENHANG�STEHENDE�EXPONENTIELLE�!NSTIEG
AN�2ESSOURCEN�AUF�DIESEM�.ETZWERK�DER�.ETZWERKE�LIEFERT�DIE�"EGR¼NDUNG�F¼R�DIESE�HOHE�%IN

ORDNUNG�DES�-EDIUMS� )NTERNET�� )N�DIESEM�:USAMMENHANG� SIND� JEDOCH�NUR�DIE�KOSTENLOS� ZUR
6ERF¼GUNG�GESTELLTEN�$ATENBANKEN� IM� )NTERNET�� D�H�� DIE� KOSTENFREI� VERF¼GBAREN� )NTERNET�2ES

SOURCEN�ANGESPROCHEN��NICHT�DIE�AKTUELLEN�%NTWICKLUNGEN�IM�SOG��#OMMERCIAL�)NTERNET��D�H��DIE
-¶GLICHKEIT�DES�:UGRIFFES�AUF�/NLINE�$ATENBANKEN�VIA�)NTERNET��$IE�TECHNISCHEN�-¶GLICHKEITEN
DER�(OSTANBINDUNGEN�IM�)NTERNET�SIND�IN�MEHREREN�NEUEREN�0UBLIKATIONEN�DARGELEGT�;'AEHTGENS
����=�;'REEN�����=��"EI�DER�"ETRACHTUNG�VON�#$
2/-S� IST�DER�:UGRIFF�AUF�DIE�$ATEN�EINER
#$
2/-�¼BER�DAS�)NTERNET�GEMEINT��%S�HANDELT�SICH�HIERBEI�UM�DEN�KOSTENPFLICHTIGEN�:UGANG
ZU�DEN�$ATEN��+OSTENFREIE�:UGRIFFE�AUF�DIESE�$ATEN�SIND�ZWAR�PRINZIPIELL�DENKBAR�JEDOCH�NICHT
REALISTISCH��3O�WIRD�BEISPIELSWEISE�DER�)NTERNET�:UGRIFF�AUF�EINIGE�3ILVER0LATTER�$ATENQUELLEN�MIT
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WINNENDES�-EDIUM� ;:ASS�����=�� FOLGT�DEM� )NTERNET��$ANACH� SCHLIE�EN� SICH�DIE�WEITERE�6ER
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!UF�DIE�ALLGEMEINE�6ORGEHENSWEISE�IM�:USAMMENHANG�MIT�DER�!GGREGATION�NOMINALER�-ERK

MALE�WURDE�IM�+APITEL�����EINGEGANGEN��(IER�WERDEN�DIE�4EILSCHRITTE�JEWEILS�IN�+LAMMERN�GE

SETZT��&OLGENDE�"ETRACHTUNGEN�SOLLEN�ZUM�6ERST¤NDNIS�DER�&INDUNG�DER�"EWERTUNGSZIFFERN�DIE

NEN�� %S� K¶NNEN� THEORETISCH� DIE� IN� DER� 4ABELLE� ��� AUFGELISTETEN� +OMBINATIONEN� AUFTRETEN
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���#$
2/-����(OST���UND�"UCHFORM����4EILSCHRITTE�C�UND�D	�
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TERPRETIERT� WERDEN� SOLLEN	� DURCH� �� DIVIDIERT� UND� DIE� 7ERTE� JEWEILS� AUF
� BZW�� ABGERUNDET
�4EILSCHRITT�F	�

4ABELLE�����+OMBINATIONEN�DER�-EDIEN�)NTERNET��#$
2/-��(OST��"UCHFORM

+OMBINATIONEN )NTERNET #$
2/- (OST "UCHFORM +OMBINATIONSWERTE

�ER�+OMBINATION JA JA JA JA ��
�ER�+OMBINATION NEIN JA JA JA �

JA NEIN JA JA �
JA JA NEIN JA �
JA JA JA NEIN �

�ER�+OMBINATION NEIN NEIN JA JA �
NEIN JA NEIN JA �
JA NEIN NEIN JA �
NEIN JA JA NEIN �
JA NEIN JA NEIN �
JA JA NEIN NEIN �

�ER�+OMBINATION JA NEIN NEIN NEIN �



�����"EWERTUNGSVERFAHREN�F¼R�$ATENQUELLEN ��

NEIN JA NEIN NEIN �
NEIN NEIN JA NEIN �
NEIN NEIN NEIN JA �

%S�KOMMT�DEMGEM¤��NICHT�IN�ERSTER�,INIE�AUF�DIE�!NZAHL�DER�VERF¼GBAREN�-EDIEN�AN��SONDERN
VIELMEHR�AUF�DIE�OBEN�DARGESTELLTE�"EDEUTUNG�DER�EINZELNEN�-EDIEN��$IE�VORGENOMMENE�!G

GREGIERUNG�F¼HRT�DAZU��DA��
�ENTGEGEN�DER�(IERARCHIE� 
�BESTIMMTE�+OMBINATIONEN�DIE�GLEICHE
"EWERTUNGSZIFFER� ERHALTEN�� $AS� 2ANGFOLGEVERFAHREN� NACH� DER� (ASSE
$IAGRAMM
4ECHNIK� VER

LANGT�DIESE�!GGREGIERUNG�NICHT�� SONDERN�KANN�AUCH�NICHTMETRISCHE�+LASSIFIKATIONEN��WIE�HIER	
VERARBEITEN�� )N�DER�VORLIEGENDEN�!RBEIT�WIRD� JEDOCH�DER� EINFACHERE�PRAGMATISCHE�7EG�EINGE

SCHLAGEN��!US�DIESEM�'RUNDE�SIND�BEI�DER��ER�+OMBINATION�)NTERNET�UND�#$
2/-�AUF�EINER
3TUFE��SOWIE�(OST�UND�"UCH��%S�IST�DESHALB�BEISPIELSWEISE�EINE��ER�+OMBINATION��)NTERNET��#$

2/-����	�GENAUSO�HOCH�EINGESTUFT�WORDEN�WIE�EINE��ER�+OMBINATION��)NTERNET��(OST��"UCH

FORM������	�

4ABELLE�����"EWERTUNGSZIFFERN�F¼R�DAS�+RITERIUM�6ERF¼GBARKEIT�DER�$ATENBANK�BEI�AN

DEREN�(OSTS�BZW��AUF�ANDEREN�-EDIEN��6%	

7EITERE�6ERF¼GBARKEIT "EWERTUNGSZIFFER

)NTERNET��#$
2/-��(OST��"UCHFORM
)NTERNET��#$
2/-��(OST

�
�

)NTERNET��#$
2/-��"UCHFORM
)NTERNET��(OST��"UCHFORM
)NTERNET��#$
2/-

�
�
�

#$
2/-��(OST��"UCHFORM
)NTERNET��(OST
)NTERNET��"UCHFORM
#$
2/-��(OST

�
�
�
�

#$
2/-��"UCHFORM
(OST��"UCHFORM
)NTERNET
#$
2/-

�
�
�
�

(OST
"UCHFORM

�
�

KEINE �

"EDEUTEND�F¼R�DIE�%RSCHLIE�UNG�DER�)NHALTE�VON�$ATENBANKEN�SIND�DIE�INHALTLICHEN�+RITERIEN��)N
DIESEM� :USAMMENHANG�WERDEN�WIEDERUM�+RITERIEN� UNTERSCHIEDEN�� DIE� SICH� AUF� DIE� #HEMIE

BZW��AUF�5MWELT
0ARAMETER�BEZIEHEN�

��������"EWERTUNG�NACH�INHALTLICHEN�+RITERIEN�DER�#HEMIE

)M� FOLGENDEN�WERDEN� DIE� "EWERTUNGSKRITERIEN�MIT� #HEMIE
� BZW�� #HEMIKALIEN
"EZUG� VORGE

STELLT�



�����"EWERTUNGSVERFAHREN�F¼R�$ATENQUELLEN ��

���������!NZAHL�DER�#HEMIKALIEN��!.	

$AS�"EWERTUNGSKRITERIUM�!NZAHL�DER�#HEMIKALIEN�IST�EIN�ORDINALES�-ERKMAL�
$IESES�+RITERIUM�GIBT�EINEN�(INWEIS�¼BER�DIE�7AHRSCHEINLICHKEIT��OB�DIE�GESUCHTE�#HEMIKALIE
IN�DER�BETRACHTETEN�/NLINE�$ATENBANK�ZU�FINDEN�IST��$IE�"ANDBREITE�REICHT�VON�EINIGEN�WENIGEN
#HEMIKALIEN�BIS�¼BER���������#HEMIKALIEN�
$AS�+RITERIUM�IST�DEMENTSPRECHEND�EIN�QUANTITATIVER�7ICHTUNGSFAKTOR�F¼R�$ATENQUELLEN�

4ABELLE�����"EWERTUNGSZIFFERN�F¼R�DAS�+RITERIUM�!NZAHL�DER�#HEMIKALIEN��!.	

!NZAHL�DER�#HEMIKALIEN "EWERTUNGSZIFFER

��������� �
��������� �
��������� �
��������� �
��������� �
��������� �

���������)DENTIFIKATIONSMERKMALE��)$	

"EI�DIESEM�+RITERIUM�HANDELT�ES�SICH�UM�EIN�NOMINALES�-ERKMAL��DAS�IN�DER�IN�+APITEL�����BE

SCHRIEBENEN� 6ORGEHENSWEISE� BEHANDELT� WIRD�� $IE� EINZELNEN� 4EILSCHRITTE� WERDEN� WIEDER� VER

MERKT�
:U�DEN�)DENTIFIKATIONSMERKMALEN�VON�#HEMIKALIEN�GEH¶REN�.AME��3YNONYMA��3TRUKTURFORMEL�
3UMMENFORMEL��-OLEKULARGEWICHT�� DIVERSE� 2EGISTRIERNUMMERN�� INSBESONDERE� DIE� #!3
.UM

MER� �#HEMICAL�!BSTRACT� 3ERVICE�2EGISTRY�.UMBER	��7EITERE�WICHTIGE� UND� H¤UFIG� GEBRAUCHTE
2EGISTRIERNUMMERN� SIND� "EILSTEIN
.UMMER�� %'
.UMMER�� %).%#3
.UMMER�� 24%#3
.UM

MER��.)/3(
.UMMER�ETC��$IE�#!3
.UMMER�HAT�SICH�ALS�3TANDARD�2EGISTRIER
.UMMER�DURCH

GESETZT��%S�IST�JEDOCH�AN�DIESER�3TELLE�ANZUMERKEN��DA��IMMER�NOCH�¼BER������DER�/NLINE�$A

TENBANKEN� IN� .ATURWISSENSCHAFT� UND� 4ECHNIK� DIESE� )DENTIFIKATIONSNUMMER� NICHT� ENTHALTEN
;6OIGT�����B=��$IESE�!USSAGE�WIRD�DURCH�DIE�!RBEIT�VON�,UDL�ET�AL��;,UDL�����=�BEST¤TIGT�� IN
DER�IN����BIOMEDIZINISCHEN�$ATENBANKEN�2ECHERCHEN�ZU�VIER�5MWELTCHEMIKALIEN�MIT�#HEMIKA

LIENNAMEN�UND�GGF��MIT�#!3
.UMMERN�DURCHGEF¼HRT�UND�GEGEN¼BERGESTELLT�WORDEN�SIND�
$IE�3TRUKTURFORMEL�IST�NUR�SEHR�SELTEN�IN�/NLINE�$ATENBANKEN�ZU�FINDEN��)N�EINIGEN�$ATENBAN

KEN�IST�SIE�ZWAR�VORHANDEN��D�H��MAN�ERH¤LT�SIE�BEI�DER�!USGABE�EINES�$ATENSATZES��MAN�KANN
JEDOCH�NICHT�NACH�DER�3TRUKTURFORMEL�SUCHEN�
:UN¤CHST�TRETEN�HIER�SIEBEN�NOMINALE�-ERKMALE�AUF��D�H��3TRUKTURFORMEL�SUCHBAR��33	��3TRUK

TURFORMEL� NUR� !USGABE� �3!	�� 3UMMENFORMEL� �3&	�� -OLEKULARGEWICHT� �-'	�� #!3� .UMMER
�#!	��#HEMIKALIENNAME� �#.	� UND� 3YNONYMA� BZW��(ANDELSNAME� �39	��#HEMIEDATENBANKEN�
DIE�-OLEKULARGEWICHTE�VORHALTEN��BEINHALTEN� IN�DER�2EGEL� AUCH�3UMMENFORMELN��!US�DIESEM
'RUNDE� WERDEN� DIESE� BEIDEN� -ERKMALE� ZUSAMMENGEFA�T�� SO� DA�� NUR� NOCH� SECHS� NOMINALE
-ERKMALE�ORDINAL�ZU�INTERPRETIEREN�SIND�
$AZU�WIRD�FOLGENDE�2ANGORDNUNG�DEFINIERT��4EILSCHRITT�C	�

3TRUKTURFORMEL� SUCHBAR� �33	� �� 3TRUKTURFORMEL� NUR� !USGABE� �3!	� �� 3UMMENFORMEL� �35	� �
#!3
.UMMER��#!	��#HEMIKALIENNAME��#.	���3YNONYMA�BZW��(ANDELSNAME��39	�

!LS�WICHTIGSTES�)DENTIFIKATIONSMERKMAL�IST�DEMENTSPRECHEND�DIE�3TRUKTURFORMEL�EINZUSTUFEN��)N
VIELEN� �5MWELTCHEMIKALIEN
RELEVANTEN�� /NLINE� $ATENBANKEN� KANN� MAN� JEDOCH� NUR� MIT� DEM
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(ANDELSNAMEN�BZW��DEN�3YNONYMA�RECHERCHIEREN��$IESE�$ATENBANKEN�SIND�ALS�UNGEN¼GEND�IN
BEZUG�AUF�DIE�!BDECKUNG�DER�)DENTIFIKATIONSMERKMALE�ZU�KLASSIFIZIEREN�
&OLGENDE�"ETRACHTUNGSWEISE�SOLL�DIE�6ERGABE�DER�"EWERTUNGSZIFFERN�VERDEUTLICHEN��%S�K¶NNEN
THEORETISCH�NACH�DER�"INOMINAL
6ERTEILUNG�GEM¤��DER�FOLGENDEN�&ORMEL��0ASCALSCHES�$REIECK	

EINE��ER
��SECHS��ER
������ER
������ER
������ER�UND�SECHS��ER�+OMBINATIONEN��4EILSCHRITT�A	�AUF

TRETEN��%S�SIND�JEDOCH�NICHT�ALLE�+OMBINATIONEN�SINNVOLL�
&OLGENDE�+OMBINATIONEN�SIND�NICHT�REALISTISCH��4EILSCHRITT�B	�

3TRUKTURFORMEL�SUCHBAR��33	�JA� �3TRUKTURFORMEL�NUR�!USGABE��3!	�NEIN
3TRUKTURFORMEL�SUCHBAR��33	�JA� �#HEMIKALIENNAMEN��#.	�NEIN
3TRUKTURFORMEL�SUCHBAR��33	�JA� �3YNONYMA��39	�NEIN
3TRUKTURFORMEL�NUR�!USGABE��3!	�JA� �#HEMIKALIENNAME��#.	�NEIN
3TRUKTURFORMEL�NUR�!USGABE��3!	�JA�� �3YNONYMA��39	�NEIN
3UMMENFORMEL��3&	���-OLEKULARGEWICHT��-'	�JA� �#HEMIKALIENNAMEN��#.	�NEIN
3UMMENFORMEL��3&	���-OLEKULARGEWICHT��-'	�JA� �3YNONYMA��39	�NEIN
#!3�.UMMER��#!	�JA� �#HEMIKALIENNAME��#.	�NEIN
#!3�.UMMER��#!	�JA� �3YNONYMA��39	�NEIN

"EISPIELSWEISE�BIETET�EINE�$ATENBANK��IN�DER�MAN�NACH�3TRUKTURFORMELN�SUCHEN�KANN��AUCH�DIE
-¶GLICHKEIT�DER�!USGABE�DER�3TRUKTURFORMEL��%INE�+OMBINATION�3TRUKTURFORMEL� SUCHBAR� �JA	�
3TRUKTURFORMEL�!USGABE��NEIN	� IST�DAHER� IN�DER�0RAXIS� NICHT� VORHANDEN��%BENSO�GIBT� ES�KEINE
$ATENBANK��DIE�BEISPIELSWEISE�¼BER�3TRUKTURFORMELN��ABER�¼BER�KEINEN�#HEMIKALIENNAMEN�VER

F¼GT��7EITERE�UNREALISTISCHE�+OMBINATIONEN�SIND�OBEN�AUFGEF¼HRT�
%S� IST�DAHER� FESTZUSTELLEN��DA��VIELE�DER� THEORETISCH�M¶GLICHEN��
�� �
��
��
+OMBINATIONEN�UN

REALISTISCH� SIND��(ERSTELLER� VON�/NLINE�$ATENBANKEN�� DIE� DIE� 3UCHE� NACH� #HEMIKALIEN� IN� DEN
6ORDERGRUND�STELLEN��BEREITEN�DIE�$OKUMENTE�NICHT�NUR�NACH�CHEMISCHEN�3TRUKTUREN��SONDERN
DAR¼BER� HINAUS� AUCH� NACH� ANDEREN� CHEMISCHEN�'ESICHTSPUNKTEN� D�H�� ANDEREN� )DENTIFIKATIONS

MERKMALEN�WIE�Z�"��3UMMENFORMEL��-OLEKULARGEWICHT��#!3
.UMMER�UND�3YNONYMA�AUF��$IE
M¶GLICHE�+OMBINATION�3TRUKTURFORMEL��SUCHBAR	�JA�UND�#!3
.UMMER�NEIN�TRITT�ERFAHRUNGSGE

M¤��JEDOCH�BEI�EINIGEN�WENIGEN�$ATENBANKEN��VOR�ALLEN�$INGEN�#$
2/-S�AUF��.UR�DIE����IN
4ABELLE����DARGESTELLTEN�+OMBINATIONEN�SIND�REALISTISCH�
'EM¤��DER�OBEN�BESCHRIEBENEN�2ANGORDNUNG�WIRD�3TRUKTURFORMEL� SUCHBAR� �33	�DER�7ERT���
3TRUKTURFORMEL�NUR�!USGABE��3!	�DER�7ERT����3UMMENFORMEL��3&	���-OLEKULARGEWICHT��-'	
DER�7ERT� ���#!3
.UMMER� �#!	� DER�7ERT� ��� #HEMIKALIENNAME� �#.	� DER�7ERT� �� UND� 3YN

ONYMA��39	�DER�7ERT���ZUGEORDNET��4EILSCHRITT�D	��$IE�+OMBINATIONSWERTE�SIND�IN�DER�LETZTEN
3PALTE�DER�4ABELLE����AUFGEF¼HRT��4EILSCHRITT�E	��%S�ERGEBEN�SICH�DIE�7ERTE��
���

4ABELLE�����2EALISTISCHE�+OMBINATIONEN�F¼R�DAS�+RITERIUM�)DENTIFIKATIONSMERKMALE��)$	

+OMBINATIONEN 33 3! 3& #! #. 39 +OMBINATIONSWERTE
�ER�+OMBINATION JA JA JA JA JA JA ��
�ER�+OMBINATION NEIN JA JA JA JA JA ��

JA JA NEIN JA JA JA ��
JA JA JA NEIN JA JA ��

�ER�+OMBINATION NEIN NEIN JA JA JA JA ���

.�
K���.
K	� N= Anzahl der Merkmale, k= Anzahl der Kombinationen
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NEIN JA NEIN JA JA JA ���
NEIN JA JA NEIN JA JA ���
JA JA NEIN NEIN JA JA ��

�ER�+OMBINATION NEIN NEIN NEIN JA JA JA ���
NEIN NEIN JA NEIN JA JA ���
NEIN JA NEIN NEIN JA JA ���

�ER�+OMBINATION NEIN NEIN NEIN NEIN JA JA ���

%S�KOMMT�ALSO�NICHT�IN�ERSTER�,INIE�AUF�DIE�4ATSACHE�6ORHANDENSEIN�DER�EINZELNEN�)DENTIFIKATI

ONSMERKMALE�AN��SONDERN�VIELMEHR�AUF�DIE�"EDEUTUNG�DER�)DENTIFIKATIONSMERKMALE��$IE�VORGE

NOMMENE�!GGREGIERUNG�F¼HRT�DAZU��DA�
DIE��ER�+OMBINATION��3!��3&��#!��#.��39
UND�DIE��ER�+OMBINATION��33��3!��#.��39
DIE�GLEICHE�+OMBINATIONSZIFFER����ERHALTEN�
$IE�3TRUKTURFORMEL�SUCHBAR�WIRD�ALS�DAS�WICHTIGSTE� )DENTIFIKATIONSMERKMAL�GENAUSO�HOCH�BE

WERTET�WIE�DIE�3UMMENFORMEL�UND�DIE�#!3
.UMMER�GEMEINSAM��3O�IST�DIE�6ERGABE�DER�SEL

BEN�"EWERTUNGSZIFFER�DURCHAUS�VERTRETBAR�
$IE�EINZIG�SINNVOLLE��ER�+OMBINATION��D�H��DIE�BLO�E�-¶GLICHKEIT�DER�3UCHE�NACH�)NFORMATIO

NEN�¼BER�#HEMIKALIEN�¼BER�EINEN�(ANDELSNAMEN�ODER�3YNONYM�IST�ALS�UNZUL¤NGLICH�EINZUSTUFEN�
$AS�3YNONYM�HAT�DIE�"EWERTUNGSZIFFER����&¼R�DIE�6ERGABE�DER�"EWERTUNGSZIFFERN�WERDEN�DIESE
+OMBINATIONSWERTE�DURCH���GETEILT��WAS�DURCH�!B
�BZW��!UFRUNDUNG�ZU�DER�¼BLICHEN�%INTEI

LUNG�IN�SECHS�:IFFERN�F¼HRT��DIE�IN�4ABELLE����AUFGEZEIGT�WIRD��4EILSCHRITT�F	�
%INE� $ATENBANK�� DIE� ¼BER� ALLE� AUFGEF¼HRTEN� )DENTIFIKATIONSMERKMALE� VERF¼GT�� BEKOMMT� DIE
H¶CHSTE�"EWERTUNGSZIFFER�� EINE�$ATENBANK�� IN�DER� EINE�2ECHERCHE� NUR�MIT� DEM�#HEMIKALIEN

NAMEN�UND�DEM�3YNONYM�M¶GLICH� IST��ERH¤LT�DAS�"EWERTUNGSZIFFER����$ATENBANKEN�� IN�DENEN
DIE�3TRUKTURFORMEL�ALS�)DENTIFIKATIONSPARAMETER�VORHANDEN�IST��WERDEN�IN�DER�6ERGABE�DER�"E

WERTUNGSZIFFERN�BEVORZUGT�

4ABELLE�����"EWERTUNGSZIFFERN�F¼R�DAS�+RITERIUM�)DENTIFIKATIONSMERKMALE��)$	

)DENTIFIKATIONSMERKMALE "EWERTUNGSZIFFER

3TRUKTURFORMEL��SUCHBAR	��3TRUKTURFORMEL��!USGABE	��3UMMENFORMEL�
#!3
.UMMER��#HEMIKALIENNAME��3YNONYMA

�

3TRUKTURFORMEL��SUCHBAR	��3TRUKTURFORMEL��!USGABE	��3UMMENFORMEL�
#HEMIKALIENNAME��3YNONYMA

�

3TRUKTURFORMEL� �SUCHBAR	��3TRUKTURFORMEL� �!USGABE	��#!3
.UMMER�
#HEMIKALIENNAME��3YNONYMA

�

3TRUKTURFORMEL� �!USGABE	�� 3UMMENFORMEL�� #!3
.UMMER�� #HEMI

KALIENNAME��3YNONYMA

�

3TRUKTURFORMEL� �SUCHBAR	�� 3TRUKTURFORMEL� �!USGABE	�� #HEMIKALIEN

NAME��3YNONYMA

�

3TRUKTURFORMEL� �!USGABE	�� 3UMMENFORMEL�� #HEMIKALIENNAME�� 3YN

ONYMA

�

3UMMENFORMEL��#!3
.UMMER��#HEMIKALIENNAME��3YNONYMA �
3TRUKTURFORMEL� �!USGABE	�� #!3
.UMMER�� #HEMIKALIENNAME�� 3YN

ONYMA

�

3TRUKTURFORMEL��!USGABE	��#HEMIKALIENNAME��3YNONYMA �
3UMMENFORMEL��#HEMIKALIENNAME��3YNONYMA �
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#!3
.UMMER��#HEMIKALIENNAME��3YNONYMA �
#HEMIKALIENNAME��3YNONYMA �

���������#HEMIKALIEN
4ESTDATENSATZ��#4	

%S�HANDELT�SICH�HIER�EBENFALLS�UM�EIN�ORDINALES�-ERKMAL�
$IESES�"EWERTUNGSKRITERIUM�UNTERSTREICHT�DIE�.OTWENDIGKEIT��)NFORMATIONEN�¼BER�WENIGER�GUT
UNTERSUCHTE� 3UBSTANZEN� DES� 4ESTDATENSATZES� ZU� ERHALTEN�� 7¤HREND� DIE� +RITERIEN� !NZAHL� AN
#HEMIKALIEN�UND�)DENTIFIKATIONSMERKMALE�DIE�ALLGEMEINE�3ITUATION�DER�5NTERST¼TZUNG�DER�2E

CHERCHE�IN�BEZUG�AUF�#HEMIE
)NFORMATIONEN�CHARAKTERISIEREN��WIRD�MIT�DEM�0ARAMETER�#HEMI

KALIEN
4ESTDATENSATZ� BESONDERS� AUF� DEN�4ESTDATENSATZ� AN� UMWELTRELEVANTEN�#HEMIKALIEN�� DER
IM�+APITEL�������ERL¤UTERT�WURDE��EINGEGANGEN��7IE�BEREITS�AN�DIESER�3TELLE�AUSGEF¼HRT��GEH¶RT
EINE�6IELZAHL�DER�AUSGEW¤HLTEN����3TOFFE�ZU�DER�'RUPPE�DER�+OHLENWASSERSTOFFE��UND�HIER�ZU
DEN�MONOCYCLISCHEN�UND�POLYCYCLISCHEN�!ROMATEN	�UND�ZU�DEN�HALOGENIERTEN�ORGANISCHEN�6ER

BINDUNGEN��HIER�ZU�DEN�HALOGENIERTEN�CYCLISCHEN�UND�AROMATISCHEN�6ERBINDUNGEN	��$IESE�6ER

BINDUNGEN�KOMMEN�H¤UFIG�IN�DER�5MWELT�VOR�UND�SIND�AUS�DIESEM�'RUND�AUCH�IN�/NLINE�$A

TENBANKEN�UMFASSEND�ABGEDECKT��"EDEUTEND�IST�ES�ABER��GERADE�F¼R�DIEJENIGEN�#HEMIKALIEN�)N

FORMATIONEN�ZU�ERHALTEN��¼BER�DIE�WENIGER�GEFORSCHT�UND�SOMIT�PUBLIZIERT�WURDE��$ER�0ARAMETER
#4�QUANTIFIZIERT� SOMIT�DIE�#HANCEN�� AUCH� �EXOTISCHE��#HEMIKALIEN�� D�H�� SOLCHE�� ¼BER� DIE� NUR
WENIG�$ATENMATERIAL�VORLIEGT��ZU�FINDEN�
$IE�!USWERTUNG�DER�$!$"�
�-ETADATENBANK�DER�/NLINE�$ATENBANKEN�IN�BEZUG�AUF�DEN�#HE

MIKALIEN
4ESTDATENSATZ�IST�IN�DEN�BEIDEN�LETZTEN�3PALTEN�DER�4ABELLE���IN�+APITEL���������ZU�FIN

DEN��4EILT�MAN�NUN�DIE�PROZENTUALEN�!NTEILE�DER�4REFFER� IN� SECHS�'RUPPEN�EIN� �SIEHE�4ABELLE
��	��SO� L¤�T�SICH�ABLESEN��DA��SIEBEN�#HEMIKALIEN� IN�MEHR� ALS������DER�/NLINE�$ATENBANKEN
VORKOMMEN�����IN�MEHR�ALS����������IN�MEHR�ALS���������IN�MEHR�ALS����������IN�MEHR�ALS���
��UND�F¼NF� IN�WENIGER�ALS������DER�$ATENBANKEN��$IE�#HEMIKALIEN�WERDEN�MIT� IHREN�KORRE

SPONDIERENDEN�.UMMERN�IN�4ABELLE����AUFGELISTET��6ON�GRO�EM�)NTERESSE�IST�ES�NUN��DIEJENIGEN
$ATENBANKEN�ZU�IDENTIFIZIEREN��DIE� )NFORMATIONEN�¼BER�DIE�SELTEN�VORKOMMENDEN�#HEMIKALIEN
BEISPIELSWEISE� ¼BER� -ETHYLBIS�PHENYLMETHYL	BENZOL� �#HEMIKALIE� .R�� ��	� ODER� (EPTACHLOR

NAPHTHALIN� �#HEMIKALIE�.R����	�VORHALTEN��%S�HANDELT� SICH�BEI� DIESEN�#HEMIKALIEN�UM�3TOFFE�
DIE�SCHLECHT�UNTERSUCHT�SIND�UND�DIE�AUS�DIESEM�'RUNDE�NUR�SELTEN�IN�$ATENBANKEN�ERSCHEINEN�
$ATENBANKEN��DIE�SOLCHE�#HEMIKALIEN�VORHALTEN��SIND�H¶HER�EINZUSTUFEN��ALS�DIEJENIGEN��DIE�NUR
DIE�G¤NGIGEN�#HEMIKALIEN� DES�4ESTDATENSATZES� ENTHALTEN� Z�"��!NTHRACEN� �.R�� �	�� 3TYROL� �.R�
��	��%THYLBENZOL� �.R�� ��	��(EXACHLORBENZOL� �.R�� ��	� UND�#YCLOHEXAN� �.R�� ��	��$IE� LETZTGE

NANNTEN�#HEMIKALIEN�KOMMEN�IN�MEHR�ALS�DER�(¤LFTE�DER�ANGESPROCHENEN�$ATENBANKEN�VOR�
%NTH¤LT�EINE�ZU�BEWERTENDE�/NLINE�$ATENBANK�NUR�#HEMIKALIEN��DIE�IN�MEHR�ALS������DER�UNTER

SUCHTEN�$ATENBANKEN�VORKOMMEN��D�H��GUT�UNTERSUCHTE�3TOFFE��SO�IST�DIESER�5MSTAND�IM�3INNE
DER�!UFFINDUNG� VON�$ATENBANKEN� F¼R�WENIG� UNTERSUCHTE� 5MWELTCHEMIKALIEN� GERINGER� EINZU

STUFEN�ALS�EINE�$ATENBANK��DIE�EINEN�3TOFF�ENTH¤LT��DER�IN�WENIGER�ALS������DER�$!$"�$ATEN

BANKEN�VORKOMMT��)N�DER�0RAXIS�WERDEN�JEDOCH�DES¶FTEREN�)NFORMATIONEN�GERADE�¼BER�DIEJENI

GEN�5MWELTCHEMIKALIEN� GESUCHT�� DIE� NICHT� SO� H¤UFIG� UND� EINGEHEND� UNTERSUCHT� WORDEN� SIND
UND�ZU�DENEN�DEMENTSPRECHEND�WENIG�$ATEN�VORLIEGEN��.ICHT�UNWICHTIG�IST� IN�DIESEM�:USAM

MENHANG�DIE�BERECHTIGTE�!NNAHME��DA��NEBEN�DER�SELTEN�GEFUNDENEN�#HEMIKALIE�AUCH�DIE�AN

DEREN�#HEMIKALIEN�WAHRSCHEINLICH�IN�DER�ENTSPRECHENDEN�$ATENBANK�ABGEDECKT�SIND�
$EMGEM¤��WIRD�DIE�FOLGENDE�"EWERTUNGSZIFFEREINTEILUNG�AUFGRUND�DER�!USWERTUNG�DER�$!$"
IN�BEZUG�AUF�DIE����4ESTDATENSATZ�#HEMIKALIEN�VORGENOMMEN�
$IESES� +RITERIUM� STEHT� IN� GEWISSEM� :USAMMENHANG� MIT� DER� !NZAHL� DER� #HEMIKALIEN�� $IE
7AHRSCHEINLICHKEIT��EINE�SELTEN�VORKOMMENDE�#HEMIKALIE�ZU�RECHERCHIEREN��IST�SELBSTVERST¤ND

LICH� IN� $ATENBANKEN�� DIE� EINE� GRO�E� !NZAHL� VON� #HEMIKALIEN� ABDECKEN�� GR¶�ER� ALS� IN� EINER
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$ATENBANK��IN�DER�NUR�$ATEN�¼BER�WENIGE�#HEMIKALIEN�VORLIEGEN��%S�IST� JEDOCH�AUCH�M¶GLICH�
DA��EINIGE�$ATENBANKEN��OBWOHL�SIE�WENIGE�#HEMIKALIEN�UMFASSEN��GERADE� )NFORMATIONEN�ZU
DEN�WENIG�IN�$ATENBANKEN�VERBREITETEN�3TOFFEN�HABEN�

4ABELLE�����"EWERTUNGSZIFFERN�F¼R�DAS�+RITERIUM�#HEMIKALIEN
4ESTDATENSATZ��#4	

!NZAHL�UND�.UMMERN�DER�4ESTDA

TENSATZ�#HEMIKALIEN��VGL��4ABELLE��	

6ORKOMMEN�DER�4EST

DATENSATZ�#HEMIKALIEN
IN�$!$"�IN��

"EWERTUNGS

ZIFFER

����������������� ≤��� �

��������������������������������������
��������������

��
�� �

������������������������� ��
�� �
��������������������������������������
����������

��
�� �

��������������������������������������
�����

��
�� �

���������������������� ���� �

���������#HEMIKALIEN�%NTWICKLUNG��#%	

6ON�GRO�EM� )NTERESSE� IST� AUCH�DIE�&ORTENTWICKLUNG��DIE�DIE�$ATENBANKEN� IM�,AUFE� DER� VER

GANGENEN��
���*AHRE�DURCHGEMACHT�HABEN��*EDER�$ATENBANKHERSTELLER�GIBT�MIT�DEM�5MFANG�DER
$ATENBANK�AUCH�DIE�(¤UFIGKEIT�DER�!KTUALISIERUNGEN�AN��"EDEUTEND� IST� JEDOCH� IN�DIESEM�:U

SAMMENHANG��WIE�SICH�DIE�3ITUATION�IN�BEZUG�AUF�DEN�#HEMIKALIEN
4ESTDATENSATZ�VER¤NDERT�HAT�
5M�DIESE�6ER¤NDERUNGEN�ZU�ANALYSIEREN��WURDEN�BEI�$ATENBANKEN��DIE�SCHON�SEIT�VIELEN�*AHREN
AUF�DEM�-ARKT�SIND�UND�IN�DENEN�ZUN¤CHST�%NDE�DER�!CHTZIGER�*AHRE�RECHERCHIERT�WURDE��DIE
2ECHERCHEN� MIT� DEM� #HEMIKALIEN
4ESTDATENSATZ� ����� BZW�� ����� ERNEUT� DURCHGEF¼HRT�� $IE
6ERGLEICHE�DER�2ECHERCHEERGEBNISSE� F¼HREN�ZU� FOLGENDER�QUALITATIVEN�%INSTUFUNG��%S�WIRD�BEI
DIESER�"ETRACHTUNGSWEISE�DARAUF�7ERT�GELEGT�� UM�WIEVIELE�#HEMIKALIEN�DIE�$ATENBANK�ZUGE

NOMMEN�HAT��$ER�1UOTIENT�WIRD�AUS�DEM�7ERT�DER�VORHER�VORHANDENEN�!NZAHL�DER�4ESTDATEN

SATZ
#HEMIKALIEN�ZU�DER�NEUEN�!NZAHL�DER�4ESTDATENSATZ
#HEMIKALIEN�GEBILDET��$ATENBANKEN�
DIE�SEIT�*AHREN�EINE�UMFANGREICHE�!NZAHL�AN�DEN�4ESTDATENSATZ
#HEMIKALIEN�ABDECKEN��WERDEN
DEMENTSPRECHEND�WENIG�ZUNEHMEN��!UCH�K¶NNEN�NUR�$ATENBANKEN�IN�DIESEM�3INNE�BETRACHTET
WERDEN��DIE�ES�SCHON�SEIT�MEHREREN�*AHREN�AUF�DEM�-ARKT�GIBT��$IESES�+RITERIUM�STELLT�WIEDER
EIN�ORDINALES�-ERKMAL�DAR�
%S� IST� JEDOCH� ANZUMERKEN�� DA�� $ATENBANKEN�� DIE� BEREITS� SEIT� LANGEM� VIELE� #HEMIKALIEN� BE

SCHREIBEN��KEINE�STARKE�:UNAHME�MEHR�VERZEICHNEN�UND�SOMIT�IN�DIESEM�+RITERIUM�NIEDRIG�EIN

GESTUFT�WERDEN��$IESE��5NGERECHTIGKEIT��WIRD�ANHAND�VON�"EISPIELEN�SP¤TER�DISKUTIERT�



�����"EWERTUNGSVERFAHREN�F¼R�$ATENQUELLEN ��

4ABELLE�����"EWERTUNGSZIFFERN�F¼R�DAS�+RITERIUM�#HEMIKALIEN�%NTWICKLUNG��#%	

6ER¤NDERUNGEN 1UOTIENT "EWERTUNGSZIFFER

UMFANGREICHE�:UNAHME ����� �
GR¶�ERE�:UNAHME ���
��� �
DEUTLICHE�:UNAHME ���
��� �
KLEINE�:UNAHME ��� �
UNBEDEUTENDE�:UNAHME ��� �
KEINE�:UNAHME �

%INE� STATISTISCHE�%INTEILUNG�DER�"EWERTUNGSZIFFERN� ETWA�ANHAND� EMPIRISCHER�6ERTEILUNGSFUNK

TIONEN�W¼RDE�DEREN�6ERGABE�ABH¤NGIG�MACHEN�VON�DEN�F¼NF�'RUPPEN��$IESE�!BH¤NGIGKEIT�SOLL
JEDOCH� ZUGUNSTEN� EINER� ALLGEMEINEREN� 6ERWENDBARKEIT� DER� "EWERTUNGSKRITERIEN� VERMIEDEN
WERDEN�

��������"EWERTUNG�NACH�INHALTLICHEN�+RITERIEN�DES�5MWELTSCHUTZES

)M� FOLGENDEN� WERDEN� DIE� "EWERTUNGSKRITERIEN� MIT� 5MWELT
� BZW�� 5MWELTPARAMETER
"EZUG
VORGESTELLT�

���������)NFORMATIONSPARAMETER�F¼R�5MWELTCHEMIKALIEN��)0	

&¼R�DIE�4HEMATIK�DER�5MWELTCHEMIKALIEN� SIND� EINIGE� )NFORMATIONSPARAMETER� VON� BESONDERER
"EDEUTUNG��(IERZU�GEH¶REN�DAS�6ORKOMMEN�IN�DEN�5MWELTMEDIEN��7ASSER��"ODEN��3EDIMENT�
,UFT� ETC��� !BBAU
� UND� !KKUMULATIONSPARAMETER�� ¶KOTOXIKOLOGISCHE� 0ARAMETER� Z�"�� &ISCH
�
!LGEN
��$APHNIENTOXIZIT¤T� UND�EINIGE�PHYSIKALISCH
CHEMISCHE�%IGENSCHAFTEN��DIE� INSBESONDERE
ZUR�!BSCH¤TZUNG�UND�-ODELLIERUNG� IM�5MWELTBEREICH�BEDEUTEND� SIND� ;-ATTHIES�����=��(IER
SEIEN� BEISPIELSWEISE�6ERTEILUNGSKOEFFIZIENTEN� GENANNT�� DIE� IN�%XPOSITIONSMODELLEN� EINE�WICH

TIGE�2OLLE� SPIELEN� ;-ATTHIES� ����=�� ;"EHRENDT� ����=�� )N� DER� OBEN� BESCHRIEBENEN�-ETADATEN

BANK�DER�/NLINE�$ATENBANKEN�
�$!$"�WERDEN�IM�$ESKRIPTORFELD�CA������UNTERSCHIEDLICHE�)N

FORMATIONSPARAMETER�F¼R�5MWELTCHEMIKALIEN�VORGEHALTEN��VGL��HIERZU�+APITEL������	��%S�IST�EIN

LEUCHTEND��DA��EINE�/NLINE�$ATENBANK�H¶HER� EINZUSTUFEN� IST�� DIE� EINE�GRO�E�!NZAHL�DER� RELE

VANTEN�0ARAMETER�ENTH¤LT�ALS�EINE��DIE�NUR�¼BER�WENIGE�BZW��¼BER�KEINE�VERF¼GT��%INIGE�SPEZIELLE
0ARAMETER� HABEN� F¼R� DIE� "ESCHREIBUNG� DES� 6ERHALTENS� VON� #HEMIKALIEN� IN� DER� 5MWELT� EINE
EXTREME� "EDEUTUNG�� SO� Z�"�� DIE� 0FLANZENTOXIZIT¤T�� DIE� 0HOTOSYNTHESEHEMMUNG�� DIE� 6ERTEI

LUNGSKOEFFIZIENTEN� LOG�+OW�� LOG�+OC�� DIE�(ENRY
+ONSTANTE� ETC�� %INIGE� DIESER� 0ARAMETER� SIND
JEDOCH� ERFAHRUNGSGEM¤�� ¤U�ERST� SELTEN� VERF¼GBAR��!US� DIESEM�'RUNDE�WERDEN� SIE� AN� DIESER
3TELLE� �3PEZIAL
5MWELT
0ARAMETER�� GENANNT�� $IE� %INTEILUNGEN� WERDEN� DESHALB� UNTER� (INZU

NAHME� DER� �3PEZIAL
5MWELT
0ARAMETER�� WEITER� DIFFERENZIERT� UND� ERHALTEN� DEMENTSPRECHEND
�D�H��EIN��ZWEI�ODER�MEHRERE�3PEZIALPARAMETER	�H¶HERE�"EWERTUNGSZIFFERN��%S�WIRD�HIER�WIEDER
NACH�DER�IM�+APITEL�����AUFGEF¼HRTEN�6ORGEHENSWEISE�VERFAHREN��$IE�BEIDE�ZUGRUNDELIEGENDEN
NOMINALEN�-ERKMALE�!NZAHL�DER�0ARAMETER� �JA�NEIN	�UND�6ORHANDENSEIN�VON�3PEZIALPARAME

TERN� �JA�NEIN	� WERDEN� DURCH� :AHLENWERTE� F¼R� DIE� !NZAHL� DER� 0ARAMETER� ALLGEMEIN� ZUS¤TZLICH
ABGESTUFT��$ANACH�WERDEN�DIE�-ERKMALE�ORDINAL�INTERPRETIERT�IN�DER�2ANGORDNUNG�'R¶�ENORD

NUNG�DER�!NZAHL�DER�0ARAMETER�UND�'R¶�ENORDNUNG�DER�!NZAHL�DER�3PEZIALPARAMETER��WIE�IM
FOLGENDEN�ERL¤UTERT�WIRD�
%S�WERDEN�VIER�!BSTUFUNGEN�VON�0ARAMETERN�UND�VIER�!BSTUFUNGEN�VON�3PEZIALPARAMETERN�GE

W¤HLT��6ERGIBT�MAN�DEM�0ARAMETER���
���DIE�:IFFER������
���DIE�:IFFER���������DIE�:IFFER���UND
�����DIE�:IFFER���UND�DEMENTSPRECHEND�DER�!NZAHL�DER�3PEZIALPARAMETER�����DIE�:IFFER������DIE



�����"EWERTUNGSVERFAHREN�F¼R�$ATENQUELLEN ��

:IFFER������DIE�:IFFER���UND���DIE�:IFFER����SO�ERGEBEN�SICH�F¼R�DIE�+OMBINATION�DER�BEIDEN�0A

RAMETER�FOLGENDE�IN�4ABELLE����ZUSAMMENGESTELLTEN�%RGEBNISSE��VGL��4EILSCHRITTE�C�D�E	�

4ABELLE� ���� +OMBINATIONEN� DER� !NZAHL� DER� 0ARAMETER� ALLGEMEIN� MIT� DER� !NZAHL� DER
3PEZIALPARAMETER

!NZAHL�DER�0ARAMETER
ALLGEMEIN

!NZAHL� DER� 3PEZIAL

PARAMETER

+OMBINATIONSWERTE

��
�� ��� �
��
�� ���� �
��
�� ���� �
��
�� ���� �
��
�� ��� �
��
�� ���� �
��
�� ���� �
��
�� ���� �
���� ��� �
���� ���� �
���� ���� �
���� ���� �
���� ��� �
���� ���� �
���� ���� �
���� ���� �

$IE�7ERTE�WERDEN� IN� DAS�"EWERTUNGSZIFFERSYSTEM� ¼BERTRAGEN�� INDEM� DIE� +OMBINATIONSWERTE
UM�JEWEILS�EINE�:IFFER�HERUNTERGESTUFT�WERDEN��$AMIT�W¼RDE�DER�7ERT�SECHS�DIE�"EWERTUNGS

ZIFFER���ERHALTEN��DER�7ERT���DIE�"EWERTUNGSZIFFER���ETC��$ER�NIEDRIGSTE�7ERT���KANN�NACH�DEM
"EWERTUNGSZIFFER
!NSATZ�NICHT�UNTERSCHRITTEN�WERDEN��$IE�"EIBEHALTUNG�DIESES�7ERTES�IST�DAHER
VERTRETBAR�UND�BEDEUTET��DA��MIT�DER�"EWERTUNGSZIFFER���DIE�&¤LLE�������	��������	�UND�������	
ZUSAMMENGEFA�T� SIND�� !LLGEMEIN� ERGEBEN� SICH� FOLGENDE� :UORDNUNGEN� F¼R� DIE� EINZELNEN� "E

WERTUNGSZIFFERN��VGL��4EILSCHRITT�F	�

4ABELLE�����"EWERTUNGSZIFFERN�F¼R�DAS�+RITERIUM�)NFORMATIONSPARAMETER�F¼R
5MWELTCHEMIKALIEN��)0	

!NZAHL�DER�0ARAMETER 3PEZIALPARAMETER "EWERTUNGSZIFFER

���
��� �� �
���
��� ��� �
���
��� �� �
���
��� ��� �
���
��� ��� �
���� ��� �
���
��� ��� �
���
��� ��� �
���� ��� �
���� ��� �
���
��� ��� �
���� ��� �
���� ��� �
���� ��� �
���� ��� �
���� ��� �

$IESES�"EWERTUNGSKRITERIUM�W¼RDE� BESSER� DEFINIERT� SEIN�� WENN� NICHT� DAS� 6ORHANDENSEIN� DES
0ARAMETERS� SONDERN� VIELMEHR� DIE� "ELEGUNG� DES� 0ARAMETERS� MIT� $ATEN� IN� "ETRACHT� GEZOGEN
W¼RDE��$A�DIESE�)NFORMATION�VOM�(ERSTELLER�VON�$ATENBANKEN�NICHT�ERH¤LTLICH�IST�UND�2ECHER




�����"EWERTUNGSVERFAHREN�F¼R�$ATENQUELLEN ��

CHEN� ZU� AUFWENDIG� UND� TEUER� W¤REN�� WIRD� DIESE� 6ORGEHENSWEISE� ALS� SINNVOLL� JEDOCH� UNREA

LISTISCH�ANGESEHEN�

���������0ARAMETER�%NTWICKLUNG��0%	

)NTERESSANT�IST�NEBEN�DER�IN�+APITEL�������ERL¤UTERTEN�%NTWICKLUNG�DES�#HEMIKALIEN
4ESTDATEN

SATZES�AUCH�DIE�&ORTENTWICKLUNG�DER�$ATENBANKEN�IN�BEZUG�AUF�DIE�INHALTLICHEN�0ARAMETER�DES
5MWELTSCHUTZES� IM� ,AUFE� DER� VERGANGENEN� �
��� *AHRE�� 7IE� BEI� DER� 6ORGEHENSWEISE� BEIM
#HEMIKALIEN
4ESTDATENSATZ�WURDEN�DIE�2ECHERCHEN� IN�DEN�*AHREN������UND������WIEDERHOLT�
$IE�6ERGLEICHE�DER�NEUEN�2ECHERCHEERGEBNISSE�MIT� DENEN� DER� ACHTZIGER� *AHRE� F¼HREN� ZU� FOL

GENDER�QUALITATIVEN�%INSTUFUNG��%S�WIRD�BEI�DIESER�"ETRACHTUNGSWEISE�DARAUF�7ERT�GELEGT��WIE

VIELE�0ARAMETER�DAZUGEKOMMEN�SIND��DIE�VOR�CA�����*AHREN�NOCH�NICHT�ABGEDECKT�WURDEN��$ER
1UOTIENT�WIRD�AUS�DEM�7ERT�DER�VORHER�VORHANDENEN�!NZAHL�DER�4ESTDATENSATZ
0ARAMETER�ZU
DER� NEUEN� !NZAHL� DER� 4ESTDATENSATZ
0ARAMETER� GEBILDET�� $ATENBANKEN�� DIE� SEIT� *AHREN� EINE
UMFANGREICHE�!NZAHL�AN�DEN�0ARAMETERN�ABDECKEN��WERDEN�DEMENTSPRECHEND�WENIG�ZUNEHMEN�
!UCH�K¶NNEN�NUR�$ATENBANKEN�IN�DIESEM�3INNE�BETRACHTET�WERDEN��DIE�ES�SCHON�SEIT�MEHREREN
*AHREN�AUF�DEM�-ARKT�GIBT��!UCH�HIER�WERDEN�WIEDER�DIE�SEIT�VIELEN�*AHREN�AUF�DEM�-ARKT�BE

FINDLICHEN�UMFANGREICHEN�$ATENBANKEN�BENACHTEILIGT�
"EI�DIESEM�+RITERIUM�HANDELT�ES�SICH�UM�EIN�2ANGORDNUNGSMERKMAL��ORDINALES�-ERKMAL	�
$IE�6ERTEILUNG�DER�"EWERTUNGSZIFFERN�WIRD�ANALOG�ZU�DER�6ORGEHENSWEISE��ANGEWANDT�AUF�DIE
"ETRACHTUNG�DES�#HEMIKALIEN
4ESTDATENSATZES��VORGENOMMEN�

4ABELLE�����"EWERTUNGSZIFFERN�F¼R�DAS�+RITERIUM�0ARAMETER�%NTWICKLUNG��0%	

6ER¤NDERUNGEN 1UOTIENT "EWERTUNGSZIFFER

UMFANGREICHE�:UNAHME ����� �
GR¶�ERE�:UNAHME ���
��� �
DEUTLICHE�:UNAHME ���
��� �
KLEINE�:UNAHME ��� �
UNBEDEUTENDE�:UNAHME ��� �
KEINE�:UNAHME �

��������5MWELTCHEMIKALIEN
BEZOGENE�"EWERTUNGSKRITERIEN

%INIGE�"EWERTUNGSKRITERIEN�BEHANDELN�SOWOHL�#HEMIKALIEN
�ALS�AUCH�5MWELTSCHUTZASPEKTE�

���������!RT�DER�#HEMIKALIEN��!2	

%S�HANDELT�SICH�BEI�DIESEM�+RITERIUM�UM�EIN�NOMINALES��QUALITATIVES�-ERKMAL�
5NTER�DER�!RT�BZW��!NWENDUNG�DER�#HEMIKALIEN�SIND�SPEZIELLE�3TOFFE��DIE�F¼R�EINE�BESONDERE
!NWENDUNG�PRODUZIERT�WERDEN��ZU�VERSTEHEN��"EISPIELE�HIERF¼R�SIND�0ESTIZIDE�UND�0HARMAZEU

TIKA��!NDERE�#HEMIKALIEN�SIND�ZWAR�NICHT�F¼R�EINEN�BESONDEREN�:WECK�HERGESTELLT��HABEN�SICH
ABER� IM�,AUFE�DER�:EIT�ALS�GEF¤HRLICH�ERWIESEN�UND� SIND�DESHALB� AUCH�ALS�'EFAHRSTOFFE� EINGE

STUFT�� GEKENNZEICHNET�UND�GESETZLICH�GEREGELT�WORDEN��%S�GIBT� NUN�EINIGE�WENIGE�/NLINE�$A

TENBANKEN��DIE�SICH�MIT�SOLCHEN�SPEZIELLEN�'RUPPEN�VON�#HEMIKALIEN�BEFASSEN��%BENSO�IST�ES�F¼R
DIE�4HEMATIK�DER�5MWELTCHEMIKALIEN�VON�GRO�EM�)NTERESSE��OB�DIE�$ATENBANKEN�NUR�%INZEL

STOFFE� ODER� AUCH� 'EMISCHE�� :UBEREITUNGEN�� !BBAUPRODUKTE� ETC�� UMFASSEN�� 'EM¤�� DER� "E

TRACHTUNGSWEISE� VON� 5MWELTCHEMIKALIEN� IST� EINE� $ATENBANK�� DIE� SICH� VORWIEGEND� MIT� DER



�����"EWERTUNGSVERFAHREN�F¼R�$ATENQUELLEN ��

4HEMATIK�VON�:UBEREITUNGEN��!BBAUPRODUKTEN�SOWIE�'EFAHRSTOFFEN�UND�3TOFFEN�EINES�SPEZIEL

LEN�!NWENDUNGSBEREICHES��Z�"��0ESTIZIDE	�BESCH¤FTIGT��WICHTIGER�ALS�EINE��DIE�DIE�!LLGEMEINHEIT
VON� #HEMIKALIEN� ABDECKT�� $IE� !USWERTUNG� DER� ENTSPRECHENDEN� %INTRAGUNGEN� IM� $ATENFELD
�!NWENDUNG� DER�#HEMIKALIEN�� DER�-ETADATENBANK� DER�/NLINE�$ATENBANKEN� ERGIBT�� DA�� ���
DER�����$ATENBANKEN�D�H��CA������SPEZIALISIERT�SIND��(IERVON�SIND�NUR����$ATENBANKEN�F¼R�DEN
F¼R� DIE� 5MWELTCHEMIKALIEN� "ETRACHTUNG� WICHTIGEN� "EREICH� �'EMISCHE� UND� :UBEREITUNGEN�
AUSGEWIESEN��!US�DIESEM�'RUND�WIRD�DIESEN�DIE�H¶CHSTE�"EWERTUNGSZIFFER���GEGEBEN��%BENSO
GIBT� ES� NUR� ���/NLINE� $ATENBANKEN�� DIE� AUF� DEM� 'EBIET� DER� 'EFAHRSTOFFE� SPEZIALISIERT� SIND�
(IERF¼R�WIRD�DAS�"EWERTUNGSZIFFER���VERGEBEN�����$ATENBANKEN�SIND�F¼R�SPEZIELLE�!NWENDUN

GEN�ANGELEGT��"EWERTUNGSZIFFER��	�
$A�EINE�$ATENBANK��DIE�SICH�NICHT�AUF�BESONDERE�!RTEN�BZW��!NWENDUNGEN�VON�#HEMIKALIEN
SPEZIALISIERT�� NICHT� ALS� SCHLECHT� EINZUSTUFEN� IST�� IST� IN� DIESEM� &ALL� NICHT� DIE� "EWERTUNG
�UNGEN¼GEND�� UND� �MANGELHAFT�� VERGEBEN�WORDEN�� (IER� K¶NNEN� ZWAR� )NFORMATIONEN� ZU� DEN
OBEN�GENANNTEN�SPEZIELLEN�!NWENDUNGEN�ODER�!RTEN�VON�#HEMIKALIEN�VORHANDEN�SEIN��M¼SSEN
ABER�NICHT��$IESE��ALLGEMEINEN��$ATENBANKEN�SIND�NICHT�F¼R�"ESONDERHEITEN�IN�DEM�OBEN�DISKU

TIERTEN�:USAMMENHANG�AUSGEWIESEN��$E�FACTO�F¼HRT�DIE�6ERGABE�VON�NUR�VIER�"EWERTUNGSZIF

FERN�ZU�EINER�GERINGEREN�'EWICHTUNG�DIESES�+RITERIUMS�IM�2ANGFOLGEVERFAHREN�

4ABELLE�����"EWERTUNGSZIFFERN�F¼R�DAS�+RITERIUM�!RT�!NWENDUNG�VON�#HEMIKALIEN��!2	

!RT�!NWENDUNG�6ERHALTEN "EWERTUNGSZIFFER

'EMISCHE��:UBEREITUNGEN��!BBAUPRODUKTE �
'EFAHRSTOFFE �
SPEZIELLE�!NWENDUNGEN�IM�5MWELTBEREICH �
ALLGEMEIN �

���������6ALIDIT¤T�'¼TE�DER�$ATENQUELLEN��15	

(IERBEI�HANDELT�ES�SICH�UM�DEN�SCHWIERIGSTEN�0ARAMETER��IM�3INNE�DER�'EWINNUNG�VON�(INTER

GRUNDINFORMATION�� NICHT� JEDOCH� IN� 3INNE� DER�+LASSIFIZIERUNG��$AR¼BER� HINAUS� TR¤GT� ES� SOWOHL
ALLGEMEINEN� ALS� AUCH� INHALTLICHEN�#HARAKTER��WOBEI� JEDOCH� DIE� INHALTLICHE� +OMPONENTE� ¼BER

WIEGT�

�����������6ALIDIT¤T�'¼TE�DER�/NLINE�$ATENBANKEN

!NZUSTREBEN� IST� EINE�$ATENQUELLE�� DIE� UMFASSEND� DAS� VOM�(ERSTELLER� ANGEGEBENE� 3ACHGEBIET
ABDECKT�UND�DAR¼BER�HINAUS�AUCH�NOCH� FEHLERFREI� IST��$IESE�VON�DEN�.UTZERN�VON�/NLINE�$A

TENBANKEN� GEFORDERTE�-AXIMALE� IST� NAT¼RLICH� UNREALISTISCH�� %S� GIBT� JEDOCH� DURCHAUS� WICHTIGE
5NTERSCHIEDE�IN�DER�1UALIT¤T�VON�/NLINE�$ATENBANKEN��"EISPIELSWEISE�GEBEN�MANCHE�(ERSTELLER
OHNE�WEITERES�ZU��DA��IHRE�$ATENBANK�UNEVALUIERTE�$ATEN�ENTH¤LT��!NDERE�$ATENBANKHERSTELLER
HINGEGEN�LEGEN�AUF�DIE�1UALIT¤T�IHRER�$ATEN�GRO�EN�7ERT�UND�PR¼FEN�DIE�$ATEN�VOR�DER�%INGABE
IN�DIE�$ATENBANK�
%INEN�ANDEREN�!SPEKT�DER�'¼TE�DER�/NLINE�$ATENBANKEN�STELLEN�DIE�%INHEITEN�DER�$ATEN�DAR��)N
DEN�MEISTEN�&¤LLEN�SIND�DIE�%INHEITEN�NICHT�GENORMT��D�H��DIE�!NGABEN�F¼R�EINEN�0ARAMETER�VA

RIIEREN�BEISPIELSWEISE�VON�MG�L��MOL�L��G�L��NG�KG�ETC��-ANCHMAL�FEHLEN�DIE�%INHEITEN�AUCH�VOLL

ST¤NDIG��&¼R�DIE�!USWERTUNG�DER�$ATEN�SIND�DIE�!NGABEN� IN�3)�%INHEITEN�ERSTREBENSWERT��&¼R
SEHR�WENIGE�/NLINE�$ATENBANKEN�TRIFFT�DAS�JEDOCH�ZU��$IES�IST�BESONDERS�BEI�DEN�BETRACHTETEN
BIBLIOGRAPHISCHEN�$ATENBANKEN�DER�&ALL��JEDOCH�GIBT�ES�AUCH�NUR�SEHR�WENIGE�&AKTENDATENBAN

KEN��DIE�AUSSCHLIE�LICH�3)�%INHEITEN�BENUTZEN�



�����"EWERTUNGSVERFAHREN�F¼R�$ATENQUELLEN ��

$AR¼BER�HINAUS� IST� F¼R�DIE�"ETRACHTUNG�DER�'¼TE�DER�/NLINE�$ATENBANKEN�DIE�!NZAHL�DER�GE

FUNDENEN�5MWELTCHEMIKALIEN�DES�#HEMIKALIEN
4ESTDATENSATZES�VON����UMWELTRELEVANTEN�3TOF

FEN�AUSSAGEF¤HIG��$IESER�#HEMIKALIEN
4ESTDATENSATZ�WURDE�AUSF¼HRLICH�IN�+APITEL�������BESPRO

CHEN��(IER�WURDE�AUCH�DEUTLICH�HERAUSGESTELLT��DA��ES�SICH�ZWAR�UM�POTENTIELLE�,EBENSMITTEL

KONTAMINANTEN�HANDELT�� DIE�#HEMIKALIEN� JEDOCH�AUFGRUND� IHRER�GRO�EN� 0RODUKTIONSMENGE� EI

NERSEITS�UND� IHRER�:UGEH¶RIGKEIT� ZU�'RUPPEN�AN�POTENTIELLEN�5MWELTKONTAMINATEN� ANDERSEITS
PER� SE� EINE� GRO�E� 5MWELTRELEVANZ� HABEN�� $AS� (ERANZIEHEN� DER� !NZAHL� DER� 4ESTDATENSATZ
3TOFFE�F¼R�DAS�"EWERTUNGSKRITERIUM��6ALIDIT¤T��'¼TE�DER�$ATENBANK��IST�DAHER�VERTRETBAR�
$IE�!NZAHL�DER�4ESTDATENSATZ�3TOFFE�IST�DEUTLICH�VON�DEM�+RITERIUM�#HEMIKALIEN
4ESTDATENSATZ
ZU� DIFFERENZIEREN�� 7¤HREND� DAS� HIER� BESCHRIEBENE� +RITERIUM� DIE� !NZAHL� DER� 4ESTDATENSATZ
3TOFFE� IN�"ETRACHT� ZIEHT�� KOMMT� ES� BEI� DEM�+RITERIUM�#HEMIKALIEN
4ESTDATENSATZ� DARAUF� AN�
WELCHE�DER�4ESTDATENSATZ
#HEMIKALIEN�IN�$ATENBANKEN�ZU�FINDEN�SIND�
!UCH�HIER�WERDEN�WIEDER�DIE�NOMINALEN�-ERKMALE�IN�DER�UNTER�����BESCHRIEBENEN�6ORGEHENS

WEISE�AGGREGIERT��%S�GIBT�DREI�ZUGRUNDE� LIEGENDE�NOMINALE�-ERKMALE�#HEMIKALIEN
4ESTDATEN

SATZ��JA�NEIN	��EVALUIERTE�$ATEN� �JA�NEIN	�UND�%INHEITEN�VEREINHEITLICHT� �JA�NEIN	��$AS�-ERKMAL
#HEMIKALIEN
4ESTDATENSATZ�WIRD�DURCH�:AHLENWERTE� ZUS¤TZLICH� ABGESTUFT��%S�WERDEN� FOLGENDE
F¼NF�!BSTUFUNGEN�F¼R�DAS�-ERKMAL�#HEMIKALIEN
4ESTDATENSATZ�VORGENOMMEN����������
�����
�������������
6ERGIBT�MAN�DEM�0ARAMETER������DIE�:IFFER������
���DIE�:IFFER���������DIE�:IFFER���������DIE
:IFFER���UND�����DIE�:IFFER���UND�DEN�-ERKMALEN�EVALUIERTE�$ATEN�UND�3)�%INHEITEN�BEI�JA�JA�DIE
:IFFER����BEI�EINEM�JA�DIE�:IFFER���UND�BEI�NEIN�NEIN�DIE�:IFFER����SO�ERGEBEN�SICH�F¼R�DIE�+OMBI

NATIONEN�FOLGENDE�%RGEBNISSE��SIEHE�3PALTE��	�DER�4ABELLE����

4ABELLE�����+OMBINATIONSWERTE�F¼R�6ALIDIT¤T�'¼TE�DER�$ATENBANK��15	

#HEMIKALIEN
4ESTDATEN

SATZ

EVALUIERTE�$ATEN 3)�%INHEITEN +OMBINATIONS

WERTE

���� JA JA �
���� JA NEIN �
���� NEIN JA �
���� NEIN NEIN �
��
�� JA JA �
��
�� JA NEIN �
��
�� NEIN JA �
��
�� NEIN NEIN �
���� JA JA �
���� JA NEIN �
���� NEIN JA �
���� NEIN NEIN �
���� JA JA �
���� JA NEIN �
���� NEIN JA �
���� NEIN NEIN �
���� JA JA �
���� JA NEIN �
���� NEIN JA �
���� NEIN NEIN �

$IE�7ERTE�WERDEN� IN� DAS�"EWERTUNGSZIFFERSYSTEM� ¼BERTRAGEN�� INDEM� DIE� +OMBINATIONSWERTE
UM�JEWEILS�EINE�:IFFER�HERUNTERGESTUFT�WERDEN��$AMIT�W¼RDE�DER�7ERT�SECHS�DIE�"EWERTUNGS

ZIFFER� �� ERHALTEN�� DER� 7ERT� �� DIE� "EWERTUNGSZIFFER� �� ETC�� $ER� NIEDRIGSTE� 7ERT� �� WIRD� F¼R



�����"EWERTUNGSVERFAHREN�F¼R�$ATENQUELLEN ��

$ATENBANKEN� VERGEBEN�� DIE� WENIGER� ALS� ��� 3TOFFE� DES� 4ESTDATENSATZES� ABDECKEN� UND� WEDER
¼BER�3)�%INHEITEN�NOCH�¼BER�EVALUIERTE�$ATEN�VERF¼GEN��$AR¼BER�HINAUS�WIRD�DAS�"EWERTUNGS

ZIFFER���F¼R�ALLE�$ATENBANKEN�VERGEBEN��DIE�WENIGER�ALS� F¼NF�#HEMIKALIEN�DES�4ESTDATENSATZES
ABDECKEN��$AMIT�ERGEBEN�SICH�FOLGENDEN�:UORDNUNGEN�F¼R�DIE�EINZELNEN�"EWERTUNGSZIFFERN�

4ABELLE�����"EWERTUNGSZIFFERN�F¼R�DAS�+RITERIUM�6ALIDIT¤T�DER�/NLINE
$ATENBANKEN��15	

#HEMIKALIEN
4ESTDATENSATZ EVALUIERTE�$ATEN 3)�%INHEITEN "EWERTUNGSZIFFER

���� JA JA �
���� JA NEIN �
���� NEIN JA �
���
��� JA JA �
���� NEIN NEIN �
���
��� JA NEIN �
���
��� NEIN JA �
���� JA JA �
���� JA NEIN �
���� NEIN JA �
���� JA JA �
���� NEIN NEIN �
���� JA NEIN �
���� NEIN JA �
���� JA JA �
���� NEIN NEIN �
���� JA NEIN �
���� NEIN JA �
���� NEIN NEIN �

�����������6ALIDIT¤T�'¼TE�DER�#$
2/-S

!UCH�BEI�#$
2/-S�GIBT�ES�WICHTIGE�5NTERSCHIEDE�IN�DER�1UALIT¤T�DER�AUF�DER�#$
2/-�ENT

HALTENEN�)NFORMATIONEN��)N�!NALOGIE�ZU�DER�6ORGEHENSWEISE�BEI�DEN�/NLINE�$ATENBANKEN�WER

DEN�WIEDER�DIE�5MST¤NDE��OB�ES�SICH�BEI�DEN�$ATEN�DER�#$
2/-�UM�EVALUIERTE�ODER�UNEVALU

IERTE�$ATEN�HANDELT�UND�OB�DIE�VERWENDETEN�%INHEITEN�3)�%INHEITEN�SIND�ODER�NICHT�HERANGEZO

GEN��$A�DIE�#$
2/-S�
�WIE�OBEN�ERW¤HNT� 
�NICHT�MIT�DEM�4ESTSATZ�AN�#HEMIKALIEN�GEPR¼FT
WERDEN�KONNTEN��KANN�F¼R�DIE�"ETRACHTUNG�DER�'¼TE�DER�#$
2/-�DIE�!NZAHL�DER�GEFUNDENEN
5MWELTCHEMIKALIEN�DES�#HEMIKALIEN
4ESTDATENSATZES� VON� ��� UMWELTRELEVANTEN� 3TOFFEN� NICHT
BER¼CKSICHTIGT�WERDEN��%S�WIRD�DAHER�AUF�DIE�!NZAHL�DER�#HEMIKALIEN�ALS�(ILFSMITTEL�AUSGEWI

CHEN�
%S�GIBT�DREI� ZUGRUNDE� LIEGENDE�NOMINALE�-ERKMALE�!NZAHL�DER�#HEMIKALIEN� �JA�NEIN	�� EVALU

IERTE�$ATEN��JA�NEIN	�UND�3)�%INHEITEN��JA�NEIN	�
$AS�-ERKMAL�!NZAHL�DER�#HEMIKALIEN�WIRD�DURCH�:AHLENWERTE�ZUS¤TZLICH�ABGESTUFT�
%S�WERDEN�FOLGENDE�VIER�!BSTUFUNGEN�F¼R�DAS�-ERKMAL�!NZAHL�DER�#HEMIKALIEN�VORGENOMMEN�
��������������������������������������
$AS�+RITERIUM�!NZAHL�AN�#HEMIKALIEN�GEHT�HIER�IN�ABGEWANDELTER�&ORM�EIN��D�H��IN�DER�!RT��DA�
NUR�HOHE�7ERTE�"ER¼CKSICHTIGUNG�FINDEN�
6ERGIBT�MAN�DEM�0ARAMETER�����������DIE�:IFFER�������������DIE�:IFFER�������������DIE�:IFFER
���≤� �������DIE�:IFFER���UND�DEN�-ERKMALEN� EVALUIERTE�$ATEN�UND�3)�%INHEITEN�BEI� JA�JA� DIE
:IFFER����BEI�EINEM�JA�DIE�:IFFER���UND�BEI�NEIN�NEIN�DIE�:IFFER����SO�ERGEBEN�SICH�F¼R�DIE�+OMBI

NATIONEN�FOLGENDE�%RGEBNISSE�DER�4ABELLE�����SIEHE�3PALTE��	�
$IE�7ERTE�DER�4ABELLE����K¶NNEN�IN�DIESEM�&ALL�DIREKT�IN�DAS�"EWERTUNGSZIFFERSYSTEM�¼BERTRA

GEN�WERDEN�



�����"EWERTUNGSVERFAHREN�F¼R�$ATENQUELLEN ��

4ABELLE�����+OMBINATIONSWERTE�F¼R�DAS�+RITERIUM�6ALIDIT¤T�'¼TE�DER�#$
2/-��15	

!NZAHL� DER� #HEMIKA

LIEN

EVALUIERTE�$ATEN 3)�%INHEITEN +OMBINATIONSWERTE
��"EWERTUNGSZIFFERN

��������� JA JA �
��������� JA NEIN �
��������� NEIN JA �
��������� NEIN NEIN �
�������� JA JA �
�������� JA NEIN �
�������� NEIN JA �
�������� NEIN NEIN �
�������� JA JA �
�������� JA NEIN �
�������� NEIN JA �
�������� NEIN NEIN �
≤������� JA JA �
≤������� JA NEIN �
≤������� NEIN JA �
≤������� NEIN NEIN �

$AMIT�ERGEBEN�SICH�FOLGENDEN�:UORDNUNGEN�F¼R�DIE�EINZELNEN�"EWERTUNGSZIFFERN�

4ABELLE�����"EWERTUNGSZIFFERN�F¼R�DAS�+RITERIUM�6ALIDIT¤T�'¼TE�DER�#$
2/-��15	

#HEMIKALIEN
4ESTDA

TENSATZ

EVALUIERTE�$ATEN 3)�%INHEITEN "EWERTUNGSZIFFER

��������� JA JA �
��������� JA NEIN �
��������� NEIN JA �
��������� JA JA �
��������� NEIN NEIN �
��������� JA NEIN �
��������� NEIN JA �
��������� JA JA �
�������� JA NEIN �
�������� NEIN JA �

≤������� JA JA �

�������� NEIN NEIN �

≤������� JA NEIN �

≤������� NEIN JA �

≤������� NEIN NEIN �



�����"EWERTUNGSVERFAHREN�F¼R�$ATENQUELLEN ��

������'ESAMTMA��G�ALS�GROBES�%INSTUFUNGSMA��F¼R�/BJEKTE

7IE�AUS�DEM�6ORANGEGANGENEN�ERSICHTLICH��WURDEN�ZUR�!BLEITUNG�DER�"EWERTUNGSZIFFERN�AUCH
!GGREGIERUNGEN�VORGENOMMEN��UND�ZWAR�DANN��WENN�DIE�#HARAKTERISIERUNG�DER�/BJEKTE� ZU

N¤CHST� EINE�+OMBINATION�VON�NOMINALEN� UND� ORDINALEN�+RITERIEN� ERFORDERTE��-AN� KANN� EINEN
3CHRITT�WEITERGEHEN�UND�EIN�'ESAMTMA��F¼R�DIE�1UALIT¤T�DER�$ATENBANKEN�ABLEITEN�WOLLEN��DAS
WIE�FOLGT�DEFINIERT�SEIN�KANN�

3EI�+IJ�DIE�!USPR¤GUNG�F¼R�DAS�J
TE�/BJEKT�UNTER�DEM�I
TEN�%INZELKRITERIUM���I����������N	�
%IN�'ESAMTMA��Γ�W¤RE�DANN�F¼R�DAS�J
TE�/BJEKT�WIE�FOLGT�ZU�BILDEN�

ΓJ���F��+�J��+�J����+NJ	
Γ���'ESAMTMA���+IJ���I
TES�+RITERIUM�F¼R�DAS�J
TE�/BJEKT��SIEHE�AUCH�!NLAGE�"�	

.ACH� 7AHL� DER� +RITERIEN� SIND� DIE� +IJ� IN� IHRER� !USSAGE� ORIENTIERT� �HOHE� !USPR¤GUNG�� HOHE
'¼TE	��DAHER�MU��GELTEN

%INE�¼BLICHE�2EALISIERUNG�F¼R�F�IST�EINE�,INEARFORM�

���������������ΓJ���Σ�GI�+IJ�������GI��'EWICHTSFAKTOREN���GI�N��������������������
�	

$URCH�DIE�ZUS¤TZLICHE��WILLK¼RLICHE	�7AHL�GI������F¼R�I����������N

ERH¤LT� MAN� EINE� SPEZIELLE� "ERECHNUNG� F¼R� EIN� 1UALIT¤TSGESAMTMA�� Γ�� IN� DEM� ALLE� +RITERIEN
GLEICHGEWICHTIG�EINGEHEN��$IESE�'R¶�E�Γ�WIRD� ZUS¤TZLICH� IN�DER� LETZTEN�3PALTE�DER� FOLGENDEN
4ABELLEN�DER�"EWERTUNGSZIFFERN�F¼R�DIE�'RUPPEN�EINGETRAGEN��!US�DER�!BLEITUNG�WIRD�ERSICHT

LICH��DA��Γ�MIT�ERHEBLICHER�7ILLK¼R�BEHAFTET�IST��DIE�JA�GERADE�DURCH�DIE�(ASSE
$IAGRAMM
4ECH


NIK�VERMIEDEN�WIRD��(IER�DIENT�Γ�U�A��DAZU��DIE�6ORTEILE�DER�(ASSE
$IAGRAMM
4ECHNIK�EVIDENT
ZU�MACHEN��$URCH�DAS�'ESAMTMA��Γ�WIRD�EINE�%INTEILUNG�IN��QUIVALENZKLASSEN�INDUZIERT��$IE
DAZUGEH¶RIGE��QUIVALENZRELATION� IST��'LEICHHEIT�BEZ¼GLICH�Γ��� )N�DER�&OLGE�WIRD�VON�Γ
¤QUI

VALENTEN�/BJEKTEN�GESPROCHEN��WENN�DIESE�ZU�EINER��QUIVALENZKLASSE�GEH¶REN��%INE�.ICHT¼BER

EINSTIMMUNG� VOM�'ESAMTMA��Γ� UND� DER� !USWERTUNG�MITTELS� DER� (ASSE
$IAGRAMM
4ECHNIK
KANN� GRUNDS¤TZLICH� SEIN� ODER� AUFGRUND� DER�7ILLK¼R� DER� +LASSENEINTEILUNG� ZUSTANDE� KOMMEN�
$IES�WIRD�ANHAND�DER�'RUPPEN�DISKUTIERT�

������"EDEUTUNG�DER�"EWERTUNGSKRITERIEN�UND�DENEN�!USPR¤GUNGSMENGEN

$IE�3TRUKTUR�EINES�(ASSE
$IAGRAMMS�H¤NGT�NICHT�NUR�VON�DER�'RUPPE�UND�VON�DER�!NZAHL�DER
"EWERTUNGSKRITERIEN�SONDERN�VIELMEHR�AUCH�VON�DEN�+RITERIEN�SELBER�AB��"EI�DEN�"EWERTUNGS

KRITERIEN�IST�DEREN�!USPR¤GUNGSMENGE��D�H��DIE�6ERTEILUNG�DER�"EWERTUNGSZIFFERN�AUF�DIE�EIN

ZELNEN�/BJEKTE�VON�GRO�ER�"EDEUTUNG��$AR¼BER�HINAUS�IST�DAS��:USAMMENSPIEL��DER�EINZELNEN
"EWERTUNGSKRITERIEN� MITEINANDER� WICHTIG�� "EZ¼GLICH� DER� !USPR¤GUNGSMENGEN� DER� EINZELNEN
"EWERTUNGSKRITERIEN� WERDEN� BEI� DEN� "ETRACHTUNGEN� DER� FOLGENDEN� 'RUPPEN� DIE�-ITTELWERTE
�-7	��-EDIANE��-%	�UND�DIE�3TANDARDABWEICHUNGEN��34$%6	�GEBILDET�
&¼R� DIE� 5NTERSUCHUNG� DER� "EDEUTUNG� DER� !USPR¤GUNGSMENGEN� WERDEN� IM� FOLGENDEN� ZWEI

'R¶�EN��DER�5MFANGSINDEX�5I�UND�DER�3HANNON
)NDEX�)I�BETRACHTET�

∂F
���

∂+IJ



�����"EWERTUNGSVERFAHREN�F¼R�$ATENQUELLEN ��

��������5MFANGSINDEX�5I

%S�IST�ZWISCHEN�DER�THEORETISCHEN�!USPR¤GUNGSMENGE�!�THEO��I����[�����������]�UND�DER�+RITE


RIEN
�UND�'RUPPEN
SPEZIFISCHEN�AKTUELLEN�!USPR¤GUNGSMENGE�!�AKTU��I�ZU�UNTERSCHEIDEN��%S�GILT�
DIE�+ARDINALIT¤TEN�DER�THEORETISCHEN�!USPR¤GUNGSMENGE�MIT�DENEN�DER�AKTUELLEN�!USPR¤GUNGS

MENGE�ZU�VERGLEICHEN�

$ER�5MFANGSINDEX�5I�DER�"EWERTUNGSZIFFERN�WIRD�WIE�FOLGT�DEFINIERT�

5I����CARD�!AKTU��I������������������������������������������������������
�	
5I���5MFANGSINDEX��!���!USPR¤GUNGSMENGE��I�����+RITERIUM

��������3HANNON
)NDEX�)I

$ER�3HANNON
)NDEX�BESCHREIBT�DIE�)NFORMATION�EINES�"EWERTUNGSKRITERIUMS�BEZ¼GLICH�DER�KON

KRET�GEGEBENEN�'RUPPE�;"OCK�����=��$ABEI�WIRD�DAVON�AUSGEGANGEN��DA��EINE�HOHE�%NTROPIE
INFORMATIVER�IST�ALS�EINE�GERINGE��$AHER�IST�DER�3HANNON
)NDEX�EIN�-A��F¼R�DEN�)NFORMATIONSGE


HALT�EINES�"EWERTUNGSKRITERIUMS��0IJ�SIND�7AHRSCHEINLICHKEITEN��DA��DIE�J
TE�!USPR¤GUNG�ZUM�I


TEN�+RITERIUM�AUFTRITT�UND�WIRD�DURCH�NIJ�.�GESCH¤TZT�
%S�GILT�

)I�����
�
J

∑ �PIJ��LN�PIJ

)I�����
�
J

Z

∑ �
N

.

IJ

��LN�
N

.

IJ

��
�	

,EGENDE��)I����3HANNON
)NDEX����I���"EWERTUNGSKRITERIUM����J���!USPR¤GUNGSSTUFE����NIJ���:AHL�DER�6ER

GABE�EINER�BESTIMMTEN�"EWERTUNGSZIFFER�3TUFE� J�¼BER�DAS� I
TE�+RITERIUM�� �.���!NZAHL� DER�/BJEKTE� IN
EINER�/BJEKTMENGE����Z���:AHL�DER�M¶GLICHEN�!USPR¤GUNGEN��IN�DIESEM�&ALL��
���ALSO��	

$ER�3HANNON
)NDEX�WURDE������IN�EINER�!RBEIT�VON�2AO�;2AO�����=�KRITISIERT��%S�IST�NICHT�AUS

ZUSCHLIE�EN��DA��IN�MANCHEN�&¤LLEN�DIE�$IVERSIT¤T�DURCH�DEN�3HANNON
)NDEX�¼BERSCH¤TZT�WIRD�

��������)NTERPRETATION�DER�)NDIZES

!NZUSTREBEN�IST�EINE�GUT�VERTEILTE�"EWERTUNGSZIFFERNVERGABE��(ABEN�5I�UND��)I�HOHE�7ERTE�IM
6ERGLEICH�ZU�DEN�ANDEREN�"EWERTUNGSKRITERIEN��SO� IST� DAS�BETRACHTETE�+RITERIUM� IN�BEZUG�AUF
DIE�6ERTEILUNG�ALS��GUT��ANZUSEHEN��!NALOGES�GILT�SELBSTVERST¤NDLICH�F¼R�NIEDRIGE�7ERTE�DER�BEI

DEN�)NDIZES��)N�DIESEM�&ALL�IST�DIE�"EWERTUNGSZIFFERN�6ERGABE�ALS��SCHLECHT��ANZUSEHEN��7IE�ZU
ERWARTEN�� LIEFERT�DER�3HANNON
)NDEX�DIFFERENZIERTERE�7ERTE� ALS�DER�5MFANGSINDEX��DA� ERSTERER
DIE�!NZAHL�DER�/BJEKTE�EINER�'RUPPE�MITBER¼CKSICHTIGT��)N�DER�&OLGE�WIRD�VON�GUTER��MITTLERER
UND�SCHLECHTER�6ERTEILUNG�DER�"EWERTUNGSZIFFERN�GESPROCHEN��!LS�GUT�GILT��WENN�DER�5MFANGS


INDEX�5I� �����ODER���BETR¤GT��UND�DER�3HANNON
)NDEX�)I�GRO��IST� IM�6ERGLEICH�ZU�DEN�7ERTEN
DER�ANDEREN�+RITERIEN��$AR¼BER�HINAUS�M¼SSEN�DIE�7ERTE�-ITTELWERT�UND�-EDIAN�NAHE�BEIEIN


ANDER�LIEGEN��!LS�MITTELM¤�IG�WIRD�EIN�+RITERIUM�BEZEICHNET��WENN�DER�5MFANGSINDEX�5I����

IST�� UND� DER� 3HANNON
)NDEX� )I� DEUTLICH� KLEINER� IST� ALS� DER� H¶CHSTE� 7ERT� IN� DER� BETRACHTETEN

'RUPPE��!LS�SCHLECHT�IST�EIN�+RITERIUM�ANZUSEHEN��WENN�DER�5MFANGSINDEX�5I��≤���IST��UND�DER
3HANNON
)NDEX�)I�KLEINE�7ERTE�AUFWEIST��(IERBEI�TRITT�AUCH�EINE�GRO�E�!BWEICHUNG�VON�-ITTEL

WERT�UND�-EDIAN�AUF�



������(ASSE
$IAGRAMME�F¼R�DIE�AUSGEW¤HLTEN�'RUPPEN�AN�$ATENQUELLEN ��

������(ASSE
$IAGRAMME�F¼R�DIE�AUSGEW¤HLTEN�'RUPPEN�AN�$ATENQUELLEN

������"ESONDERHEITEN�DER�)NTERPRETATIONEN�UND��BERSICHT

"EI� DEN� FOLGENDEN� !NALYSEN� VON� /NLINE� $ATENBANKEN� UND� #$
2/-S� WIRD� JE� EINE� 'RUPPE
�AUCH�/BJEKTMENGE� GENANNT	� AUSF¼HRLICH� DARGESTELLT�� DAS� (ASSE
$IAGRAMM� ERL¤UTERT�� UND� DIE
"ESONDERHEITEN�DISKUTIERT��"EI�ALLEN�WEITEREN�'RUPPEN�WERDEN�DIE�4EILSCHRITTE�NICHT�MEHR�GE

SONDERT�AUFGEF¼HRT��$IE�ALLGEMEINEN�!NGABEN�ZU�DEN�(ASSE
$IAGRAMMEN�BEFINDEN�SICH�IM�!N

HANG�#��%BENSO�WERDEN�DIE�'EGEN¼BERSTELLUNGEN�EINZELNER�/BJEKTE� IM�(ASSE
$IAGRAMM�MIT
DEM�'ESAMTMA��Γ�SOWIE�DIE�!USPR¤GUNGSMENGEN�DER�"EWERTUNGSKRITERIEN�IM�!NHANG�ABGE

HANDELT�

$IE�$ATENBANKEN�BZW��#$
2/-S��DIE�SICH�ALS�MAXIMALE�/BJEKTE�ERGEBEN�HABEN��WERDEN�BEI
DER�!USWERTUNG�DER�(ASSE
$IAGRAMME�BESONDERS�IN�DEN�6ORDERGRUND�GESTELLT��$ABEI�WERDEN
DIE� ISOLIERTEN�/BJEKTE� 
� SO�VORHANDEN� 
� NICHT�MIT� IN� DIE�"ETRACHTUNG� DER�MAXIMALEN�/BJEKTE
RESPEKTIVE�MINIMALEN�/BJEKTE�MIT�EINBEZOGEN��)SOLIERTE�/BJEKTE�K¶NNEN�SOWOHL�DEN�MAXIMALEN
ALS�AUCH�DEN�MINIMALEN�/BJEKTEN�ZUGEORDNET�WERDEN��$IE�$
-ATRIX�UND�DIE�7
-ATRIX�WERDEN
NUR�F¼R�DIE�-AXIMALEN�BERECHNET�UND�DISKUTIERT�
!LS� AUSSAGEKR¤FTIG� ODER� �SYNONYM� VERWENDET	� ¼BERSICHTLICH� IST� ERFAHRUNGSGEM¤�� EIN� (ASSE

$IAGRAMM�ZU�BEZEICHNEN��DAS�IN�DER�!NZAHL�DER�%BENEN�UND�IN�DER�:AHL�DER�%LEMENTE� IN�DER
BREITESTEN� %BENE� AUSGEWOGEN� IST�� !LS� SCHMAL� WIRD� EIN� $IAGRAMM� BEZEICHNET�� WELCHES� EINE
DEUTLICH�GR¶�ERE�!NZAHL�DER�%BENEN�AUFWEIST� ALS�%LEMENTE� IN�DER�BREITESTEN�%BENE��%NTSPRE

CHEND�GILT�EIN�(ASSE
$IAGRAMM�ALS�BREIT��WENN�DIE�!NZAHL�DER�/BJEKTE�IN�DER�BREITESTEN�%BENE
DEUTLICH�¼BER�DER�!NZAHL�DER�%BENEN�LIEGT��'UT�INTERPRETIERBAR�IST�EIN�(ASSE
$IAGRAMM��WENN
DIE�:AHL�DER�5NVERGLEICHBARKEITEN�UND�6ERGLEICHBARKEITEN�NICHT� ZU� STARK�VONEINANDER� ABWEI

CHEN�
6ERGLEICHSWEISE�NUR�WENIGE�!USSAGEN�K¶NNEN�AUS� EINEM�(ASSE
$IAGRAMM�GEZOGEN�WERDEN�
WENN�EINE�6IELZAHL�VON�ISOLIERTEN�/BJEKTEN�VORLIEGT�
/FTMALS� WERDEN� ANHAND� DER� (ASSE
$IAGRAMME� 0ARALLELIT¤TEN� �+ETTEN� IN� (ASSE
$IAGRAMMEN	
ODER�!NTIPARALLELIT¤TEN��!NTIKETTEN	�VON�+RITERIEN��GENOMMEN�¼BER�BESTIMMTE�'RUPPEN�FESTGE

STELLT��7¼RDE�DAS�:IEL� NUR�DIE� )DENTIFIKATION� SOLCHER� PAARWEISEN�!BH¤NGIGKEITEN� SEIN�� K¶NNTE
AUCH�DIE�2ANGKORRELATION�HILFREICH�SEIN�;0RECHT�����=��(IER�WIRD�DARAUF�VERZICHTET��DA�ZWAR�DIE
!UFDECKUNG� VON� DERARTIGEN� !BH¤NGIGKEITEN� WICHTIG� IST�� HIER� JEDOCH� DIE� 5NTERSUCHUNG� DER
3TRUKTUR�DER�%BENEN��INSBESONDERE�DER�-AXIMALEN�IM�6ORDERGRUND�STEHT�

7IE�OBEN�AUSF¼HRLICH�DARGELEGT��WERDEN�JE�F¼NF�'RUPPEN�AN�$ATENQUELLEN�MIT�EINER�!USWAHL�AN
"EWERTUNGSKRITERIEN�DEM�IN�+APITEL�����DARGESTELLTEN�"EWERTUNGSVERFAHREN�MITTELS�DER�(ASSE

$IAGRAMM
4ECHNIK�UNTERZOGEN�
)M�FOLGENDEN�WERDEN�DREI�+RITERIEN
4EILMENGEN�BETRACHTET�
!��VOLLST¤NDIGER�3ATZ�AN�"EWERTUNGSKRITERIEN��ALLGEMEINE�UND�INHALTLICHE	�;)"�ALL�INH=
"��ALLGEMEINE�"EWERTUNGSKRITERIEN�;)"�ALL=
#��INHALTLICHE�"EWERTUNGSKRITERIEN�;)"�INH=
$A��WIE�AUCH�SCHON�OBEN�N¤HER�AUSGEF¼HRT�WORDEN�IST��DIE�#$
2/-S�NICHT�SO�EINGEHEND�GETE

STET� WERDEN� KONNTEN� WIE� DIE� /NLINE� $ATENBANKEN� ENTFALLEN� DIE� +RITERIEN� #4� �#HEMIKALIEN

4ESTDATENSATZ	��#%��#HEMIKALIEN�%NTWICKLUNG	�UND�0%��0ARAMETER�%NTWICKLUNG	�HIER�



������(ASSE
$IAGRAMME�F¼R�DIE�AUSGEW¤HLTEN�'RUPPEN�AN�$ATENQUELLEN ��

������(ASSE
$IAGRAMME�F¼R�/NLINE�$ATENBANKEN

��������"IBLIOGRAPHISCHE�/NLINE�$ATENBANKEN�DER�#HEMIE
'RUPPE��'RUPPE��	

)N�4ABELLE� ���WERDEN� DIE�"EWERTUNGSZIFFERN� F¼R� ��� "EWERTUNGSKRITERIEN� ZU� ��� BIBLIOGRAPHI

SCHEN�CHEMIERELEVANTEN�/NLINE�$ATENBANKEN��DEREN�"EZEICHNUNGEN�UND�DREISTELLIGES�!KRONYM
DER�$ATENBANKEN�AUFGEF¼HRT��$AS�!KRONYM�WIRD�AUCH�IN�DEN�ZU�ERSTELLENDEN�(ASSE
$IAGRAM

MEN�VERWENDET��)N�DER�LETZTEN�3PALTE�WIRD�DAS�IN�+APITEL�����EINGEF¼HRTE�'ESAMTMA��Γ�AUFGELI

STET�
7IE�AUS�DER�4ABELLE����ERSICHTLICH��HABEN�SECHS�$ATENBANKEN�KEINEN�VOLLST¤NDIGEN�3ATZ�AN�"E

WERTUNGSKRITERIEN��%S�HANDELT�SICH�HIERBEI�UM�#!2��#!02%6)%73	��#!0��#!0,53	��%52
�%UROPEAN�#HEMICAL�.EWS	�� ).3� �).30%#	�� *0.� �*APAN�.EWS	� UND�+/3� �+/3-%4	��$IE
F¼NF� LETZTGENANNTEN�$ATENBANKEN�WURDEN� ERST� IM� *AHR� ����� RECHERCHIERT��!US� DIESEM�'RUND
K¶NNEN�DIE�"EWERTUNGSKRITERIEN�#HEMIKALIEN�%NTWICKLUNG��#%	�0ARAMETER�%NTWICKLUNG��0%	
NICHT�BETRACHTET�WERDEN��"EI�DER�$ATENBANK�#!02%6)%73�HANDELT�ES�SICH�UM�EINE�6ORSCHAU
AUF�DIE�$OKUMENTE��DIE�IN�+¼RZE�IN�DIE�#!�$ATENBANK�EINGETRAGEN�WERDEN��!US�DIESEM�'RUND
K¶NNEN�DIE�+RITERIEN�#HEMIKALIEN
4ESTDATENSATZ��#4	��#HEMIKALIEN�%NTWICKLUNG��#%	�� )NFOR

MATIONSPARAMETER� F¼R�5MWELTCHEMIKALIEN� �)0	�UND�0ARAMETER�%NTWICKLUNG� �0%	�NICHT� ANALY

SIERT�WERDEN��%S�WERDEN�SOMIT�BEI�DER�!USWERTUNG�NUR�DIE����$ATENBANKEN�MIT�VOLLST¤NDIGEM
3ATZ�AN�"EWERTUNGSKRITERIEN�BER¼CKSICHTIGT�

4ABELLE�����"IBLIOGRAPHISCHE�$ATENBANKEN�DER�#HEMIE
'RUPPE�UND�DEREN
"EWERTUNGSZIFFERN

.R� $ATENBANK !KR� 5- 50 +/ 6% !. )$ #4 #% )0 0% !2 15 G

�� !.!"34 !.! � � � � � � � � � � � � ��
�� !0),)4 !0) � � � � � � � � � � � � ��
�� ")/4%#(!"3 ")/ � � � � � � � � � � � � ��
�� #! #!3 � � � � � � � � � � � � ��
�� #!" #!" � � � � � � � � � � � � ��
�� #!0,53 #!0 � � � � � � � 
 � 
 � � 

�� #!02%6)%73 #!2 � � � � � � 
 
 
 
 � � 

�� #%!"! #%! � � � � � � � � � � � � ��
�� #"." #". � � � � � � � � � � � � ��
�� #%. #%. � � � � � � � � � � � � ��
�� #). #). � � � � � � � � � � � � ��
�� #/-0%.$%8 #/- � � � � � � � � � � � � ��
�� #/.&3#) #/. � � � � � � � � � � � � ��
�� #3." #3. � � � � � � � � � � � � ��
�� $)33!"3 $)3 � � � � � � � � � � � � ��
�� %-! %-! � � � � � � � � � � � � ��
�� %UROPEAN�#�.� %52 � � � � � � � 
 � 
 � � 

�� &34! &34 � � � � � � � � � � � � ��
�� ).30%# ).3 � � � � � � � 
 � 
 � � 

�� )0! )0! � � � � � � � � � � � � ��
�� *)#34
% *)# � � � � � � � � � � � � ��
�� *0.%73 *0. � � � � � � � 
 � 
 � � 

�� ++& ++& � � � � � � � � � � � � ��



������(ASSE
$IAGRAMME�F¼R�DIE�AUSGEW¤HLTEN�'RUPPEN�AN�$ATENQUELLEN ��

�� +/3-%4 +/3 � � � � � � � 
 � 
 � � 

�� .!02!,%24 .!0 � � � � � � � � � � � � ��
�� .4)3 .4) � � � � � � � � � � � � ��
�� 0!0%2#(%- 0!0 � � � � � � � � � � � � ��
�� 0ASCAL 0!3 � � � � � � � � � � � � ��
�� 0)2! 0)2 � � � � � � � � � � � � ��
�� 02/-4 02/ � � � � � � � � � � � � ��
�� 2!002! 2!0 � � � � � � � � � � � � ��
�� 3#)3%!2#( 3#) � � � � � � � � � � � � ��
�� 4/8,).% 4/8 � � � � � � � � � � � � ��
�� 64" 64" � � � � � � � � � � � � ��
!BK¼RZUNGEN�SIEHE�!BK¼RZUNGSVERZEICHNIS

����������!LLGEMEINE�UND�INHALTLICHE�"EWERTUNGSKRITERIEN

%S�WERDEN����$ATENBANKEN�UND�DIE�"EWERTUNGSKRITERIEN�5-��50��+/��6%��!.��)$��#4��#%�
)0��0%��!2��15�ZUR�!USWERTUNG�MITTELS�DER�(ASSE
$IAGRAMM
4ECHNIK�HERANGEZOGEN�

!BBILDUNG����(ASSE
$IAGRAMM�'RUPPE����/NLINE�$ATENBANKEN�����"EWERTUNGSKRITERIEN

$IE�FOLGENDE�4ABELLE�ENTH¤LT�DIE�ALLGEMEINEN�!NGABEN�ZU�DEM�(ASSE
$IAGRAMM�DER�VOLLST¤NDI

GEN�3ATZES�AN�"EWERTUNGSKRITERIEN��DER�AUCH�ALS�&ALL���BEZEICHNET�WIRD��SOWIE�ZU�DEM�&ALL����
IN�WELCHEM�DAS�+RITERIUM�!RT��!NWENDUNG�DER�#HEMIKALIEN�AUSGELASSEN�WIRD�



������(ASSE
$IAGRAMME�F¼R�DIE�AUSGEW¤HLTEN�'RUPPEN�AN�$ATENQUELLEN ��

4ABELLE�����!USWERTUNG�DER�(ASSE
$IAGRAMME�ZU�'RUPPE����/NLINE�$ATENBANKEN����
"EWERTUNGSKRITERIEN

&ALL�� &ALL���
!NZAHL�DER�%BENEN��.,	 � �
%LEMENTE� IN�DER�BREITESTEN
%BENE��.%,	

�� ��

MAXIMALE�/BJEKTE ����[!.!]��[!0)]��[#!3]�
[#!"]��[#".]��[#%.]�
[#/-]��[#/.]��[#3.]�
[)0!]��[*)#]��[.!0]�
[.4)]��[0!0]��[0!3]�
[0)2]��[02/]��[4/8]

����[!.!]��[#!3]�
[#!"]��[#".]��[#%.]�
[#/-]��[#/.]��[#3.]�
[)0!]��[*)#]��[.!0]�
[.4)]��[0!0]��[0!3]�
[0)2]��[02/]��[4/8]

MAXIMALE� /BJEKTE� �OHNE
ISOLIERTE�/BJEKTE	

����[!.!]��[!0)]��[#!3]�
[#!"]��[#".]��[#%.]�
[#/.]��[)0!]��[*)#]�
[.!0]��[.4)]��[0!0]�
[0!3]��[02/]��[4/8]

����[!.!]��[#!3]�
[#!"]��[#".]��[#%.]�
[#/-]��[#/.]��[)0!]�
[*)#]��[.!0]��[.4)]�
[0!0]��[0!3]��[0)2]�
[02/]��[4/8]

MINIMALE�/BJEKTE ���[#/-]��[#3.]��[%-!]�
[++&]��[0)2]��[3#)]�
[64"]

���[#3.]��[++&]��[64"]

MINIMALE� /BJEKTE� �OHNE
ISOLIERTE�/BJEKTE	

���[%-!]��[++&]��[3#)]�
[64"]

���[++&]��[64"]

ISOLIERTE�/BJEKTE ���[#/-]��[#3.]��[0)2] ���[#3.]
ISOLIERTE�(IERARCHIEN #!3
3#) 

�QUIVALENZKLASSEN �� ��
NICHT
TRIVIALE� �QUIVALENZ

KLASSEN


 


6ERGLEICHBARKEITEN�6�.	 �� ��
5NVERGLEICHBARKEITEN
5�.	

��� ���

!BK¼RZUNGEN�SIEHE�!BK¼RZUNGSVERZEICHNIS

�����������!USWERTUNG�DES�(ASSE
$IAGRAMMS

%S�RESULTIERT�EIN�BREITES�$IAGRAMM�MIT�WENIGEN�%BENEN��VIELEN�MAXIMALEN��MINIMALEN�UND�ISO

LIERTEN�%LEMENTEN��!US�DEM�$IAGRAMM�UND�DEN�DAZUGEH¶RIGEN�ALLGEMEINEN�!NGABEN�IST�ZU�ENT

NEHMEN��DA��ES�KEINE�NICHT
TRIVIALEN��QUIVALENZKLASSEN�GIBT��)N�DIESEM�$IAGRAMM�BEFINDEN�SICH
DREI� ISOLIERTE� %LEMENTE�� #/-� �#OMPUTERIZED� %NGINEERING� )NDEX	�� #3.� �#HEMICAL� 3AFETY
.EWSBASE	�UND�0)2��0IRA�)NTERNATIONAL�0UBLISHING�AND�)NFORMATION�3ERVICES	��$IESE�$ATENBAN

KEN�SIND�NICHT�NUR�MIT�KEINER�DER�ANDEREN�$ATENBANKEN�DER�'RUPPE�VERGLEICHBAR��SONDERN�SIE
SIND�ES�AUCH�NICHT�UNTEREINANDER��$IESE� ISOLIERTEN�%LEMENTE�KANN�MAN�SOWOHL�DEN�MAXIMALEN
ALS�AUCH�DEN�MINIMALEN�/BJEKTEN�ZURECHNEN�
&OLGENDE� MAXIMALE� /BJEKTE� SIND� ANZUTREFFEN�� !.!� �!NALYTICAL� !BSTRACTS	�� !0)� �!MERICAN
0ETROLEUM� )NSTITUTE� ,ITERATURE� $ATABASE	�� #!3� �#HEMICAL� !BSTRACT� 3ERVICE� $ATABASE	�� #!"
�#!"�!BSTRACTS	��#".��#HEMICAL�"USINESS�.EWSBASE	��#%.� �#HEMICAL�%NGINEERING�.EWS	�
#/.� �#ONFERENCE� 0APERS� )NDEX	�� )0!� �)NTERNATIONAL� 0HARMACEUTICAL� !BSTRACTS	�� *)#� �*)#34
&ILE�ON�3CIENCE��4ECHNOLOGY�� AND�-EDICINE� IN� *APAN	��.!0� �.!02!,%24	��.4)� �.ATIONAL
4ECHNICAL�)NFORMATION�3ERVICE	��0!0��0!0%2#(%-	��0!3��0!3#!,	��02/��02/-4	�UND
4/8��4OXICOLOGY�,ITERATURE�/NLINE	��$IESE�MAXIMALEN�/BJEKTE�SIND�BESSER�EINGESTUFT�IN�BEZUG
AUF�DIE� )NFORMATIONSBASIS� ALS�DIE� NACH� UNTEN�MIT� IHNEN� VERBUNDENEN�$ATENBANKEN��"EISPIELS

WEISE�IST�#!"�BESSER�ALS�$)3��&34��#%!�UND�64"�BEWERTET�
-INIMALE�/BJEKTE�SIND�%-!��%NGINEERED�-ATERIALS�!BSTRACTS	��++&��+UNSTSTOFFE�+AUTSCHUK
&ASERN	�� 3#)� �3CIENCE� #ITATION� 3EARCH� 3YSTEM	� UND� 64"� �6ERFAHRENS
TECHNISCHE� "ERICHTE	�



������(ASSE
$IAGRAMME�F¼R�DIE�AUSGEW¤HLTEN�'RUPPEN�AN�$ATENQUELLEN ��

$IESE�$ATENBANKEN�SIND�IN�BEZUG�AUF�ALLE����"EWERTUNGSKRITERIEN�SCHLECHTER�EINGESTUFT�ALS�DIE
$ATENBANKEN��MIT�DENEN�SIE�NACH�OBEN�DURCH�,INIEN�VERBUNDEN�SIND�
)N� DIESEM�$IAGRAMM� IST� DIE� :AHL� DER�5NVERGLEICHBARKEITEN�MIT� ���� SEHR� HOCH�� DIE� :AHL� DER
6ERGLEICHBARKEITEN�HINGEGEN�NIEDRIG��D�H��VIELE�/BJEKTPAARE�UNTERSCHEIDEN�SICH�CHARAKTERISTISCH
VONEINANDER��6IELE�$ATENBANKEN�HABEN�WENIGSTENS�EIN�+RITERIUM�UNTER�DEN�����DAS�SIE�ZU�MAXI

MALEN�%LEMENTEN�WERDEN� L¤�T��%IN�WEITERES�+RITERIUM�W¼RDE�NUR� NOCH� EINEN� UNWESENTLICHEN
%FFEKT� AUF� DIE� 3TRUKTUR� DES� (ASSE
$IAGRAMMS� HABEN� ;"R¼GGEMANN� ����B=�� $IE�7EGNAHME
EINES�+RITERIUMS�K¶NNTE�JEDOCH�STARKE��NDERUNGEN�IM�(ASSE
$IAGRAMM�BEWIRKEN�

!US�DER�GRO�EN�!NZAHL�DER�$ATENBANKEN� IN�DER�BREITESTEN�%BENE��.%,�����	� FOLGT�� DA��DAS
(ASSE
$IAGRAMM� ALS� SEHR� �BREIT�� ZU� BEZEICHNEN� IST�� D�H�� DA�� DIE� )NFORMATIONSBASIS� "EWER

TUNGSKRITERIEN�ENTH¤LT��DIE�WEITESTGEHEND�DIE��)NDIVIDUALIT¤T��JEDER�$ATENBANK�ERFASSEN��7¼RDE
DAS�(ASSE
$IAGRAMM�NUR�AUS�EINER�!NTIKETTE�BESTEHEN��ALSO�EXTREM�BREIT�SEIN��DANN�UMFA�TE�DIE
)NFORMATIONSBASIS�ALLE�NOTWENDIGEN�+RITERIEN��UM�DIE�"ESONDERHEIT� JEDER�$ATENBANK�ZU�ERFAS

SEN�
$AS�(ASSE
$IAGRAMM�WEIST� ZWEI�:USAMMENHANGSKOMPONENTEN� AUF�� DIE� JEWEILS�MEHR� ALS� EIN
/BJEKT�UMFASSEN��$IESER�5MSTAND�DEUTET�AUF�EINE�"ESONDERHEIT�IN�DER�$ATENSTRUKTUR�HIN��4AT

S¤CHLICH�FINDET�MAN�ANHAND�DER�4ABELLE�����DA��DIE�BEIDEN�$ATENBANKEN�#!3��#HEMICAL�!B

STRACT�3ERVICE�$ATABASE	�UND�3#)��3CIENCE�#ITATION�3EARCH�3YSTEM	�DIE�EINZIGEN�$ATENBANKEN
SIND��DIE�IN�DEN�+RITERIEN�5-��5MFANG�DER�$ATENBANK	�UND�GLEICHZEITIG�IN�50��(¤UFIGKEIT�DER
!KTUALISIERUNG	�DIE�H¶CHSTE�"EWERTUNGSZIFFER�HABEN�
7EITERHIN�F¤LLT�DIE�$ATENBANK�!0)��!MERICAN�0ETROLEUM�)NSTITUTE�,ITERATURE�$ATABASE	�AUF��DIE
ALS�SOG��!RTIKULATIONSPUNKT�ZWEI�4EILE�DES�(ASSE
$IAGRAMMS�VERBINDET��$IE�"ESONDERHEIT��DIE
DIE�$ATENBANKEN�!0)��)0!��.!0�UND�++&�VOM�2EST�DER�$ATENBANKEN�TRENNT��IST�DIE�4ATSACHE�
DA��NUR�F¼R�DIESE�VIER�/NLINE�$ATENBANKEN� F¼R�!RT��!NWENDUNG�DER�#HEMIKALIEN�DAS�"EWER

TUNGSKRITERIUM�DREI�VERGEBEN�WURDE�

�����������!NALYSE�ANHAND�DER�$
-ATRIX

%S�WERDEN�DIE�-AXIMALEN��D�H��!.!��!0)��#!3��#!"��#".��#%.��#/.�� )0!�� *)#��.!0�
.4)��0!0��0!3��02/�UND�4/8�ALS�3CHL¼SSELELEMENTE�GEW¤HLT��$IE�ISOLIERTEN�%LEMENTE�WER

DEN� AUSGELASSEN� �VGL�� HIERZU�DIE� ALLGEMEINEN�!USF¼HRUNGEN� ZUR�$
-ATRIX� IN�+APITEL� ���� UND
!NHANG�"��	�

4ABELLE�����$
-ATRIX�DER�-AXIMALEN�DER�'RUPPE����/NLINE�$ATENBANKEN

!.! !0) #!3 #!" #". #%. #/. )0! *)# .!0 .4) 0!0 0!3 02/ 4/8

!.! � � � � � � � � � � � � � � �
!0) � � � � � � � � � � � � � � �
#!3 � � � � � � � � � � � � � � �
#!" � � � � � � � � � � � � � � �
#". � � � � � � � � � � � � � � �
#%. � � � � � � � � � � � � � � �
#/. � � � � � � � � � � � � � � �
)0! � � � � � � � � � � � � � � �
*)# � � � � � � � � � � � � � � �
.!0 � � � � � � � � � � � � � � �
.4) � � � � � � � � � � � � � � �
0!0 � � � � � � � � � � � � � � �
0!3 � � � � � � � � � � � � � � �



������(ASSE
$IAGRAMME�F¼R�DIE�AUSGEW¤HLTEN�'RUPPEN�AN�$ATENQUELLEN ��

02/ � � � � � � � � � � � � � � �
4/8 � � � � � � � � � � � � � � �
!BK¼RZUNGEN�SIEHE�!BK¼RZUNGSVERZEICHNIS

7IE�AUS�DER�4ABELLE�ERKENNBAR�IST��GIBT�ES�F¼R�DIE�EINZELNEN�/NLINE�$ATENBANKEN�NUR�SEHR�WE

NIGE�.ACHFOLGERMENGEN��$IE�/NLINE�$ATENBANK�#".��#HEMICAL�"USINESS�.EWSBASE	�UND�#!"
�#!"�!BSTRACTS	�HABEN� JEWEILS�VIER�$ATENBANKEN��DIE�VERGLEICHBAR�SCHLECHTER�EINGESTUFT�WER

DEN�ALS�SIE�SELBST��$IE�MEISTEN�$ATENBANKEN�HABEN�EINE�ODER�KEINE�.ACHFOLGER
�$ATENBANK��$IE
BEIDEN�$ATENBANKEN�#!"�UND�#".�HABEN�ZWEI�GEMEINSAME�.ACHFOLGER
$ATENBANKEN�� N¤M

LICH�#%!��#HEMICAL�%NGINEERING�AND�"IOTECHNOLOGY�!BSTRACTS	�UND�64"��6ERFAHRENS
TECHNI

SCHE�"ERICHTE	��!UCH�DIE�!NALYSE�DER�.ICHTDIAGONALELEMENTE�MACHT�DEUTLICH��DA��ES�SEHR�WE

NIGE�$ATENBANKEN�GIBT��DIE�MITEINANDER�VERGLICHEN�WERDEN�K¶NNEN�

�����������"EDEUTUNG�DER�"EWERTUNGSKRITERIEN

)N�DER�7
-ATRIX�WERDEN�DIE�%INFL¼SSE�DER�+RITERIEN�AUF�DIE�EINZELNEN�/NLINE�$ATENBANKEN�BE

SCHRIEBEN��)N�DIESEM�&ALL�LIEGEN�FOLGENDE����"EWERTUNGSKRITERIEN��5-��50��+/��6%��!.��)$�
#4��#%��)0��0%��!2��15�VOR��%S�ERGEBEN�SICH�DARAUS�N���ALSO����&¤LLE��)N�&ALL���SIND�ALLE�"E

WERTUNGSKRITERIEN�VORHANDEN�UND�IN�DEN����FOLGENDEN�&¤LLE�WIRD�JEWEILS�EIN�"EWERTUNGSKRITE

RIUM�AUSGELASSEN��7ELCHES�DER�+RITERIEN�WEGF¤LLT��IST�AUS�4ABELLE����ERSICHTLICH��VGL��HIERZU�DIE
ALLGEMEINEN�!USF¼HRUNGEN�ZUR�7
-ATRIX�IN�+APITEL�����UND�!NHANG�"��	�

4ABELLE�����&¤LLE�F¼R����"EWERTUNGSKRITERIEN

&ALL�!TTRIBUT 5- 50 +/ 6% !. )$ #4 #% )0 0% !2 15

&ALL��� X X X X X X X X X X X X
&ALL��� 
 X X X X X X X X X X X
&ALL��� X 
 X X X X X X X X X X
&ALL��� X X 
 X X X X X X X X X
&ALL��� X X X 
 X X X X X X X X
&ALL��� X X X X 
 X X X X X X X
&ALL��� X X X X X 
 X X X X X X
&ALL��� X X X X X X 
 X X X X X
&ALL��� X X X X X X X 
 X X X X
&ALL��� X X X X X X X X 
 X X X
&ALL��� X X X X X X X X X 
 X X
&ALL��� X X X X X X X X X X 
 X
&ALL��� X X X X X X X X X X X 

!BK¼RZUNGEN�SIEHE�!BK¼RZUNGSVERZEICHNIS

)N�4ABELLE����IST�DIE�!USWERTUNG�DER�7
-ATRIX�DER����MAXIMALEN�%LEMENTE�!.!��!0)��#!3�
#!"��#".��#%.��#/.��)0!��*)#��.!0��.4)��0!0��0!3��02/�UND�4/8�EINGETRAGEN��7ENN
ALS� 3CHL¼SSELELEMENTE� NUR� DIE�-AXIMALEN� GEW¤HLT� WERDEN�� WERDEN� NAT¼RLICH� NICHT� GENERELLE
6ER¤NDERUNGEN� ERFA�T�� SONDERN� NUR� SOLCHE�� DIE� F¼R� DIE� 3CHL¼SSELELEMENTE� GELTEN�� $IESE� EIN

SCHR¤NKENDE� "EMERKUNG� GILT� AUCH� F¼R� ALLE� WEITEREN� !USWERTUNGEN� DER� 7
-ATRIX� INNERHALB
DIESER�!RBEIT�



������(ASSE
$IAGRAMME�F¼R�DIE�AUSGEW¤HLTEN�'RUPPEN�AN�$ATENQUELLEN ��

4ABELLE�����!USWERTUNG�DER�7
-ATRIX�DER�-AXIMALEN��'RUPPE����/NLINE�$ATENBANKEN	

&ALL�����&ALL��� +RITERIUM�5-�AUSGELASSEN ��6ER¤NDERUNGEN�IM�(ASSE
$IAGRAMM
&ALL�����&ALL��� +RITERIUM�50�AUSGELASSEN ��6ER¤NDERUNGEN�IM�(ASSE
$IAGRAMM
&ALL�����&ALL��� +RITERIUM�+/�AUSGELASSEN ��6ER¤NDERUNG�����IM�(ASSE
$IAGRAMM
&ALL�����&ALL��� +RITERIUM�6%�AUSGELASSEN ��6ER¤NDERUNGEN�IM�(ASSE
$IAGRAMM
&ALL�����&ALL��� +RITERIUM�!.�AUSGELASSEN ��6ER¤NDERUNGEN�IM�(ASSE
$IAGRAMM
&ALL�����&ALL��� +RITERIUM�)$�AUSGELASSEN ��6ER¤NDERUNG�����IM�(ASSE
$IAGRAMM
&ALL�����&ALL��� +RITERIUM�#4�AUSGELASSEN ��6ER¤NDERUNGEN�IM�(ASSE
$IAGRAMM
&ALL�����&ALL��� +RITERIUM�#%�AUSGELASSEN ��6ER¤NDERUNGEN�IM�(ASSE
$IAGRAMM
&ALL�����&ALL��� +RITERIUM�)0�AUSGELASSEN ��6ER¤NDERUNG�����IM�(ASSE
$IAGRAMM
&ALL�����&ALL��� +RITERIUM�0%�AUSGELASSEN ���6ER¤NDERUNGEN�IM�(ASSE
$IAGRAMM
&ALL�����&ALL��� +RITERIUM�!2�AUSGELASSEN ���6ER¤NDERUNGEN�IM�(ASSE
$IAGRAMM
&ALL�����&ALL��� +RITERIUM�15�AUSGELASSEN ��6ER¤NDERUNGEN�IM�(ASSE
$IAGRAMM
!BK¼RZUNGEN�SIEHE�!BK¼RZUNGSVERZEICHNIS��%RL¤UTERUNGEN�SIEHE�4EXT

%S�GIBT�BEI�!USLASSUNG�EINES�"EWERTUNGSKRITERIUMS�VON�.ULL�BIS����6ER¤NDERUNGEN�IM�(ASSE

$IAGRAMM��+EINE�6ER¤NDERUNGEN�GIBT�ES�BEIM�7EGFALL�DER�"EWERTUNGSKRITERIEN�5-��5MFANG
DER�$ATENBANK	�UND�#4��#HEMIKALIEN
4ESTDATENSATZ	��$IESE�BEIDEN�+RITERIEN�SIND�ALSO�VON�KEI

NER�"EDEUTUNG� IN�DEM�VORLIEGENDEN�2ANGFOLGEVERFAHREN��WENN�ALS�3CHL¼SSELELEMENTE�DIE�MA

XIMALEN� $ATENBANKEN� GEW¤HLT� WERDEN�� $IE� BEIDEN� INHALTLICHEN� "EWERTUNGSKRITERIEN� 0%
�0ARAMETER� %NTWICKLUNG	� UND� !2� �!RT�� !NWENDUNG� DER� #HEMIKALIEN	� F¼HREN� HINGEGEN� ZU
DEUTLICHEN� 6ER¤NDERUNGEN� IM� (ASSE
$IAGRAMM�� SIND� DEMNACH� F¼R� DAS� HIER� DURCHGEF¼HRTE
2ANGFOLGEVERFAHREN�VON�GRO�ER�"EDEUTUNG�ZUMINDEST�WAS�DIE�"EURTEILUNG�DER�-AXIMALEN�BE

TRIFFT��$AS�(ASSE
$IAGRAMM��DAS�BEI�!USLASSUNG�DES�+RITERIUMS�!RT��!NWENDUNG�DER�#HEMIKA

LIEN�ENTSTEHT��SOLL�IN�DER�FOLGENDEN�!BBILDUNG���NOCHMALS�VERANSCHAULICHT�WERDEN��$IE�GENEREL

LEN�!NGABEN�ZUM�$IAGRAMM�SIND�IN�4ABELLE����RECHTE�3PALTE�ZU�FINDEN�
$ER�7EGFALL� DES�"EWERTUNGSKRITERIUMS�!RT��!NWENDUNG�DER�#HEMIKALIEN�HAT� EINIGE� DEUTLICH
SICHTBARE�6ER¤NDERUNGEN�IM�(ASSE
$IAGRAMM�ZUR�&OLGE��$IE�!NZAHL�DER�%BENEN�IST�ZWAR�MIT
DREI�GLEICH�GEBLIEBEN�UND�ES�HAT�SICH�AUCH�DIE�!NZAHL�DER�$ATENBANKEN� IN�DER�GR¶�TEN�%BENE
�.%,	� NUR� GERINGF¼GIG�� D�H�� VON� ��� AUF� ��� VERRINGERT�� *EDOCH� HAT� SICH� DIE� !NZAHL� DER� 6ER

GLEICHBARKEITEN�VON����AUF����ERH¶HT��$EUTLICH�WIRD�DIESER�5MSTAND�U�A��AUCH�DADURCH��DA��ES
BEI�&ALL����NUR�NOCH�EIN� ISOLIERTES�/BJEKT��DIE�$ATENBANK�#HEMICAL�3AFETY�.EWSBASE� ANSTELLE
VON�DREI�ISOLIERTEN�$ATENBANKEN�GIBT��!UCH�IST�HIER�KEINE�ISOLIERTE�(IERARCHIE�MEHR�VORHANDEN�
$IE�$ATENBANK�#!3��#HEMICAL�!BSTRACTS�3ERVICE�$ATABASE	�IST�JETZT�VERGLEICHBAR�BESSER�EINGE

STUFT�ALS�3#)��3CIENCE�#ITATION�3EARCH�3YSTEM	�UND�++&��+UNSTSTOFFE�+AUTSCHUK�&ASERN	��$IE

SER�3ACHVERHALT�WIRD�NOCHMALS�IN�DER�!BBILDUNG���DEUTLICH�DARGESTELLT��!UF�DER�LINKEN�3EITE�IST
DAS�(ASSE
$IAGRAMM�IN�DER�¼BLICHEN�+REISDARSTELLUNGSWEISE�;"R¼GGEMANN�����A=�AUFGEZEICH

NET��W¤HREND�AUF�DER�RECHTEN�3EITE�DAS�$IAGRAMM�DER�DREI�$ATENBANKEN� IN�"ALKENDARSTELLUNG
AUFGEZEIGT�WIRD�



������(ASSE
$IAGRAMME�F¼R�DIE�AUSGEW¤HLTEN�'RUPPEN�AN�$ATENQUELLEN ��

!BBILDUNG����(ASSE
$IAGRAMM�&ALL�����'RUPPE����/NLINE�$ATENBANKEN�����"EWER

TUNGSKRITERIEN���
�[!2]

!US�DEM�"ALKENDIAGRAMM�WIRD�DEUTLICH��DA��3#)�IN�ALLEN����BETRACHTETEN�"EWERTUNGSKRITERIEN
GLEICH�GUT�ODER�SCHLECHTER�EINGESTUFT�IST�ALS�#!3�UND�++&�WIEDERUM�GLEICHE�ODER�KLEINERE�"E

WERTUNGSZIFFERN� UMFA�T�WIE� BZW�� ALS� 3#)��"EI� DIESER� BETRACHTETEN�+ETTE� IST� DAS� OBEN� EINGE

F¼HRTE�1UALIT¤TSGESAMTMA��Γ�� IN�DEM�ALLE�+RITERIEN�GLEICHGEWICHTIG�EINGEHEN��ALS�"EST¤TIGUNG
ZUM�(ASSE
$IAGRAMM�ANZUSEHEN��DA�#!3�DEN�7ERT�����3#)����UND�++&����HAT��SIEHE�4ABELLE
��	��"ETRACHTET�MAN�JEDOCH�ANDERE�$ATENBANKEN��Z�"��&34�UND�.!0�IN�DEM�(ASSE
$IAGRAMM
DES�&ALLES�����SO�IST�.!0�EIN�MAXIMALES�/BJEKT��W¤HREND�SICH�&34�IN�DER�ZWEITEN�%BENE�BEFIN

DET��"EIDE�HABEN�JEDOCH�DAS�'ESAMTMA��Γ������



������(ASSE
$IAGRAMME�F¼R�DIE�AUSGEW¤HLTEN�'RUPPEN�AN�$ATENQUELLEN ��

!BBILDUNG����!USSCHNITTDIAGRAMME�DER�+ETTE�#!3
3#)
++&

����������!LLGEMEINE�"EWERTUNGSKRITERIEN

%S�WERDEN� IM� FOLGENDEN�DIE� ��� BIBLIOGRAPHISCHEN� CHEMIERELEVANTEN�/NLINE�$ATENBANKEN� NUR
MIT�DEN�ALLGEMEINEN�+RITERIEN�5-��50��+/��6%�BEWERTET�

3#)

++&

#!3

UM, UP, KO, VE, AN, ID, CT, CE, IP, PE, QU



������(ASSE
$IAGRAMME�F¼R�DIE�AUSGEW¤HLTEN�'RUPPEN�AN�$ATENQUELLEN ��

NICHT
TRIVIALE��QUIVALENZKLASSEN�SIEHE�4ABELLE���

!BBILDUNG����(ASSE
$IAGRAMM�'RUPPE����/NLINE�$ATENBANKEN����ALLGEMEINE
"EWERTUNGSKRITERIEN

$IE�DAZUGEH¶RIGE�4ABELLE����GIBT�DIE�!USWERTUNG�DER�(ASSE
$IAGRAMME�DER�VOLLST¤NDIGEN�)N

FORMATIONSBASIS��&ALL��	�SOWIE�DES�&ALLS����!USLASSUNG�DES�"EWERTUNGSKRITERIUMS�50	�BZW��DES
&ALLS����!USLASSUNG�DES�"EWERTUNGSKRITERIUMS�+/	��DIE�IM�FOLGENDEN�NOCH�ERL¤UTERT�WERDEN�

4ABELLE�����!USWERTUNG�DER�(ASSE
$IAGRAMME�ZU�'RUPPE������ALLGEMEINE
"EWERTUNGSKRITERIEN

&ALL�� &ALL�� &ALL��

!NZAHL�DER�%BENEN
�.,	

� � �

%LEMENTE�IN�DER�BREI

TESTEN�%BENE��.%,	

� � �

MAXIMALE�/BJEKTE ���[#!3�3#)]��[#!"]�
[#".]��[#%.]��[0!0]�
[0!3]��[4/8]

���[#!"]��[0!3]�
[4/8]

���[#!3�3#)]��[4/8]

MAXIMALE�/BJEKTE
�OHNE�ISOLIERTE�/B

JEKTE	

S�O� S�O� S�O�

MINIMALE�/BJEKTE ���[#3.]��[64"] ���[#3.]�
[++&�64"]

���[#3.]��[64"]

MINIMALE�/BJEKTE
�OHNE�ISOLIERTE�/B

JEKTE	

S�O� S�O� S�O�

ISOLIERTE�/BJEKTE 
 
 

ISOLIERTE�(IERARCHIEN 
 
 

�QUIVALENZKLASSEN �� �� ��
NICHT
TRIVIALE��QUIVA

LENZKLASSEN

���[!.!�#%!]�[#!3�3#)]�
[#).�02/]�[#/.�$)3]�
[%-!�&34]

��
[!.!�#%!�#".]�
[#!3�3#)]�
[#).�02/]�
[#/.�$)3]�
[%-!�&34]�

����[!.!�#%!�%-!�
&34�)0!]��[#!3�3#)]�
[#!"�#/-�.4)]�
[#".�2!0]�
[#).�02/]�
[#/.�$)3]�



������(ASSE
$IAGRAMME�F¼R�DIE�AUSGEW¤HLTEN�'RUPPEN�AN�$ATENQUELLEN ��

[++&�64"] [++&�.!0]�
[0!0�0)2]

6ERGLEICHBARKEITEN
6�.	

��� ��� ���

5NVERGLEICHBARKEITEN
5�.	

��� ��� ���

!BK¼RZUNGEN�SIEHE�!BK¼RZUNGSVERZEICHNIS

�����������!USWERTUNG�DES�(ASSE
$IAGRAMMS

"EI�"ETRACHTUNG�DER�VOLLST¤NDIGEN�)NFORMATIONSBASIS��)"	�TRETEN�NICHT
TRIVIALE��QUIVALENZKLAS

SEN�AUF�� IN�DENEN� JEWEILS�ZWEI�/BJEKTE�DIE�SELBEN�"EWERTUNGSZIFFERN� F¼R�DIE�VIER�BETRACHTETEN
ALLGEMEINEN� "EWERTUNGSKRITERIEN� AUFWEISEN�� %S� HANDELT� SICH� HIERBEI� UM� [!.!�#%!]�
[#!3�3#)]��[#).�02/]��[#/.�$)3]�UND�[%-!�&34]��"EISPIELSWEISE�HABEN�BEIDE�$ATEN

BANKEN��#!3�UND�3#)��DAS�4UPEL����������VGL��HIERZU�4ABELLE���	��%NTGEGEN�DEM�BISHER�DIS

KUTIERTEN� (ASSE
$IAGRAMM� MIT� EINER� DEUTLICH� GR¶�EREN� )NFORMATIONSBASIS� GIBT� ES� HIER� KEINE
ISOLIERTEN� /BJEKTE�� %S� TRETEN� FOLGENDE� SIEBEN� �BZW�� ACHT	� MAXIMALEN� /BJEKTE� AUF�� #!3
�#HEMICAL�!BSTRACT�3ERVICE�$ATABASE	���3#)� �3CIENCE�#ITATION�3EARCH� 3YSTEM	��#!"� �#!"
!BSTRACTS	�� #".� �#HEMICAL� "USINESS� .EWSBASE	�� #%.� �#HEMICAL� %NGINEERING� .EWS	�� 0!0
�0!0%2#(%-	��0!3��0!3#!,	�UND�4/8��4OXICOLOGY�,ITERATURE�/NLINE	��%S�GIBT�NUR�ZWEI
MINIMALE�/BJEKTE��N¤MLICH�#3.��#HEMICAL�3AFETY�.EWSBASE	�UND�64"��6ERFAHRENS
TECHNISCHE
"ERICHTE	��)N�DEM�VORLIEGENDEN�&ALL� IST�DIE�:AHL�DER�6ERGLEICHBARKEITEN�DEUTLICH�H¶HER�ALS�BEI
DEM�BISHER�DISKUTIERTEN�$IAGRAMM��$EMENTSPRECHEND�IST�DIE�!NZAHL�DER�5NVERGLEICHBARKEITEN
AUCH�GERINGER��$AS�BEDEUTET��DA��ES�NUR�WENIGE�$ATENBANKEN�GIBT��DIE�WENIGSTENS� EIN�+RITE

RIUM� UNTER� DEN� VIER� M¶GLICHEN� "EWERTUNGSKRITERIEN� HABEN�� DAS� SIE� ZU� MAXIMALEN� /BJEKTEN
WERDEN�L¤�T�

)N�DEM�VORLIEGENDEN�$IAGRAMM�IST�DIE�!NZAHL�DER�%BENEN���.,������(¶HE	�UND�DIE�!NZAHL�DER
/BJEKTE�IN�DER�BREITESTEN�%BENE�EBENFALLS���.%,������"REITE	��(IERAUS� L¤�T�SICH�ABLESEN��DA�
DIESES�(ASSE
$IAGRAMM�ALS� �SCHLANK�� IM�6ERGLEICH� ZU�DEM�BISHER�DISKUTIERTEN�$IAGRAMM�ZU
NENNEN� IST��$A�"REITE�UND�(¶HE�DES�$IAGRAMMS�AUSGEWOGEN� SIND�� LASSEN� SICH�GUTE�3CHL¼SSE
AUS� DEM�$IAGRAMM� ZIEHEN�� "EISPIELSWEISE� BILDEN� DIE� $ATENBANKEN� #!3� �3#)	�� #).�� .!0�
!.!��!0)��++&�UND�64"�EINE�+ETTE��$IESER�5MSTAND�BEDEUTET��DA��Z�"��#!3�UND�64"�VER

GLEICHBARE�/BJEKTE�DARSTELLEN��DA�EIN�0FAD�VON�#!3�ZU�64"�BESTEHT��#!3�UND�)0!�BILDEN�EIN
"EISPIEL� F¼R� UNVERGLEICHBARE� /BJEKTE�� %INE�-ENGE� AN� UNVERGLEICHBAREN�/BJEKTEN�WIRD� !NTI

KETTE�GENANNT�

�����������!NALYSE�ANHAND�DER�$
-ATRIX

!LS� 3CHL¼SSELELEMENTE�WERDEN� DIE�MAXIMALEN�/BJEKTE�#!3� �3#)	�� #!"�� #".�� #%.�� 0!0�
0!3��4/8�GEW¤HLT��(IER�LASSEN�SICH�DIE�.ACHFOLGER
$ATENBANKEN�DER�EINZELNEN�-AXIMALE�DER
/NLINE�$ATENBANKEN�UND�DIE�GEMEINSAMEN�.ACHFOLGER
$ATENBANKEN�VON� JEWEILS� ZWEI�/NLINE
$ATENBANKEN�ABLESEN��#!"� HAT� ���.ACHFOLGER
$ATENBANKEN��$IE� ¤QUIVALENTEN�/BJEKTE�#!3
UND� 3#)� HABEN� BEISPIELSWEISE� ZEHN� $ATENBANKEN�� DIE� IN� BEZUG� AUF� DIE� ALLGEMEINEN� "EWER

TUNGSKRITERIEN�SCHLECHTER�EINGESTUFT�WERDEN�



������(ASSE
$IAGRAMME�F¼R�DIE�AUSGEW¤HLTEN�'RUPPEN�AN�$ATENQUELLEN ��

4ABELLE�����$
-ATRIX�DER�MAXIMALEN�/NLINE�$ATENBANKEN

#!3�3#) #!" #". #%. 0!0 0!3 4/8
#!3�3#) �� ��� ��� � � ��� ���
#!" ��� �� ��� � � �� ��
#". ��� ��� ��� � � ��� ���
#%. ��� ��� ��� � � ��� ���
0!0 ��� ��� ��� � � ��� ���
0!3 ��� �� ��� � � �� ��
4/8 ��� �� ��� � � �� ��

!BK¼RZUNGEN�SIEHE�!BK¼RZUNGSVERZEICHNIS��%RL¤UTERUNGEN�SIEHE�4EXT

0!3�UND�4/8�HABEN����GEMEINSAME�.ACHFOLGER
$ATENBANKEN��!LS�"EISPIEL�WERDEN�DIE�DEN
BEIDEN� MAXIMALEN� /BJEKTEN� #!3�3#)� UND� 4/8� NACHFOLGENDEN� $ATENBANKEN� ANHAND� EINES
3UBGRAPHEN��IN�WELCHEM�ALSO�NUR�DIE�.ACHFOLGER
$ATENBANKEN�DER�BEIDEN�GENANNTEN�-AXIMA

LEN�BETRACHTET�WERDEN��NOCHMALS�VERANSCHAULICHT�

!BBILDUNG����3UBGRAPH�DER�$ATENBANKEN�#!3��4/8�DER�'RUPPE���
/NLINE�$ATENBANKEN

%S�WERDEN�ZUN¤CHST�ALLE�$ATENBANKEN�IDENTIFIZIERT��DEREN�4UPEL�KLEINER�ODER�GLEICH�ALS�DAS�4U

PEL�VON�#!3���������	�ODER�DAS�VON�4/8���������	�SIND�
)M�&ALLE�VON�#!3�HANDELT�ES�SICH�UM�FOLGENDE�$ATENBANKEN��2!0� ��������	��#3.� ��������	�
#).�02/� ��������	�� 0)2� ��������	�� ")/� ��������	�� ++&� ��������	�� !0)� ��������	�� 64"
��������	�
&¼R�4/8���������	�GIBT�ES�FOLGENDE����.ACHFOLGER
$ATENBANKEN��.4)���������	��*)#���������	�
#/-���������	��%-!�&34���������	��!.!�#%!���������	��#/.�$)3���������	��")/���������	�
!0)���������	�++&���������	�UND�64"���������	�
"ETRACHTET�MAN�Z�"��#!3�UND�4/8�GEMEINSAM��SO�STELLT�MAN�FEST��DA��DIESE�BEIDEN�$ATENBAN

KEN�VIER�GEMEINSAME�.ACHFOLGER
$ATENBANKEN�AUFWEISEN�UND�ZWAR�")/� �")/3)3�0REVIEWS	�
!0)��!MERICAN�0ETROLEUM�)NSTITUTE�,ITERATURE�$ATABASE	��++&��+UNSTSTOFFE�+AUTSCHUK�&ASERN	



������(ASSE
$IAGRAMME�F¼R�DIE�AUSGEW¤HLTEN�'RUPPEN�AN�$ATENQUELLEN ��

UND�64"��6ERFAHRENS
TECHNISCHE�"ERICHTE	��$IE�/NLINE�$ATENBANK�#!3�HAT�DIE�H¶CHSTE�"E

WERTUNGSZIFFER�F¼R�DEN�5MFANG�UND�DIE�!KTUALISIERUNG�DER�$ATENBANK��$IE�$ATENBANK�VERF¼GT
¼BER�CA�����-ILLIONEN�$OKUMENTE�SEIT������UND�WIRD�W¶CHENTLICH� AKTUALISIERT� ;34.�����B=�
4/8,).%�HINGEGEN�LIEGT�MIT�����-ILLIONEN�$OKUMENTEN�SOWIE�MIT�EINER�MONATLICHEN�!KTUALI

SIERUNG�UNTERHALB�DER�7ERTE�VON�#!3�;34.�����C=��#!3�IST�DERZEIT�IN�3UBFILES�AUF�#$
2/-
VERF¼GBAR�� WIRD� ABER� VORAUSSICHTLICH� IN� NAHER� :UKUNFT� ALS� KOMPLETTE� 6ERSION� AUF� #$
2/-
VORLIEGEN�;#!3�����A=��4/8,).%�HINGEGEN� IST� NICHT� NUR� AUF�#$
2/-�� SONDERN� AUCH�¼BER
DAS�)NTERNET�AUF�DEM�%NVIRONMENTAL�2OUTE.ET�;#AMBRIDGE�3CIENTIFIC�!BSTRACTS�����=�VERF¼G

BAR�UND�ERH¤LT�AUS�DIESEM�'RUNDE�BEI�DEM�"EWERTUNGSKRITERIUM�6%��6ERF¼GBARKEIT�DER�$ATEN

BANK�BEI�ANDEREN�(OSTS�BZW��AUF�ANDEREN�-EDIEN	�DIE�H¶CHSTE�"EWERTUNGSZIFFER�

�����������!NALYSE�ANHAND�DER�7
-ATRIX

)N�DIESEM�&ALL�WERDEN�DIE�%INFL¼SSE�DER�VIER�"EWERTUNGSKRITERIEN��5-��50��+/��6%�AUF�DIE
EINZELNEN�$ATENBANKEN�BESCHRIEBEN��%S�ERGEBEN�SICH�DARAUS�N���ALSO�F¼NF�&¤LLE�

4ABELLE�����!USWERTUNG�DER�7
-ATRIX�DER�-AXIMALEN����ALLGEMEINE
"EWERTUNGSKRITERIEN

&ALL�����&ALL�� +RITERIUM�5-�AUSGELASSEN ���6ER¤NDERUNGEN�IM�(ASSE
$IAGRAMM
&ALL�����&ALL�� +RITERIUM�50�AUSGELASSEN ���6ER¤NDERUNGEN�IM�(ASSE
$IAGRAMM
&ALL�����&ALL�� +RITERIUM�+/�AUSGELASSEN ���6ER¤NDERUNGEN�IM�(ASSE
$IAGRAMM
&ALL�����&ALL�� +RITERIUM�6%�AUSGELASSEN ���6ER¤NDERUNGEN�IM�(ASSE
$IAGRAMM

!BK¼RZUNGEN�SIEHE�!BK¼RZUNGSVERZEICHNIS��%RL¤UTERUNGEN�SIEHE�4EXT

)N� 4ABELLE� ��� IST� DIE�7
-ATRIX� BASIEREND� AUF� DEN� SIEBEN� MAXIMALEN� /BJEKTEN� #!3�� #!"�
#".��#%.��0!0��0!3�UND�4/8�DARGESTELLT��&OLGENDE�3CHL¼SSE�K¶NNEN�GEZOGEN�WERDEN��(IER
GIBT�ES�DEUTLICH�MEHR�6ER¤NDERUNGEN�IM�(ASSE
$IAGRAMM�BEI�DER�!USLASSUNG�EINES�DER�ALLGE

MEINEN�"EWERTUNGSKRITERIEN�ALS�BEI�DEM�BISHER�BESPROCHENEN�!NSATZ��"EIM�!USLASSEN�DER�"E

WERTUNGSKRITERIUMS�+OSTEN�DER�2ECHERCHE��+/	�GIBT�ES�DIE�MEISTEN�6ER¤NDERUNGEN��7IRD�DAS
+RITERIUM�(¤UFIGKEIT�DER�!KTUALISIERUNG��50	�WEGGELASSEN��ERGEBEN�SICH����6ER¤NDERUNGEN�IM
$IAGRAMM��$IESE� BEIDEN�"EWERTUNGSKRITERIEN� STELLEN� DEMENTSPRECHEND� DIE�WICHTIGSTEN� ALLGE

MEINEN�+RITERIEN�DAR�



������(ASSE
$IAGRAMME�F¼R�DIE�AUSGEW¤HLTEN�'RUPPEN�AN�$ATENQUELLEN ��

NICHT
TRIVIALE��QUIVALENZKLASSEN�SIEHE�4ABELLE���

&ALL����)"�
�[50]��������������������������������������������������������&ALL����)"�
�[+/]

!BBILDUNG�����'EGEN¼BERSTELLUNG�VON�ZWEI�&¤LLEN
!BK¼RZUNGEN�SIEHE�!BK¼RZUNGSVERZEICHNIS��%RL¤UTERUNGEN�SIEHE�4EXT

6ERGLEICHT�MAN�DIE�BEIDEN�(ASSE
$IAGRAMME�DER�&¤LLE���UND���DER�!BBILDUNG�����JEWEILS�EIN
"EWERTUNGSKRITERIUM�AUSGELASSEN	�MIT�DEM�!USGANGSDIAGRAMM�DER�!BBILDUNG����VOLLST¤NDIGE
)NFORMATIONSBASIS	�� SO� IST� FESTZUSTELLEN�� DA�� DIE� !NZAHL� DER� NICHT
TRIVIALEN� �QUIVALENZKLASSEN
VON�F¼NF�AUF�SIEBEN��&ALL��	�BZW������&ALL��	�ZUGENOMMEN�HAT��SIEHE�AUCH�4ABELLE���	��%S�GIBT
DEMGEM¤��MEHR�¤QUIVALENTE�/BJEKTE��-IT�ANDEREN�7ORTEN�DIE�WEGGELASSENEN�+RITERIEN�HABEN
ZUR�FEINEREN�+LASSIFIZIERUNG�GEF¼HRT��WIE�IN�!BBILDUNG����DEUTLICH�WIRD�

!BBILDUNG�����:UNAHME�DER�4UPEL�BEI�!USLASSUNG�EINES�"EWERTUNGSKRITERIUMS

%S�IST�EINE�:UNAHME�DER�4UPEL�BEI�7EGLASSEN�EINES�"EWERTUNGSKRITERIUMS�FESTZUSTELLEN��7¤H

REND�BEI�&ALL������3IGLETONS�UND�NUR�F¼NF�0AARE�ZU�VERZEICHNEN�SIND��ERH¶HT�SICH�DIE�!NZAHL�DER
4UPEL�BEI�DEN�&¤LLEN���UND���
$IE�!NZAHL�DER�%BENEN�HAT�SICH�IN�!BBILDUNG����VON�SIEBEN�AUF�JEWEILS�ACHT�BEI�DEN�$IAGRAM

MEN�DER�&¤LLE���UND��� ERH¶HT�� DIE�%LEMENTE� IN�DER�GR¶�TEN�%BENE�HABEN� SICH�VON� SIEBEN� IM
!USGANGSDIAGRAMM�AUF�VIER��&ALL���UND��	�VERRINGERT��$IE��QUIVALENZKLASSEN��DIE�DIE�MAXIMA

LEN�/BJEKTE�DARSTELLEN��HABEN�SICH�VON�SIEBEN�AUF�DREI��&ALL��	�BZW��ZWEI��&ALL��	�VERRINGERT��"EI
DEN�MINIMALEN�/BJEKTEN�HABEN�SICH�NUR�6ER¤NDERUNGEN�BEI�&ALL���GEGEN¼BER�DEM�!USGANGSDIA


��+RITERIEN
5-��+/��6%

��+RITERIEN
5-��50��+/��6%

��+RITERIEN
5-��50��6%

���3INGLETONS
��0AARE
��4RIPEL

��1UINTUPEL

��3INGLETONS
��0AARE
��4RIPEL

��1UINTUPEL

���3INGLETONS
��0AARE
��4RIPEL

��1UINTUPEL

&ALL��&ALL�� &ALL��



������(ASSE
$IAGRAMME�F¼R�DIE�AUSGEW¤HLTEN�'RUPPEN�AN�$ATENQUELLEN ��

GRAMM� ERGEBEN�� 64"� UND� ++&� BILDEN� EINE� NICHT
TRIVIALE� �QUIVALENZKLASSE�� !NSONSTEN� SIND
WEITERHIN�64"�UND�#3.�MINIMALE�/BJEKTE�GEBLIEBEN��$IE�!NZAHL�DER�6ERGLEICHBARKEITEN�HAT
SICH�VON�����BEI�VOLLER�)NFORMATIONSBASIS�AUF������&ALL��	�BZW�������&ALL��	�ERH¶HT��DIE�!NZAHL
DER�5NVERGLEICHBARKEITEN�VON������&ALL��	�AUF������&ALL��	�BZW�������&ALL��	�ERNIEDRIGT��3OMIT
LIEGT� IN� DEN� BEIDEN� &¤LLEN� �� UND� �� EINE�!USGEWOGENHEIT� DER�6ERGLEICHBARKEITEN� UND�5NVER

GLEICHBARKEITEN� VOR�� DIE� DIE��BERSICHTLICHKEIT� UND� DIE� )NTERPRETIERBARKEIT� GEGEN¼BER� DER� VOLL

ST¤NDIGEN�)NFORMATIONSBASIS�DEUTLICH� ERH¶HT��"EISPIELSWEISE�WERDEN�WIEDER�DIE�BEIDEN�/NLINE
$ATENBANKEN�#HEMICAL�!BSTRACT�3ERVICE�$ATABASE�UND�4OXICOLOGY�,ITERATURE�/NLINE�BETRACH

TET��)N�&ALL����!USLASSUNG�DES�+RITERIUMS�(¤UFIGKEIT�DER�!KTUALISIERUNG�WIRD�#!3�MIT�SEINEM
4UPEL���������	�SCHLECHTER�EINGESTUFT�ALS�DIE�/NLINE�$ATENBANK�0!3#!,�MIT�DEM�4UPEL�������
�	��#!3� IST� KEIN�MAXIMALES�%LEMENT�MEHR�� SONDERN�BEFINDET� SICH� NUN� IN� DER� ZWEITEN�%BENE�
#!3�IST�IN�DEM�ALLGEMEINEN�"EWERTUNGSKRITERIUM�+OSTEN�DER�2ECHERCHE�DEUTLICH�0!3�UNTERLE

GEN��)N�&ALL���HINGEGEN��!USLASSUNG�DES�"EWERTUNGSKRITERIUMS�(¤UFIGKEIT�DER�!KTUALISIERUNG	
IST�#!3� EIN�MAXIMALES�/BJEKT�WIE� IM�!USGANGSDIAGRAMM��$IE� $ATENBANK� 4/8� IST� IN� ALLEN
BESCHRIEBENEN�(ASSE
$IAGRAMMEN�EIN�-AXIMAL�

����������)NHALTLICHE�"EWERTUNGSKRITERIEN

%S�WERDEN����$ATENBANKEN�UND�DIE�INHALTLICHEN�"EWERTUNGSKRITERIEN�!.��)$��#4��#%��)0��0%�
!2��15�ZUR�!USWERTUNG�MITTELS�DER�(ASSE
$IAGRAMM
4ECHNIK�HERANGEZOGEN�

!BBILDUNG�����(ASSE
$IAGRAMM�'RUPPE����/NLINE�$ATENBANKEN����INHALTLICHE�"E

WERTUNGSKRITERIEN

)N�DER� FOLGENDEN�4ABELLE� SIND� DIE� ALLGEMEINEN�!NGABEN� ZU� DIESEM�(ASSE
$IAGRAMM� �&ALL� �	
SOWIE�ZU�DEN�WEITER�UNTEN�BESPROCHENEN�$IAGRAMMEN�DER�&¤LLE���UND���AUFGEF¼HRT�



������(ASSE
$IAGRAMME�F¼R�DIE�AUSGEW¤HLTEN�'RUPPEN�AN�$ATENQUELLEN ��

4ABELLE�����!USWERTUNG�DER�(ASSE
$IAGRAMME�ZU�'RUPPE����/NLINE�$ATENBANKEN�
INHALTLICHE�"EWERTUNGSKRITERIEN

&ALL�� &ALL�� &ALL��

!NZAHL�DER�%BENEN��.,	 � � �
%LEMENTE�IN�DER�BREITESTEN
%BENE��.%,	

�� �� ��

MAXIMALE�/BJEKTE ����[!.!]��[!0)]�
[#!3]��[#!"]�
[#".]��[#%.]�
[#/-]��[#/.]�
[#3.]��[)0!]�
[*)#]��[.!0]�
[.4)]��[0!0]�
[0!3]��[0)2]�
[02/]��[4/8]

����[!0)]��[#!3]�
[#!"]��[#".]�
[#/-]��[#/.]�
[#3.]��[)0!]�
[*)#]��[.!0]�
[.4)]��[0!0]�
[0!3]��[0)2]�
[02/]��[4/8]

����[!0)]�
[#!3]��[#%.]�
[)0!]��[*)#]�
[.!0]��[0!0]�
[0!3]��[0)2]�
[02/]��[4/8]

MAXIMALE�/BJEKTE��OHNE
ISOLIERTE�/BJEKTE	

����[!.!]��[!0)]�
[#!3]��[#!"]�
[#".]��[#%.]�
[#/.]��[#3.]�
[)0!]��[*)#]�
[.!0]��[.4)]�
[0!0]��[0!3]�
[02/]��[4/8]

����[!0)]��[#!3]�
[#!"]��[#".]�
[#/.]��[#3.]�
[)0!]��[*)#]�
[.!0]��[.4)]�
[0!0]��[0!3]�
[02/]��[4/8]

����[!0)]�
[#!3]��[#%.]�
[)0!]��[*)#]�
[.!0]��[0!0]�
[0!3]��[02/]�
[4/8]

MINIMALE�/BJEKTE ���[#/-]��[%-!]�
[++&]��[0)2]�
[3#)]��[64"]

���[#/-]��[%-!]�
[++&]��[0)2]�
[3#)]��[64"]

���[#/-]�
[%-!]��[++&]�
[0)2]��[64"]

MINIMALE�/BJEKTE��OHNE
ISOLIERTE�/BJEKTE	

���[%-!]��[++&]�
[3#)]��[64"]

���[%-!]��[++&]�
[3#)]��[64"]

���[#/-]�
[%-!]��[++&]�
[64"]

ISOLIERTE�/BJEKTE [#/-]��[0)2] [#/-]��[0)2] [0)2]
ISOLIERTE�(IERARCHIEN 
 
 

�QUIVALENZKLASSEN �� �� ��
NICHT
TRIVIALE��QUIVALENZ

KLASSEN


 
 


6ERGLEICHBARKEITEN�6�.	 �� �� ��
5NVERGLEICHBARKEITEN
5�.	

��� ��� ���

!BK¼RZUNGEN�SIEHE�!BK¼RZUNGSVERZEICHNIS

�����������!USWERTUNG�DES�(ASSE
$IAGRAMMS

!US�DEM�(ASSE
$IAGRAMM�UND�DEN�KORRESPONDIERENDEN�ALLGEMEINEN�!NGABEN�ZUM�$IAGRAMM
�4ABELLE���	� IST� FESTZUSTELLEN��DA��ES�KEINE�NICHT
TRIVIALE��QUIVALENZKLASSEN�GIBT��D�H��ALLE�$A

TENBANKEN�HABEN� IN�BEZUG�AUF�DIE� ACHT� ANGEWANDTEN� INHALTLICHEN�"EWERTUNGSKRITERIEN� ANDERE
4UPEL��%S�GIBT�FOLGENDE����MAXIMALEN�/BJEKTE��0!0��0!0%2#(%-	��#!"��#!"�!BSTRACTS	�
!.!��!NALYTICAL�!BSTRACTS	��#".��#HEMICAL�"USINESS�.EWSBASE	��#/.��#ONFERENCE�0APERS
)NDEX	�� #!3� �#HEMICAL� !BSTRACT� 3ERVICE� $ATABASE	�� 4/8� �4OXICOLOGY� ,ITERATURE� /NLINE	�
02/� �02/-4	�� *)#� �*)#34� &ILE� ON� 3CIENCE�� 4ECHNOLOGY� AND� -EDICINE� IN� *APAN	�� #%.
�#HEMICAL�%NGINEERING�.EWS	��!0)��!MERICAN�0ETROLEUM�)NSTITUTE�,ITERATURE�$ATABASE	��.!0
�.!02!,%24	��)0!��)NTERNATIONAL�0HARMACEUTICAL�!BSTRACTS	��#3.��#HEMICAL�3AFETY�.EWS

BASE	��.4)��.ATIONAL�4ECHNICAL�)NFORMATION�3ERVICE	�UND�0!3��0!3#!,	��$IE�BEIDEN�$ATEN

BANKEN�#/-��#OMPUTERIZED�%NGINEERING� )NDEX	�UND� 0)2� �0IRA� )NTERNATIONAL� 0UBLISHING� AND
)NFORMATION�3ERVICES	�SIND�ISOLIERTE�/BJEKTE��D�H��SIE�SIND�MIT�KEINER�DER�ANDEREN�$ATENBANKEN
VERGLEICHBAR��3IE�K¶NNEN�SOWOHL�DEN�MINIMALEN�UND�ALS�AUCH�DEN�MAXIMALEN�/BJEKTEN� ZUGE

ORDNET�WERDEN��-INIMALE�/BJEKTE�� IN�DIESEM�&ALL�DIE�/NLINE�$ATENBANKEN�%-!��%NGINEERED
-ATERIALS�!BSTRACTS	��++&��+UNSTSTOFFE�+AUTSCHUK�&ASERN	��3#)��3CIENCE�#ITATION�3EARCH�3Y




������(ASSE
$IAGRAMME�F¼R�DIE�AUSGEW¤HLTEN�'RUPPEN�AN�$ATENQUELLEN ���

STEM	�UND�64"��6ERFAHRENS
TECHNISCHE�"ERICHTE	�SIND�VERGLEICHBAR�SCHLECHTER�EINGESTUFT�ALS�DIE
$ATENBANKEN��MIT�DENEN�SIE�NACH�OBEN�HIN�IM�(ASSE
$IAGRAMM�VERBUNDEN�SIND�
$IE�!NZAHL�DER�%BENEN��.,	�IST�IN�DIESEM�$IAGRAMM�VIER�UND�DIE�!NZAHL�DER�%LEMENTE�IN�DER
GR¶�TEN�%BENE��.%,	�ZEHN��$ARAUS� IST� ABZULESEN��DA��DAS�$IAGRAMM�ALS� SEHR� �BREIT�� ZU�BE

ZEICHNEN� IST�� D�H�� DA��DIE� )NFORMATIONSBASIS�DER� INHALTLICHEN�+RITERIEN� UMFANGREICH� GENUG� IST�
UM�DIE��%IGENST¤NDIGKEIT��DER�$ATENBANKEN�ZU�ERFASSEN�

�����������!NALYSE�ANHAND�DER�$
-ATRIX

!UCH�HIER�WERDEN�WIEDER�ALLE�MAXIMALEN�$ATENBANKEN��OHNE�DIE�ISOLIERTEN�/BJEKTE	�D�H��!.!�
!0)��#!3��#!"��#".��#%.��#/.��#3.��)0!��*)#��.!0��.4)��0!0��0!3��02/��UND�4/8
ALS�3CHL¼SSELELEMENTE�ZUR�!UFSTELLUNG�DER�$
-ATRIX�GEW¤HLT�

4ABELLE�����$
-ATRIX�DER�MAXIMALEN�/NLINE�$ATENBANKEN

!.! !0) #!3 #!" #". #%. #/. #3. )0! *)# .!0 .4) 0!0 0!3 02/ 4/8

!.! � � � � � � � � � � � � � � � �
!0) � � � � � � � � � � � � � � � �
#!3 � � � � � � � � � � � � � � � �
#!" � � � � � � � � � � � � � � � �
#". � � � � � � � � � � � � � � � �
#%. � � � � � � � � � � � � � � � �
#/. � � � � � � � � � � � � � � � �
#3. � � � � � � � � � � � � � � � �
)0! � � � � � � � � � � � � � � � �
*)# � � � � � � � � � � � � � � � �
.!0 � � � � � � � � � � � � � � � �
.4) � � � � � � � � � � � � � � � �
0!0 � � � � � � � � � � � � � � � �
0!3 � � � � � � � � � � � � � � � �
02/ � � � � � � � � � � � � � � � �
4/8 � � � � � � � � � � � � � � � �
!BK¼RZUNGEN�SIEHE�!BK¼RZUNGSVERZEICHNIS��%RL¤UTERUNGEN�SIEHE�4EXT

!US�DER�4ABELLE�L¤�T�SICH�ERKENNEN��DA��ES�NUR�¤U�ERST�WENIG�.ACHFOLGER
$ATENBANKEN�DER�EIN

ZELNEN�$ATENBANKEN�GIBT��$AS�FOLGENDE�(ISTOGRAMM�DER�!BBILDUNG����VERDEUTLICHT�DIESES��3O
HABEN�BEISPIELSWEISE�DIE�MAXIMALEN�/BJEKTE�#!3��#%.��)0!��*)#��.!0�UND�0!3�JEWEILS�NUR
EINE�.ACHFOLGER
$ATENBANK��W¤HREND�DIE�$ATENBANKEN�#!"�UND�#".�¼BER�JEWEILS�F¼NF�.ACH

FOLGER
$ATENBANKEN� VERF¼GEN��$IESE�4ATSACHE� L¤�T� DEN� 3CHLU�� ZU�� DA�� #!"� UND� #".� EINE
GR¶�ERE�"EDEUTUNG�BEI�DIESEM�2ANGFOLGEANSATZ�ZUKOMMT�ALS�DEN�$ATENBANKEN��DIE�NUR�¼BER
EINE�NACHFOLGENDE�$ATENBANK� VERF¼GEN��#!"�UND�#".�HABEN� VIER� GEMEINSAME�.ACHFOLGER

$ATENBANKEN��N¤MLICH�DIE�$ATENBANKEN�$)3��#%!��2!0�UND�64"��D�H��DA��#!"�UND�#".�IN
ALLEN�BETRACHTETEN�INHALTLICHEN�"EWERTUNGSKRITERIEN�BESSER�EINGESTUFT�SIND�ALS�DIE�VIER�GENANNTEN
GEMEINSAMEN�.ACHFOLGER
$ATENBANKEN�



������(ASSE
$IAGRAMME�F¼R�DIE�AUSGEW¤HLTEN�'RUPPEN�AN�$ATENQUELLEN ���

!NZAHL�DER�.ACHFOLGER
$ATENBANKEN

!.! !0) #!3 #!" #". #%. #/. #3. )0! *)# .!0 .4) 0!0 0!3 02/ 4/8

�

�

�

�

�

�

�

!BBILDUNG�����(ISTOGRAMM�DER�.ACHFOLGER
$ATENBANKEN�DER����-AXIMALEN
!BK¼RZUNGEN�SIEHE�!BK¼RZUNGSVERZEICHNIS

�����������"EDEUTUNG�DER�"EWERTUNGSKRITERIEN

(IER�WERDEN�DIE�%INFL¼SSE�BESCHRIEBEN��DIE�DIE� INHALTLICHEN�"EWERTUNGSKRITERIEN�!.�� )$��#4�
#%��)0��0%��!2�UND�15�AUF�DAS�(ASSE
$IAGRAMM�UND�DAMIT�AUCH�AUF�DIE�!USWERTUNG�HABEN�
%S�ERGEBEN�SICH�NEUN�&¤LLE��)N�&ALL���SIND�ALLE�INHALTLICHEN�"EWERTUNGSKRITERIEN�VORHANDEN�UND
IN�DEN�ACHT�FOLGENDEN�&¤LLEN�IST�JEWEILS�EIN�"EWERTUNGSKRITERIUM�AUSGELASSEN��SIEHE�AUCH�+API

TEL����������	�

4ABELLE�����!USWERTUNG�DER�7
-ATRIX�DER�-AXIMALEN����INHALTLICHE
"EWERTUNGSKRITERIEN

&ALL�����&ALL�� +RITERIUM�!.�AUSGELASSEN ���6ER¤NDERUNGEN�IM�(ASSE
$IAGRAMM
&ALL�����&ALL�� +RITERIUM�)$�AUSGELASSEN ����6ER¤NDERUNGEN�IM�(ASSE
$IAGRAMM
&ALL�����&ALL�� +RITERIUM�#4�AUSGELASSEN ����6ER¤NDERUNGEN�IM�(ASSE
$IAGRAMM
&ALL�����&ALL�� +RITERIUM�#%�AUSGELASSEN ���6ER¤NDERUNGEN�IM�(ASSE
$IAGRAMM
&ALL�����&ALL�� +RITERIUM�)0�AUSGELASSEN ����6ER¤NDERUNGEN�IM�(ASSE
$IAGRAMM
&ALL�����&ALL�� +RITERIUM�0%�AUSGELASSEN ���6ER¤NDERUNGEN�IM�(ASSE
$IAGRAMM
&ALL�����&ALL�� +RITERIUM�!2�AUSGELASSEN ���6ER¤NDERUNGEN�IM�(ASSE
$IAGRAMM
&ALL�����&ALL�� +RITERIUM�15�AUSGELASSEN ����6ER¤NDERUNGEN�IM�(ASSE
$IAGRAMM

!BK¼RZUNGEN�SIEHE�!BK¼RZUNGSVERZEICHNIS��%RL¤UTERUNGEN�SIEHE�4EXT

)N�4ABELLE����IST�DIE�!USWERTUNG�DER�7
-ATRIX�DER����OBEN�AUFGEF¼HRTEN�MAXIMALEN�/BJEKTE
GEGEBEN��&OLGENDE�3CHLU�FOLGERUNGEN�K¶NNEN�DARAUS�GEZOGEN�WERDEN�
'ENERELL�IST�HIER�FESTZUSTELLEN��DA��BEI�DER�!USLASSUNG�EINES�INHALTLICHEN�"EWERTUNGSKRITERIUMS
ES�ZUM�4EIL�ZU� ERHEBLICHEN�6ER¤NDERUNGEN� IM�(ASSE
$IAGRAMM�KOMMT��,¤�T�MAN�BEISPIELS

WEISE�DAS�+RITERIUM�0%��0ARAMETER�%NTWICKLUNG	�WEG��SO�KOMMT�ES�ZU����6ER¤NDERUNGEN�IM
(ASSE
$IAGRAMM��$IESES�"EWERTUNGSKRITERIUM� IST� SOMIT� IN�DIESEM�!NSATZ�DAS�"EDEUTENDSTE�



������(ASSE
$IAGRAMME�F¼R�DIE�AUSGEW¤HLTEN�'RUPPEN�AN�$ATENQUELLEN ���

!BER�AUCH�DIE�+RITERIEN�!2��!RT��!NWENDUNG�DER�#HEMIKALIEN	�MIT����6ER¤NDERUNG�BEI�DESSEN
!USLASSUNG��BZW��#%��#HEMIKALIEN�%NTWICKLUNG	�MIT����6ER¤NDERUNGEN�UND�!.��!NZAHL�AN
#HEMIKALIEN	�MIT� ���6ER¤NDERUNGEN� BEI� DEREN�7EGFALL� SIND�WICHTIGE�"EWERTUNGSKRITERIEN� IN
DIESEM�!NSATZ��$A�ES�BEI�DER�!USLASSUNG�VON�)$��)DENTIFIKATIONSMERKMALE	�NUR�ZU�VIER��BEIM
7EGFALL�VON�)0��)NFORMATIONSPARAMETER� F¼R�5MWELTCHEMIKALIEN	�NUR� ZU� F¼NF�UND�BEI�7EGFALL
VON�15� �6ALIDIT¤T�'¼TE� DER�$ATENBANK	� NUR� ZU� SECHS� 6ER¤NDERUNGEN� KOMMT�� K¶NNEN� DIESE
"EWERTUNGSKRITERIEN�IN�DIESEM�!NSATZ�ALS�VERGLEICHSWEISE�UNBEDEUTEND�ANGESEHEN�WERDEN�
)M�FOLGENDEN�SOLL�ZUR�6ERANSCHAULICHUNG�DAS�(ASSE
$IAGRAMM�MIT�DEN�WENIGSTEN�6ER¤NDERUN

GEN� �&ALL� ���!USLASSUNG� VON� )$	� UND� DAS� (ASSE
$IAGRAMM�MIT� DEN�MEISTEN�6ER¤NDERUNGEN
�&ALL����!USLASSUNG�VON�0%	�NOCHMALS�AUFGEZEIGT�WERDEN�

6ERGLEICHT�MAN�DIE�BEIDEN�(ASSE
$IAGRAMME�DER�&¤LLE���UND���DER�!BBILDUNG�����SIEHE�HIERZU
AUCH�4ABELLE���	�MIT�DEM�!USGANGSDIAGRAMM�DER�!BBILDUNG�����VOLLST¤NDIGE�)NFORMATIONSBA

SIS	��SO�IST�FESTZUSTELLEN��DA��ES�WEITERHIN�KEINE�NICHT
TRIVIALE��QUIVALENZKLASSE�GIBT��$AS�BEDEU

TET��DA��SICH�AUCH�DURCH�DIE�!USLASSUNG�EINES�DER�BEIDEN�DISKUTIERTEN�+RITERIEN�KEINE�GLEICHEN
4UPEL�ERGEBEN��$IE�!NZAHL�DER�%BENEN�HAT�SICH�BEI�&ALL���UM�EINE�%BENE�VON�VIER�AUF�F¼NF�ER

H¶HT��$IE�%LEMENTE�IN�DER�BREITESTEN�%BENE�HABEN�SICH�IN�&ALL���GERINGF¼GIG��D�H��VON����BEI�DER
VOLLST¤NDIGEN�)NFORMATIONSBASIS�AUF����� JEDOCH�DEUTLICH�BEI�&ALL���AUF����ERNIEDRIGT�� )N�&ALL� �
SIND�NOCH�DIE�BEIDEN�ISOLIERTEN�/BJEKTE�DES�!USGANGSDIAGRAMMS�N¤MLICH�#/-�UND�0)2�VOR

HANDEN��W¤HREND�IN�&ALL���NUR�NOCH�DIE�$ATENBANK�0)2��0IRA�)NTERNATIONAL�0UBLISHING�AND�)N

FORMATION�3ERVICES	�EIN�ISOLIERTES��D�H��EIN�MIT�KEINEM�ANDEREN�VERGLEICHBARES�/BJEKT�DARSTELLT�
$IE�$ATENBANKEN�%-!��++&�UND�64"�SIND� SOWOHL� IM�(ASSE
$IAGRAMM�MIT�DER�VOLLEN� )N

FORMATIONSBASIS� ALS� AUCH� BEI� !USLASSUNG� DES� "EWERTUNGSKRITERIUMS� )$
�)DENTIFIKATIONSMERKMALE	� BZW�� DER� !USLASSUNG� VON� 0%� �0ARAMETER� %NTWICKLUNG	� MINIMALE
/BJEKTE��$IE�!NZAHL�DER�6ERGLEICHBARKEITEN�HAT� SICH�VON����BEI� VOLLER� )NFORMATIONSBASIS� NUR
GERINGF¼GIG�AUF�����&ALL��	�BZW��ERHEBLICH�����&ALL��	�ERH¶HT��DIE�DER�5NVERGLEICHBARKEITEN�VON
����BEI�VOLLER�)NFORMATIONSBASIS�AUF�����BEI�&ALL���BZW������BEI�&ALL���GERINGF¼GIG�VERRINGERT�
$IE� 6ER¤NDERUNGEN�� DIE� SOEBEN� AUFGELISTET� WURDEN�� K¶NNEN� JEDOCH� NICHT� V¶LLIG� BELIEBIG� DEN
(ASSE
'RAPHEN�MODIFIZIEREN�
&¼R�+ETTEN�+��)"	�⊆�0�UND��+��)"�	�⊆�0�GILT�N¤MLICH�
)"�⊃�)"����⇒����+��)"	�⊆�+��)"�	
W¤HREND�F¼R�!NTIKETTEN�!+�AUS
)"�⊃�)"����⇒���!+��)"	�⊇�!+��)"�	
)"���)NFORMATIONSBASIS���+���+ETTE���!+���!NTIKETTE



������(ASSE
$IAGRAMME�F¼R�DIE�AUSGEW¤HLTEN�'RUPPEN�AN�$ATENQUELLEN ���

!BBILDUNG�����'EGEN¼BERSTELLUNG�VON�ZWEI�&¤LLEN���
�[)$]��&ALL����OBEN	�BZW��
�[0%]
�&ALL����UNTEN	

"EI�7EGFALL�EINES�"EWERTUNGSKRITERIUMS��)NFORMATIONSELEMENTES	�BLEIBEN�DIE�URSPR¼NGLICH�BE

STEHENDEN�6ERGLEICHBARKEITEN�ERHALTEN��ES�K¶NNEN� JEDOCH�AUCH�NEUE�HINZUKOMMEN��&¼R�!NTI

KETTEN�KANN�ENTSPRECHEND�ARGUMENTIERT�WERDEN�
3O�GILT�Z�"��
+��)"	���[#!"��$)3��2!0��64"]���������)"�&ALL��
+��)"�	��+�)"	���������������������������������������)"��&ALL��
+��)"�	��[02/]�∪�+�)"	�����������������������)"��&ALL���ODER
+��)"�	��[0!3]�∪�+�)"	�����������������������)"��&ALL��



������(ASSE
$IAGRAMME�F¼R�DIE�AUSGEW¤HLTEN�'RUPPEN�AN�$ATENQUELLEN ���

7EITER�F¤LLT�AUF��DA��DIE�CHARAKTERISTISCHE�'RUPPIERUNG

BESTEHEN�BLEIBT��WENN�)$�ODER�0%�WEGGELASSEN�WERDEN��&¼R�DIESE�'RUPPIERUNG�SIND�DAHER�AN

DERE�+RITERIEN�AUSSCHLAGGEBEND�UND�ZWAR�!.�UND�)0��"ETRACHTET�MAN�DIE�"EWERTUNGSZIFFERN�IN
4ABELLE�����SO�WIRD�DEUTLICH��DA��BEI�DEM�"EWERTUNGSKRITERIUM�!.��!NZAHL�AN�#HEMIKALIEN	
.!0�SEHR�HOCH�EINGESTUFT��!0)�MIT���BEWERTET�UND�++&�UND�)0!�MIT�DER�:IFFERN���VERSEHEN
WERDEN��&¼R�)0��)NFORMATIONSPARAMETER� F¼R�5MWELTCHEMIKALIEN	�GILT�HINGEGEN��DA��.!0�UND
++&�NUR�DIE�"EWERTUNGSZIFFER���ERHALTEN��HINGEGEN�!0)�UND�)0!�MIT���EINGESTUFT�WERDEN��D�H�
ALLEINE�!.�UND�)0�BEWIRKEN�DIE�3TRUKTUR�DIESES�3UBGRAPHEN�

:USAMMENFASSEND�IST�FESTZUHALTEN��DA��DIE�!USLASSUNG�DES�+RITERIUMS�0%��0ARAMETER�%NTWICK

LUNG	� ZU� DEUTLICHEN� 6ER¤NDERUNGEN�� W¤HREND� DIE� !USLASSUNG� DES� "EWERTUNGSKRITERIUMS� )$
�)DENTIFIKATIONSMERKMALE	�ZU�KAUM�SICHTBAREN��NDERUNGEN�IM�(ASSE
$IAGRAMM�F¼HRT��7IE�AUS
4ABELLE����ERSICHTLICH��UMFA�T�DIE�!USPR¤GUNGSMENGE�VON�)$�NUR�DIE�"EWERTUNGSZIFFERN�����
UND����$IE�"EWERTUNGSZIFFER���WIRD�NUR�EINMAL��N¤MLICH�F¼R�DIE�$ATENBANK�#!3�VERGEBEN��$IE
MEISTEN�DER�TEXTBASIERTEN�$ATENBANKEN�DER�#HEMIE
'RUPPE�VERF¼GEN�¼BER�WENIGE�BIS�GAR�KEINE
#HEMIKALIEN
BEZOGENEN�-ERKMALE��"EI� VIELEN�$ATENBANKEN�WIRD� NUR� DIE�"EWERTUNGSZIFFER� �
�#!3
.UMMER�VORHANDEN	�UND�BEI� DEN�MEISTEN�$ATENBANKEN� DIE�"EWERTUNGSZIFFER� �� VERGE

BEN�

!N�DIESER�3TELLE�WERDEN�ERNEUT� DIE� BEIDEN�/NLINE�$ATENBANKEN�#!"� ��#!"�!BSTRACTS	� UND
#".��#HEMICAL�"USINESS�.EWSBASE	�BETRACHTET��#!"�HAT�BEI�DER�)NFORMATIONSBASIS�DER�INHALT

LICHEN�"EWERTUNGSKRITERIEN�)"�INH�DAS�4UPEL������������������������	�UND�#".����������������������
�	��)M�&ALL����D�H��BEI�DER�!USLASSUNG�DES�"EWERTUNGSKRITERIUMS�)$��)DENTIFIKATIONSMERKMALE	
;KURSIV=� VER¤NDERT� SICH�DIE� 0OSITION� DER� BEIDEN�/BJEKTE� IM�(ASSE
$IAGRAMM�GEGEN¼BER� DEM
!USGANGSDIAGRAMM� IN� KEINSTER� 7EISE�� DA� BEIDE� /BJEKTE� DIESELBE� "EWERTUNGSZIFFER� F¼R� )$�
N¤MLICH� �� AUFWEISEN�� )N� &ALL� �� HINGEGEN�� BEI� DEM� DAS� "EWERTUNGSKRITERIUM� 0%� �0ARAMETER
%NTWICKLUNG	�;FETT=�AUSGELASSEN�WIRD��VER¤NDERN�SICH�DIE�0OSITIONEN�DER�BEIDEN�$ATENBANKEN�IM
$IAGRAMM�DEUTLICH��#!"�HAT�MIT�DEM�"EWERTUNGSZIFFER��� EINE� SEHR�GRO�E�:UNAHME�BEI� DEN
0ARAMETERN�ZU�VERZEICHNEN��AUCH�BEI�DER�$ATENBANK�#".�IST�MIT�DEM�"EWERTUNGSZIFFER���EINE
GUTE�0ARAMETER�%NTWICKLUNG�VORZUWEISEN��)M�&ALL���F¤LLT�0%�WEG�UND�AUS�DIESEM�'RUND�VER

SCHLECHTERN�SICH�DIE�0OSITIONEN�DER�BEIDEN�$ATENBANKEN��3IE�SIND�JETZT�KEINE�MAXIMALEN�/BJEKTE
MEHR��SONDERN�BEFINDEN�SICH�IN�DER�ZWEITEN�%BENE��"EISPIELSWEISE�SIND�JETZT�BEIDE�$ATENBANKEN
.ACHFOLGER� DER� $ATENBANK� 0!3� �0!3#!,	�� DEREN� VOLLST¤NDIGES� 4UPEL� DER� INHALTLICHEN� "E

WERTUNGSKRITERIEN������������������������	�IST��)N�DEM�FOLGENDEN�3UBGRAPHEN�WIRD�DIESER�3ACHVER

HALT�F¼R�&ALL���VERANSCHAULICHT�

++&

.!0 )0! !0)



������(ASSE
$IAGRAMME�F¼R�DIE�AUSGEW¤HLTEN�'RUPPEN�AN�$ATENQUELLEN ���

!BBILDUNG�����4EILE�DES�3UBGRAPHEN�VON�0!3��%RL¤UTERUNGEN�SIEHE�4EXT	

%S�SIND�HIER�NUR�SIEBEN� INHALTLICHE�"EWERTUNGSKRITERIEN�DARGESTELLT��N¤MLICH�!.��)$��#4��#%�
)0��!2��15��7IE�SCHON�OBEN�AUSGEF¼HRT��IST�DAS�"EWERTUNGSKRITERIUM�)DENTIFIKATIONSMERKMALE
BEI�TEXTBASIERTEN�$ATENBANKEN�SEHR�SCHLECHT�BEWERTET��$IE�BETRACHTETEN�DREI�/NLINE�$ATENBAN

KEN�0!3��#!"�UND�#".�VERF¼GEN�¼BER�KEINE�)DENTIFIKATIONSMERKMALE�F¼R�#HEMIKALIEN��NICHT
EINMAL�¼BER�DIE�#!3
.UMMER��!UF�DER�ANDEREN�3EITE�F¤LLT�AUF��DA��F¼R�DIE� )NFORMATIONSPARA

METER�F¼R�5MWELTCHEMIKALIEN�SEHR�HOHE�"EWERTUNGSZIFFERN�VERGEBEN�WERDEN��D�H��ES�GIBT�BEI
DEN�BETRACHTETEN�/NLINE�$ATENBANKEN�VIELE�UMWELTRELEVANTE�0ARAMETER�

����������:USAMMENFASSENDE�!NALYSE�DER�'RUPPE����/NLINE�$ATENBANKEN

$IE�'RUPPE���D�H��DIE�TEXTBASIERTEN�$ATENBANKEN�DER�#HEMIE
'RUPPE�STELLT�DIE�UMFANGREICHSTE
'RUPPE�MIT�¼BER����$ATENBANKEN�IM�6ERGLEICH�ZU�DEN�NOCH�ZU�!NALYSIERENDEN�DAR��!UCH�UM

FA�T�DER�"EWERTUNGSZIFFER
!NSATZ�F¼R�DIESE�'RUPPE�DIE�MEISTEN�"EWERTUNGSKRITERIEN�
$IESE�'RUPPE�SOLL�NUN�GEM¤��DEN�!USF¼HRUNGEN�IN�+APITEL���VERGLEICHEND�ANALYSIERT�WERDEN�
$ABEI�WIRD�SOWOHL�AUF�DIE�"ESONDERHEITEN�DER�!USWERTUNGEN�DER�(ASSE
$IAGRAMME�ALS�AUCH
AUF�DIE�'EGEN¼BERSTELLUNG�DER�0OSITIONEN�DER�/BJEKTE� IM�(ASSE
$IAGRAMM�MIT�DEM�'ESAMT

MA�� Γ� EINGEGANGEN�� %BENSO� SOLLEN� DIE� EINZELNEN� "EWERTUNGSKRITERIEN� NEBST� IHRER� !USPR¤

GUNGSMENGEN�N¤HER�BETRACHTET�WERDEN�

�����������6ERGLEICHENDE�)NTERPRETATION�DER�(ASSE
$IAGRAMME

$ER�VOLLST¤NDIGE�3ATZ� AN�"EWERTUNGSKRITERIEN�UMFA�T����+RITERIEN��$IE�VIER� ALLGEMEINEN�UND
DIE�ACHT�INHALTLICHEN�"EWERTUNGSKRITERIEN�WERDEN�GETRENNT�BETRACHTET��7ICHTIGE�%RGEBNISSE�DER
EINZELNEN�2ANGFOLGEVERFAHREN�DER�'RUPPE���WERDEN�NOCHMALS�¼BERSICHTLICH�DARGESTELLT�

!.��)$��#4��#%��)0��!2��15

0!3

#!" #".



������(ASSE
$IAGRAMME�F¼R�DIE�AUSGEW¤HLTEN�'RUPPEN�AN�$ATENQUELLEN ���

4ABELLE�����:USAMMENFASSUNG�DER�2ANGFOLGEVERFAHREN�DER�'RUPPE���
/NLINE�$ATENBANKEN

/"�"7+ !RT !BB�
.R�

., .%, -!8 -). �1 )SO�% 6�.	 5�.	

����� ALL�INH � � �� ������	��!.!�
!0)��#!3��#!"�
#".��#%.�
#/.��)0!��*)#�
.!0��.4)��0!0�
0!3��02/��4/8	

����	���%-!�
++&��3#)��64"	

� ��
#/-
#3.�
0)2

�� ���

����� ALL � � � #!3�3#)��#!"�
#".��#%.��0!0�
0!3��4/8

���#3.��64" � � ��� ���

����� INH �� � �� ������	��!.!�
!0)��#!3��#!"�
#".��#%.�
#/.��#3.��)0!�
*)#��.!0��.4)�
0!0��0!3��02/�
4/8	

����	��%-!�
++&��3#)��64"

� ��
#/-
0)2

�� ���

,EGENDE�
/" �� !NZAHL�DER�/BJEKTE �
"7+ � �� !NZAHL�DER�"EWERTUNGSKRITERIEN
!RT �� !RT�DER�+RITERIEN��ALLGEMEIN�BZW��INHALTLICH��
!BB��.R�� �� .UMMER�DER�!BBILDUNG
.,� �� !NZAHL�DER�%BENEN
.%,� �� %LEMENTE�IN�DER�BREITESTEN�%BENE
�1� �� !NZAHL�DER�NICHT
TRIVIALEN��QUIVALENZKLASSEN
-!8� � !NZAHL�DER�MAXIMALEN�/BJEKTE
-).� � !NZAHL�DER�MINIMALEN�/BJEKTE
)SO�%�� �� !NZAHL�DER�ISOLIERTEN�%LEMENTE
6�.	� �� !NZAHL�DER�6ERGLEICHBARKEITEN
5�.	� �� !NZAHL�DER�5NVERGLEICHBARKEITEN

"EI�DEN�-AXIMALEN�UND�-INIMALEN�SIND�DIE�:AHLEN�OHNE�ISOLIERTE�/BJEKTE�IN�+LAMMERN�GESETZT�
!M�UN¼BERSICHTLICHSTEN� IST� DAS�(ASSE
$IAGRAMM��������DAS� SOWOHL�DIE� ALLGEMEINEN� ALS� AUCH
DIE� INHALTLICHEN�"EWERTUNGSKRITERIEN� BER¼CKSICHTIGT�� GEFOLGT� VON� DEM�$IAGRAMM�MIT� ACHT� IN

HALTLICHEN�"EWERTUNGSKRITERIEN�UND�DEMJENIGEN�MIT�VIER�ALLGEMEINEN�
$AS�AM�BESTEN�INTERPRETIERBARE�(ASSE
$IAGRAMM�
�IM�3INNE�VON�DEN�-¶GLICHKEITEN��6ERGLEICHE
DURCHZUF¼HREN�
�IST�JENES�MIT����$ATENBANKEN�UND�VIER�ALLGEMEINEN�"EWERTUNGSKRITERIEN��(IER
IST�DIE�!NZAHL�DER�%BENEN�UND�DIE�!NZAHL�DER�$ATENBANKEN�IN�DER�BREITESTEN�%BENE�AUSGEWO

GEN��%S�GIBT� SIEBEN�MAXIMALE�UND�NUR� ZWEI�MINIMALE�/BJEKTE��$IE�!NZAHL�DER�6ERGLEICHBAR

KEITEN�IST�DIE�H¶CHSTE�IM�6ERGLEICH�ZU�ALLEN�ANDEREN�DISKUTIERTEN�$IAGRAMMEN�
"EI�DER�"ETRACHTUNG�DER�-AXIMALEN�DER�DREI�'RUPPEN�WIRD�DEUTLICH��DA��DIE�MAXIMALEN�/B

JEKTE�DER�'RUPPE�MIT�ALLEN����"EWERTUNGSKRITERIEN�NICHT�DIE�6EREINIGUNGSMENGE�DER�-AXIMA

LEN�UNTER�DEN� ALLGEMEINEN�MIT�DENJENIGEN�UNTER�DEN� INHALTLICHEN�"EWERTUNGSKRITERIEN� IST��!US
DIESEM�'RUNDE� IST� NUR� DIE�$ISKUSSION� DER� EINZELNEN� )NFORMATIONSBASEN��WIE� SIE� IM� VORANGE

GANGENEN�DURCHGEF¼HRT�WURDE��SINNVOLL�



������(ASSE
$IAGRAMME�F¼R�DIE�AUSGEW¤HLTEN�'RUPPEN�AN�$ATENQUELLEN ���

�����������'EGEN¼BERSTELLUNG�EINZELNER�$ATENBANKEN�IM�(ASSE
$IAGRAMM�MIT�DEM
'ESAMTMA��G

%S�SOLL�DIE�0OSITION�EINZELNER�/BJEKTE�IM�(ASSE
$IAGRAMM�MIT�DEM�'ESAMTMA��Γ�VERGLICHEN
WERDEN��VGL��HIERZU�4ABELLE����UND�!BBILDUNG��	��$AS�'ESAMTMA��Γ�HAT�EINE�"ANDBREITE�VON
��
����$IE�,¤NGE�DES�)NTERVALLS�BETR¤GT�����%S�WERDEN�DIE�IN�!BBILDUNG����AUFGEZEIGTEN�F¼NF
!GGREGATIONSKLASSEN�GEBILDET�UND�DIE�6ERTEILUNG�DER�Γ
7ERTE� AUF� DIE�!NZAHL� DER� ZU� DEN� JE

WEILIGEN�!GGREGATIONSKLASSEN�GEH¶RIGEN�$ATENBANKEN�DARGESTELLT��%S� F¤LLT� AUF�� DA�� EINE�6ER

TEILUNG�HIN�ZU�DEN�MITTLEREN�BIS�HOHEN�Γ
7ERTEN�VORLIEGT� �!GGREGATIONSKLASSEN���UND��	�UND
DIE�!GGREGATIONSKLASSE� �� KEINE�7ERTE� ENTH¤LT��"EI� EINEM�6ERGLEICH� DER�-AXIMALEN�MIT� DEM
'ESAMTMA��Γ� F¤LLT�AUF��DA��BEI� DEN�$ATENBANKEN�!.!��#!3��#!"��#".��#%.�� *)#��.4)�
0!0��0!3��02/�UND�4/8�EINE��BEREINSTIMMUNG�MIT�HOHEN�Γ
7ERTEN��D�H��!GGREGATIONSKLAS

SEN���	�UND���	�VORLIEGT��!NDERE�$ATENBANKEN��Z�"��!0)��)0!�UND�.!0�SIND�-AXIMALE��LIEGEN
ABER�IN�DER�MITTLEREN�!GGREGATIONSKLASSE���	��!UF�DER�ANDEREN�3EITE�GIBT�ES�EIN�/BJEKT��N¤MLICH
$)3��DAS�EIN�HOHES�Γ�AUFWEIST�UND�KEIN�-AXIMAL�BZW��ISOLIERTES�/BJEKT�DARSTELLT��-IT�$)3�W¤RE
EINE�$ATENBANK� IM�'ESAMTMA�� HOCH� BEWERTET�� DIE� ABER� IN� ALLEN� %IGENSCHAFTEN� VON� ANDEREN
NOCH� VORHANDENEN�$ATENBANKEN� ¼BERTROFFEN� WIRD�� #/-� UND� 0)2� HABEN� HOHE�Γ
7ERTE� UND
SIND�ISOLIERTE�/BJEKTE�

��������������������	������������������	�����������������	����������������	������������������	

!BBILDUNG�����6ERTEILUNG�DER�G
7ERTE�AUF����TEXTBASIERTE�/NLINE�$ATENBANKEN�DER�#HE

MIE
'RUPPE

!NALOGES�L¤�T�SICH�F¼R�DIE�-INIMALEN�DISKUTIEREN��$IE�$ATENBANKEN�++&�UND�64"�HABEN�EIN�Γ
������D�H��SIE�SIND�IN�DER�NIEDRIGSTEN�!GGREGATIONSKLASSE��'EM¤��(ASSE
$IAGRAMM�!USWERTUNG
F¼R�DIE�'RUPPE���SIND�%-!��++&��3#)�UND�64"�MINIMALE�/BJEKTE��%-!�HAT�EINE�Γ�7ERT�VON
����!GGREGATIONSKLASSE��	�UND�3#)�VON�����!GGREGATIONSKLASSE��	��(IER�LIEGT�SOMIT�EINE�DEUT

LICHE� !BWEICHUNG� DES� 'ESAMTMA�ES� Γ� VON� DER� !USWERTUNG� MITTELS� DER� (ASSE
$IAGRAMM

4ECHNIK�VOR�

��
�� ��
�� ��
�� ��
�� ��
��
�

�

�

�

�

��

��

��

G
7ERTE

!NZAHL�DER�/NLINE�$ATENBANKEN



������(ASSE
$IAGRAMME�F¼R�DIE�AUSGEW¤HLTEN�'RUPPEN�AN�$ATENQUELLEN ���

"ESONDERS�EVIDENT�WIRD�DER�5NTERSCHIED�ZWISCHEN�Γ�UND�DER�(ASSE
$IAGRAMM�!USWERTUNG�BEI
DEN�$ATENBANKEN�!0)�UND�%-!��DIE�BEIDE�¼BER�Γ������VERF¼GEN��ALSO�Γ
¤QUIVALENT�SIND�� )M
(ASSE
$IAGRAMM�IST�JEDOCH�!0)�EIN�MAXIMALES�UND�%-!�EIN�MINIMALES�/BJEKT�
%S�IST�SOMIT�OFFENSICHTLICH��DA��INSBESONDERE�DIE�$ATENBANKEN�DER�MITTLEREN�!GGREGATIONSKLASSE
��DEUTLICH�BESSER�DURCH�DIE�(ASSE
$IAGRAMM
4ECHNIK�STRUKTURIERT�UND�DAMIT�EINGESTUFT�SIND�ALS
MIT�DEM�GROBEN�'ESAMTMA��Γ�
*EDOCH�BRINGT�AUCH�IN�ANDEREN�&¤LLEN�DIE�(ASSE
$IAGRAMM
4ECHNIK�DEUTLICH�STRUKTURIERTERE�UND
GENAUERE�!USSAGEN�¼BER�DIE�%INSTUFUNG�DER�$ATENBANKEN�ALS�DAS�'ESAMTMA���#!3�UND�4/8
SIND�Γ
¤QUIVALENT�� 4/8� IST� SEHR� GUT� IN� DEN� "EWERTUNGSKRITERIEN� 6%�� #4� UND� )0� EINGESTUFT�
W¤HREND�#!3�IN�5-��50��!.��#%�UND�)0�HOHE�"EWERTUNGSZIFFERN�AUFWEIST�� )N�ANDEREN�"E

WERTUNGSKRITERIEN� IST� #!3� SCHLECHTER� ALS� 4/8� EINGESTUFT�� $IESE� 4ATSACHE� WIRD� DURCH� DAS
(ASSE
$IAGRAMM�IN�"ALKENDARSTELLUNG�DEUTLICH�GEMACHT�
#!"�HAT�DEN�H¶CHSTEN�7ERT�F¼R�DAS�'ESAMTMA��Γ��$IESE�$ATENBANK�IST�ABER�IM�"EWERTUNGS

KRITERIUM�)$�MIT�.ULL�EINGESTUFT��ALSO�DEUTLICH�SCHLECHTER�ALS�BEISPIELSWEISE�#3.�UND�.!0��BEI
DENEN�Γ�UNTER����LIEGT��!UCH�IN�DIESEM�&ALL�IST�EIN�(ASSE
$IAGRAMM�IN�"ALKENDARSTELLUNG�DEUT

LICH�AUSSAGEKR¤FTIGER�ALS�DAS�'ESAMTMA��

�����������"EWERTUNGSKRITERIEN�UND�DEREN�!USPR¤GUNGSMENGEN

$ER�!SPEKT�DER�6ERTEILUNG�DER�"EWERTUNGSZIFFERN�AUF�DIE�/BJEKTE�WIRD�IM�FOLGENDEN�N¤HER�UN

TERSUCHT��(IER�WIRD�INSBESONDERE�AUF�DIE�UNTER�+APITEL�����AUSGEF¼HRTEN��BERLEGUNGEN�ZU�DEN
"EWERTUNGSKRITERIEN�UND�DEREN�!USPR¤GUNGSMENGEN�EINGEGANGEN�
%S�WIRD�HIER�DIE�!UFTEILUNG�DER�EINZELNEN�"EWERTUNGSKRITERIEN�AUF�DIE�SECHS�"EWERTUNGSZIFFERN
DARGESTELLT��$AS�"EWERTUNGSKRITERIUM�!2�NIMMT�EINE�3ONDERSTELLUNG�EIN��DA�HIER�GENERELL�NUR
DIE�:IFFERN���������UND���VERGEBEN�WERDEN�K¶NNEN��SIEHE�+APITEL��������	��$AR¼BER�HINAUS�SIND
DIE� -ITTELWERTE�� -EDIANE� UND� 3TANDARDABWEICHUNGEN� SOWIE� DER� 3HANNON
)NDEX� )I� UND� DER
5MFANGSINDEX�5I�VERZEICHNET�
!M�N¤CHSTEN�ZU�EINER�SYMMETRISCHEN�6ERTEILUNG�IST�DIE�6ERTEILUNG��WENN�-ITTELWERT�UND�-E

DIAN�NUR�WENIG�VONEINANDER�ABWEICHEN��$AS�IST�BEI�DEM�"EISPIEL�!.��0%�UND�#%�DER�&ALL��"EI
)0�IST�EINE�6ERTEILUNG�HIN�ZU�DEN�HOHEN�"EWERTUNGSZIFFERN�ZU�BEOBACHTEN��%INE�SCHLECHTE�6ER

TEILUNG�LIEGT�BEI�50��)$��!2�UND�15�VOR��BEI�DENEN�-ITTELWERTE�UND�-EDIAN�STARK�VONEINANDER
ABWEICHEN��SO�DA��DIE�"ETRACHTUNG�DER�3TANDARDABWEICHUNG�NICHT�ALS�SINNVOLL�ZU�ERACHTEN�IST�
$IE� BEIDEN� EINGEF¼HRTEN� )NDIZES�� DER� 3HANNON
)NDEX� UND� DER�5MFANGSINDEX� DIENEN� EBENFALLS
ZUR�"ESCHREIBUNG�DER�6ERH¤LTNISSE�DER�THEORETISCHEN�UND�KONKRETEN�!USPR¤GUNGSMENGE�EINES
+RITERIUMS��WOBEI�DER�5MFANGSINDEX�NUR�DIE�"EWERTUNGSZIFFERN��DER�3HANNON
)NDEX�HINGEGEN
SOWOHL�"EWERTUNGSZIFFERN�ALS�AUCH�!NZAHL�DER�/BJEKTE�BER¼CKSICHTIGT��!US�DIESEM�'RUNDE�IST
DER�3HANNON
)NDEX�ALS�DER�AUSSAGEKR¤FTIGERE�)NDEX�VON�BEIDEN�ANZUSEHEN�



������(ASSE
$IAGRAMME�F¼R�DIE�AUSGEW¤HLTEN�'RUPPEN�AN�$ATENQUELLEN ���

4ABELLE�����!USPR¤GUNGSMENGEN�UND�)NDIZES�DER�EINZELNEN�"EWERTUNGSKRITERIEN�DER
'RUPPE����/NLINE�$ATENBANKEN

"7+�"7: 5- 50 +/ 6% !. )$ #4 #% )0 0% !2 15
� � � �� � � �� � � � � � �
� � � � � � �� � � � � � �
� �� � �� � � � � � � � �� ��
� � � � �� � � � � � � � �
� � �� � � � � � � �� � � �
� � �� � � � � � � � � � �
-7 ���� ���� ���� ���� ���� ���� ���� ���� ���� ���� ���� ����
-% ��� � � � � � � � � ��� � �
34$%6 ����� ����� ����� ����� ����� ����� ����� ����� ����� ����� ����� �����
)I ���� ���� ���� ���� ���� ���� ���� ���� ���� ���� ���� ����
5I � � � � � � � � � � � �

,EGENDE�
"7:���"EWERTUNGSZIFFER���������������������34$%6���3TANDARDABWEICHUNG����-7���-ITTELWERT
-%�����-EDIAN������������������������������������"7+������"EWERTUNGSKRITERIUM����)I�����������3HANNON
)NDEX
5I����������5MFANGSINDEX

&¼R� DEN� 5MFANGSINDEX� LIEGEN�7ERTE� VON� �
�� VOR�� !LLE� SECHS� M¶GLICHEN� "EWERTUNGSZIFFERN
WERDEN�NUR�BEI�DEN�"EWERTUNGSKRITERIEN�!.��0%�UND�#%�VERGEBEN��$ER�7ERT����D�H��NUR�DREI
VON�SECHS�:IFFERN�LIEGEN�F¼R�50��)$�UND�15�VOR��"EI�DEM�+RITERIUM�!2�WERDEN�ZWEI�VON�VIER
AUFGEF¼HRT��(IER�IST�DIE�6ERGLEICHBARKEIT�MIT�DEN�ANDEREN�"EWERTUNGSKRITERIEN�DEUTLICH�EINGE

SCHR¤NKT��-IT�DEN�7ERTEN�DES�5MFANGSINDEXES�WERDEN�DIE�%RGEBNISSE�DER�$ISKUSSIONEN�� DIE
ANHAND�DES�-ITTELWERTES�UND�-EDIANS�ANGESTELLT�WORDEN�SIND��UNTERMAUERT�
"EI�DER�"ETRACHTUNG�DES�3HANNON
)NDEXES�WIRD�DEUTLICH��DA��DIE�7ERTE�F¼R�DIESEN�)NDEX�DIFFE

RENZIERTER�AUSFALLEN�ALS� F¼R�DEN�5MFANGSINDEX��!US�DEN�7ERTEN� F¼R�DEN�3HANNON
)NDEX� FOLGT�
DA��#%�DAS�AM�BESTEN�VERTEILTE�"EWERTUNGSKRITERIUM�DARSTELLT��GEFOLGT�VON�0%�UND�!.��$IE�AM
SCHLECHTESTEN�VERTEILTEN�"EWERTUNGSKRITERIEN�SIND�50�UND�)$�MIT�EINEM�7ERT�VON�������GEFOLGT
VON�15��!2�WIRD�AUS�DEN�OBEN�GENANNTEN�'R¼NDEN�NICHT�N¤HER�DISKUTIERT��%S�SOLL�NOCH�AUF�DIE
EINZELNEN� +RITERIEN� SPEZIELL� EINGEGANGEN� WERDEN�� "EISPIELSWEISE� HAT� DAS� +RITERIUM� 50
�(¤UFIGKEIT� DER� !KTUALISIERUNG	� EINE� THEORETISCHE� !USPR¤GUNGSMENGE� VON� [�����������]�� IN
DEM�DISKUTIERTEN�!NSATZ������� JEDOCH�NUR�[�����]��$AS�BEDEUTET��DA��SICH�DIE�!USPR¤GUNGS

MENGE�UM�DIE�(¤LFTE�REDUZIERT��.EBEN�DER�!USPR¤GUNGSMENGE�IST�JEDOCH�AUCH�DIE�&ESTSTELLUNG�
WIE�OFT�DIE�EINZELNEN�"EWERTUNGSZIFFERN�UND�WELCHE�D�H��GUTE�ODER�SCHLECHTE�:IFFERN�VERGEBEN
WERDEN��VON�"EDEUTUNG��"EIM�"EWERTUNGSKRITERIUM�50�WERDEN�HIER�NUR�DIE�HOHEN��D�H��GUTEN
:IFFERN� VERGEBEN�� DA� TEXTBASIERTE� /NLINE� $ATENBANKEN� H¤UFIG� AKTUALISIERT� WERDEN�� $AS� ALLGE

MEINE� "EWERTUNGSKRITERIUM� 6%� �6ERF¼GBARKEIT� DER� $ATENBANK� BEI� ANDEREN� (OSTS� BZW�� AUF
ANDEREN�-EDIEN	�HAT�Z�"��DIE�!USPR¤GUNGSMENGE�[���������]��JEDOCH�WIRD�DIE�"EWERTUNGSZIF

FER���NUR�EINMAL�VERGEBEN��!UCH�BEI�DEN�INHALTLICHEN�"EWERTUNGSKRITERIEN�GIBT�ES�AKTUELLE�!US

PR¤GUNGSMENGEN�� DEREN�5MF¤NGE� DEUTLICH� UNTER� DENJENIGEN� DER� VOLLST¤NDIGEN� !USPR¤GUNGS

MENGE�MIT�DEN�:IFFERN���BIS���LIEGEN��"ESONDERS�AUFF¤LLIG�IST�DIESE�4ATSACHE�BEI�DEN�)DENTIFIKA

TIONSMERKMALEN�VON�#HEMIKALIEN��BEI�DENEN�DIE�!USPR¤GUNGSMENGE�BEI�[�����]�LIEGT�UND�NOCH
AUFF¤LLIGER�BEI�DER�!RT�!NWENDUNG�DER�#HEMIKALIEN��(IER� IST� DIE� AKTUELLE�!USPR¤GUNGSMENGE
NUR� [���]�� $AS� BEDEUTET�� DA�� CHEMIEBEZOGENE� TEXTBASIERTE� $ATENBANKEN� IN� DER� 2EGEL� NICHT
¼BER�WESENTLICHE�)DENTIFIKATIONSMERKMALE�VERF¼GEN�UND�ZUDEM�AUCH�IN�IHREN�)NHALTEN�SICH�NICHT
DEUTLICH�AUF�BESONDERE�!RTEN�VON�#HEMIKALIEN�SPEZIALISIERT�HABEN�



������(ASSE
$IAGRAMME�F¼R�DIE�AUSGEW¤HLTEN�'RUPPEN�AN�$ATENQUELLEN ���

��������&AKTENDATENBANKEN�DER�#HEMIE
'RUPPE��'RUPPE��	

)N�4ABELLE����WIRD�DER�VOLLST¤NDIGE�$ATENSATZ� F¼R����NUMERISCHE�CHEMIERELEVANTE�/NLINE�$A

TENBANKEN�MIT�DER�"EZEICHNUNG�UND�DEM�DREISTELLIGEN�!KRONYM�DER�$ATENBANK�AUFGELISTET�
%S�GIBT�IM�'EGENSATZ�ZU�DEN�TEXTBASIERTEN�$ATENBANKEN�BEI�DEN�&AKTENDATENBANKEN�KEINE�0A

RAMETER�%NTWICKLUNG��"EI�DEN�&AKTENDATENBANKEN�WIRD�IN�DER�2EGEL�AN�DER�EINMAL�FESTGELEGTEN
3TRUKTURIERUNG�AN�$ATENFELDERN� NICHTS�MEHR� VER¤NDERT��!US� DIESEM�'RUND� IST� KEINE�!USSAGE
¼BER�DAS�(INZUKOMMEN�NEUER�0ARAMETER�ZU�TREFFEN��%S�LIEGEN�HIER�SOMIT����"EWERTUNGSKRITE

RIEN��DAVON�VIER�ALLGEMEINE�UND�SIEBEN�INHALTLICHE�VOR�

4ABELLE�����&AKTENDATENBANKEN�DER�#HEMIE
'RUPPE�UND�DEREN�"EWERTUNGSZIFFERN

.R $ATENBANK !KR� 5- 50 +/ 6% !. )$ #4 #% )0 !2 15 G

�� !GROCHEMICALS�(B� !'2 � � � � � � � � � � � ��
�� "%),34%). "%) � � � � � � � � � � � ��
�� #(#$ #(# � � � � � � � � � � � ��
�� #HEM
)NTELL�4RADE #)4 � � � � � � � � � � � ��
�� #(%-3!&% #(% � � � � � � � � � � � ��
�� #(%-3%!2#( #-3 � � � � � � � � � � � ��
�� $%4(%2- $%4 � � � � � � � � � � � ��
�� $)002 $)0 � � � � � � � � � � � ��
�� (/$/# (/$ � � � � � � � � � � � ��
�� (3$" (3$ � � � � � � � � � � � ��
�� *!.!& *!. � � � � � � � � � � � �
�� -%2#+ -%2 � � � � � � � � � � � ��
�� 0,!30%# 0,! � � � � � � � � � � � ��
�� 24%#3 24% � � � � � � � � � � � ��
�� 30%#).&/ 30% � � � � � � � � � � � ��
�� 42#4(%2-/ 42# � � � � � � � � � � � ��
�� 43#! 43# � � � � � � � � � � � ��
�� 53!. 53! � � � � � � � � � � � ��
!BK¼RZUNGEN�SIEHE�!BK¼RZUNGSVERZEICHNIS

!NALOG�ZU�DER�BEI�DEN�CHEMIERELEVANTEN� TEXTBASIERTEN�$ATENBANKEN�ANGEWANDTEN�6ORGEHENS

WEISE�WERDEN�DREI�!NS¤TZE�DISKUTIERT��$IE����/NLINE�$ATENBANKEN�WERDEN�MIT�DEN�ALLGEMEINEN
UND�DEN�INHALTLICHEN�"EWERTUNGSKRITERIEN�GEMEINSAM�ANALYSIERT�UND�DANN�GETRENNT�MIT�DEN�VIER
ALLGEMEINEN�BZW��SIEBEN�INHALTLICHEN�EINER�"EWERTUNG�UNTERZOGEN��$IE�ALLGEMEINEN�!NGABEN�ZU
DEN�(ASSE
$IAGRAMMEN� DER� DREI� !NS¤TZE� SIND� IM�!NHANG� #��� ZU� FINDEN�� "EI� DER� $
-ATRIX
WERDEN�DIE�MAXIMALEN�/BJEKTE�MIT�DER�JEWEILIGEN�!NZAHL�AN�.ACHFOLGER
$ATENBANKEN��BEI�DER
7
-ATRIX�WERDEN�DIE�:AHLEN�DER�6ER¤NDERUNGEN��DIE�SICH�IM�(ASSE
$IAGRAMM�BEI�DER�!USLAS

SUNG� DES� AUFGELISTETEN� "EWERTUNGSKRITERIUMS� ERGEBEN�� AUFGEF¼HRT� �VGL�� HIERZU� DIE� +APITEL
����������UND����������	�



������(ASSE
$IAGRAMME�F¼R�DIE�AUSGEW¤HLTEN�'RUPPEN�AN�$ATENQUELLEN ���

!BBILDUNG�����(ASSE
$IAGRAMM�'RUPPE����/NLINE�$ATENBANKEN����
"EWERTUNGSKRITERIEN

!BBILDUNG�����(ASSE
$IAGRAMM�'RUPPE����/NLINE�$ATENBANKEN����ALLGEMEINE
"EWERTUNGSKRITERIEN



������(ASSE
$IAGRAMME�F¼R�DIE�AUSGEW¤HLTEN�'RUPPEN�AN�$ATENQUELLEN ���

!BBILDUNG�����(ASSE
$IAGRAMM�'RUPPE����/NLINE�$ATENBANKEN���INHALTLICHE
"EWERTUNGSKRITERIEN

!US�DEN�(ASSE
$IAGRAMMEN�SOWIE�DER�!UFSTELLUNG�IM�!NHANG�#���LASSEN�SICH�FOLGENDE�GENE

RELLE�3CHL¼SSE�ZIEHEN�
• %S� GIBT� KEINE� NICHT
TRIVIALEN� �QUIVALENZKLASSEN�� D�H�� KEINE� $ATENBANK� HAT� DASSELBE� 4UPEL

WIE�EINE�ANDERE�
• (IER�LIEGEN�KEINE�ISOLIERTEN�(IERARCHIEN�VOR�
• )N�ZWEI�!NS¤TZEN� SIND� ISOLIERTE�$ATENBANKEN�VORHANDEN�� BEI� DEN� INHALTLICHEN�"EWERTUNGS


KRITERIEN�GIBT�ES�KEIN�ISOLIERTES�/BJEKT�
!M�UN¼BERSICHTLICHSTEN� IST�DAS�(ASSE
$IAGRAMM�MIT����"EWERTUNGSKRITERIEN��D�H�� JENES��WEL

CHES�SOWOHL�DIE�ALLGEMEINEN�ALS�AUCH�DIE�INHALTLICHEN�"EWERTUNGSKRITERIEN�BER¼CKSICHTIGT��6ER

GLEICHT�MAN�DAS�(ASSE
$IAGRAMM�DER�VIER�ALLGEMEINEN�"EWERTUNGSKRITERIEN�MIT�DEM�DER�SIEBEN
INHALTLICHEN�"EWERTUNGSKRITERIEN��SO�IST�KEINE�DEUTLICHE�5NTERSCHEIDUNG�HERAUSZUARBEITEN�
$AS�MAXIMALE�/BJEKT�"%)��DIE�"%),34%).�$ATABASE� ;34.� )NTERNATIONAL�����D=�HAT� IN� VIER
VON����"EWERTUNGSKRITERIEN�DIE�BESTE�"EWERTUNGSZIFFER��VGL��4ABELLE���	��%S�HANDELT�SICH�HIER

BEI�UM�DEN�5MFANG�DER�$ATENBANK��DIE�!NZAHL�AN�#HEMIKALIEN�� )DENTIFIKATIONSMERKMALE�UND
DIE�6ALIDIT¤T�'¼TE� DER�$ATENBANK��"EI� DEN� ALLGEMEINEN� +RITERIEN� IST� "%)�MIT� !USNAHME� DER
!NZAHL�DER�$OKUMENTE��DIE�IM�*ULI������¼BER�����-ILLIONEN�3UBSTANZEN�LAG�;34.�)NTERNATIONAL
����D=��MITTEL�BIS�SCHLECHT�EINGESTUFT��)NSBESONDERE�F¤LLT�DIESE�4ATSACHE�BEI�DER�(¤UFIGKEIT�DER
!KTUALISIERUNG�DER�$ATENBANK�AUF��DIE�Z�:T��UNTER�DER�&REQUENZ�VIELER� ANDERER�/NLINE�$ATEN

BANKEN�LIEGT��$IE�6ERF¼GBARKEIT�DER�$ATENBANK�BEI�ANDEREN�(OSTS�BZW��AUF�ANDEREN�-EDIEN�IST
MIT�DER�"EWERTUNGSZIFFER�DREI�BELEGT��$ENN�ES�GIBT�SOWOHL�DAS�"EILSTEIN�(ANDBUCH�DER�/RGANI

SCHEN�#HEMIE�ALS�AUCH�EINEN�AKTUELLEN�4EIL�DER�$ATENBANK�AUF�#$
2/-�;*OCHUM�����=�UND
DAS�INHOUSE�3YSTEM�#ROSS&IRE�;,AWSON�����=�
$IE�"%),34%).�$ATABASE�UND�DEREN�)NHALTE�INSBESONDERE�IN�BEZUG�AUF�DIE�ANGESPROCHENEN�IN

HALTLICHEN�"EWERTUNGSKRITERIEN�WERDEN� IN�MEHREREN�NEUEREN�0UBLIKATIONEN�BETRACHTET� ;"UCHER
����=��;%RNST�����=��$IE�"EWERTUNGSZIFFER�.ULL�WURDE�F¼R�DIE�#HEMIKALIEN�%NTWICKLUNG�GEGE

BEN��3CHON�BEI�%INF¼HRUNG�DER�$ATENBANK� IM� *AHR������ ;*OCHUM�����=�WAR� DIE�!NZAHL� DER



������(ASSE
$IAGRAMME�F¼R�DIE�AUSGEW¤HLTEN�'RUPPEN�AN�$ATENQUELLEN ���

#HEMIKALIEN� EXTREM�HOCH�� SO�DA��BEI� DEM�HIER�DISKUTIERTEN�+RITERIUM�DER�:UNAHME�DER� UM

WELTRELEVANTEN�#HEMIKALIEN�KEINE�3TEIGERUNG�MEHR�M¶GLICH�WAR�
%IN�ANDERES�MAXIMALES�/BJEKT�#(#��DIE�$ATENBANK�#HAPMAN�AND�(ALL�#HEMICAL�$ATABASE�IST
UNVERGLEICHBAR�MIT�"%)�BEI�DER�"ETRACHTUNG�ALLER����"EWERTUNGSKRITERIEN�ALS�'ESAMTHEIT��#(#
HAT�Z�"��EINE�H¶HERE�"EWERTUNGSZIFFER�BEI�DER�(¤UFIGKEIT�DER�!KTUALISIERUNG�UND�EINE�BESSERE
"EWERTUNG�BEI�DEN�+OSTEN�DER�2ECHERCHE��%BENSO�HAT�#(#�BEI�DER�#HEMIKALIEN�%NTWICKLUNG
POSITIVER�ABGESCHNITTEN�ALS�"%)��)N�DEN�SONSTIGEN�"EWERTUNGSKRITERIEN�INSBESONDERE�DEN�INHALT

LICHEN�IST�#(#�GLEICH�ODER�VERGLEICHBAR�SCHLECHTER�ALS�"%)�EINGESTUFT�
$IE� $ATENBANK� $%4� �$%4(%2-	� ENTH¤LT� PHYSIKALISCH
CHEMISCHE� UND� THERMOPHYSIKALISCHE
$ATEN�ZU�2EINSTOFFEN�UND�'EMISCHEN�VON�¼BER��������ANORGANISCHEN�UND�ORGANISCHEN�#HEMI

KALIEN��)N�DER�$ATENBANK�KANN�MIT�DER�#!3
.UMMER�RECHERCHIERT�WERDEN�;34.�����G=��.IED

RIG� BEWERTET� IST� SIE� HINGEGEN� IN� 50� �(¤UFIGKEIT� DER� !KTUALISIERUNG	�� 6%� �6ERF¼GBARKEIT� DER
$ATENBANK�BEI�ANDEREN�(OSTS�BZW��AUF�ANDEREN�-EDIEN	�UND�BEI�)0��)NFORMATIONSPARAMETER�F¼R
5MWELTCHEMIKALIEN	�
$IE�&AKTENDATENBANK�(3$��$ATENBANK�(AZARDOUS�3UBSTANCES�$ATABANK	�VERF¼GT�NUR�¼BER�CA�
������#HEMIKALIEN��DIE�ALS�GEF¤HRLICHE�3TOFFE� IDENTIFIZIERT�WORDEN� SIND��$IE�#HEMIKALIEN� SIND
MIT� UMFANGREICHEN� )DENTIFIKATIONSMERKMALEN� VERSEHEN�� 3O� SIND� #!3
.UMMERN�� 24%#3

.UMMERN��.)/3(
.UMMERN��%'
.UMMERN��ABER�AUCH�3UMMENFORMELN�UND�3TRUKTURFORMELN
IN�DER�$ATENBANK�VORHANDEN��.ACH�DEN�3TRUKTURFORMELN�KANN�ALLERDINGS�NICHT�GESUCHT�WERDEN�
$IE� $ATENBANK� VERF¼GT� ¼BER� UMFANGREICHE� )NFORMATIONSPARAMETER� F¼R� 5MWELTCHEMIKALIEN�
(ERVORZUHEBEN�IST�BEI�(3$��DA��DIE�%INTR¤GE�DURCH�%XPERTEN�EVALUIERT�WERDEN�;$)-$)�����=�
%INE�WEITERE�MAXIMALE�$ATENBANK�-%2� �4HE�-ERCK� )NDEX�/NLINE	� VERF¼GT�MIT�¼BER� ������
#HEMIKALIEN�¼BER� EINE� BEACHTLICHE�!NZAHL� VON� 3TOFFEN� UND� H¤LT� EBENFALLS� DIE� )DENTIFIKATIONS

MERKMALE�3TRUKTURFORMEL��3UMMENFORMEL��-OLEKULARGEWICHT��#!3
.UMMER�VOR�;#)3�����=�
3OMIT�WIRD�SIE�IN�DIESEN�BEIDEN�+RITERIEN�HOCH�EINGESTUFT�
24%��2EGISTRY�OF�4OXIC�%FFECTS�OF�#HEMICAL�3UBSTANCES	�UMFA�T�¼BER���������#HEMIKALIEN�
DEREN�$ATENS¤TZE�JEDOCH�NICHT�KRITISCH�GEPR¼FT�WERDEN��$IE�&AKTENDATENBANK�VERF¼GT�¼BER�UM

FANGREICHE� )DENTIFIKATIONSMERKMALE�� Z�"�� #!3
.UMMERN�� 24%#3
.UMMERN�� .)/3(
.UM

MERN��%'
.UMMERN�� ABER� AUCH�3UMMENFORMELN�UND�3TRUKTURFORMELN��24%�WEIST� NUR� EINIGE
)NFORMATIONSPARAMETER�F¼R�5MWELTCHEMIKALIEN�AUF�;$)-$)�����=�
$AS�MINIMALE�/BJEKT��DIE�/NLINE�$ATENBANK�*!.��*!.!&	��HAT�IN�SIEBEN�VON����"EWERTUNGS

KRITERIEN�DIE�"EWERTUNGSZIFFER�.ULL�ERHALTEN��*!.�VERF¼GT�¼BER�WENIGE�ORGANISCHE�#HEMIKALIEN
UND�NUR�¼BER�3TOFFE�MIT�EINEM�ODER�ZWEI�+OHLENSTOFF
!TOMEN��3OMIT�IST�DIESE�$ATENBANK�AUCH
SCHLECHT� BEWERTET� BEISPIELSWEISE� BEI� DEN� +RITERIUM� #HEMIKALIEN
4ESTDATENSATZ�� #HEMIKALIEN
%NTWICKLUNG�� )NFORMATIONSPARAMETER� F¼R� 5MWELTCHEMIKALIEN�� /BWOHL� DIE� $ATENBANK� ¼BER
DURCH� %XPERTEN� EVALUIERTE� $ATEN� VERF¼GT�� IST� SIE� IM� "EWERTUNGSKRITERIUM� 6ALIDIT¤T�'¼TE� DER
$ATENBANK�ALS�UNGEN¼GEND�EINGESTUFT�WORDEN�;34.�����E=��$ER�'RUND�HIERF¼R�IST��DA��IN�DIE

SER�$ATENBANK�KEINE�EINZIGE�#HEMIKALIE�DES�#HEMIKALIEN
4ESTDATENSATZES�ZU�FINDEN�IST�

��������'RUPPE���UND�'RUPPE���DER�/NLINE�$ATENBANKEN�IM�6ERGLEICH

%S�GIBT�EINIGE�!USSAGEN�UND�3CHLU�FOLGERUNGEN��DIE�AUS�DEN�BEIDEN�!NS¤TZEN�MIT�CHEMIERELE

VANTEN�$ATENBANKEN�GEZOGEN�WERDEN�K¶NNEN��&¼R�DIESE�"ETRACHTUNGEN�SEI�AUF�DIE�KORRESPON

DIERENDEN�4ABELLEN����UND����VERWIESEN�
6ORTEILE�BEI�NUMERISCHEN�$ATENBANKEN�SIND�
• $IE�!USPR¤GUNGSMENGE�DES�+RITERIUMS�)DENTIFIKATIONSMERKMALE�IST�BEI�NUMERISCHEN�$ATEN


BANKEN�MIT�[�������]�DEUTLICH�BESSER�ALS�BEI�TEXTBASIERTEN�$ATENBANKEN�MIT�[�����]�
• $ASSELBE�GILT�F¼R�DAS�"EWERTUNGSKRITERIUM�!RT��!NWENDUNG�DER�#HEMIKALIEN��DAS�EBENFALLS

BEI�NUMERISCHEN�$ATENBANKEN�BESSER�IN�BEZUG�AUF�DIE�!USPR¤GUNGSMENGE�MIT�[�������]�ALS
BEI�TEXTBASIERTEN�$ATENBANKEN�MIT�[���]�AUSF¤LLT�



������(ASSE
$IAGRAMME�F¼R�DIE�AUSGEW¤HLTEN�'RUPPEN�AN�$ATENQUELLEN ���

• !UCH�IST�DIE�!USPR¤GUNGSMENGE�F¼R�6ALIDIT¤T�'¼TE�DER�$ATENBANK�BEI�NUMERISCHEN�$ATEN

BANKEN� MIT� [�����������]� DEUTLICH� UMFANGREICHER� ALS� BEI� TEXTBASIERTEN� $ATENBANKEN� MIT
[�����]�

$EMGEGEN¼BER�STEHEN�DIE�FOLGENDEN�6ORTEILE�DER�TEXTBASIERTEN�$ATENBANKEN�
• $IE�!USPR¤GUNGSMENGE�DES�"EWERTUNGSKRITERIUMS� )NFORMATIONSPARAMETER� F¼R�5MWELTCHE


MIKALIEN� IST� BEI� TEXTBASIERTEN� $ATENBANKEN� MIT� [���������]� GEGEN¼BER� DER� !USPR¤GUNGS

MENGE� VON� NUMERISCHEN� $ATENBANKEN� MIT� [���������]� BESSER�� INSBESONDERE� BEI� DER� "E

TRACHTUNG�DER�6ERTEILUNG�DER�H¶HEREN�"EWERTUNGSZIFFERN�BEI�DEN�TEXTBASIERTEN�$ATENBANKEN�
(IER�WERDEN�DIE�"EWERTUNGSZIFFERN���UND���SEHR�OFT�VERGEBEN�

• !UCH� BEI� DEM�"EWERTUNGSKRITERIUM�#HEMIKALIEN
4ESTDATENSATZ� LIEGT� BEI� DEN� TEXTBASIERTEN
$ATENBANKEN� MIT� [�����������]� GEGEN¼BER� [���������]� BEI� DEN� NUMERISCHEN� $ATENBANKEN
EINE�BESSERE�6ERTEILUNG�VOR��$AR¼BER�HINAUS�VERF¼GEN�DIE� TEXTBASIERTEN�$ATENBANKEN� ¼BER
DEUTLICH�MEHR�H¶HERE�D�H��BESSERE�"EWERTUNGSZIFFERN�

• �HNLICH� IST� DER� 3ACHVERHALT� BEI� DEM�"EWERTUNGSKRITERIUM�#HEMIKALIEN�%NTWICKLUNG��(IER
HABEN� DIE� TEXTBASIERTEN�$ATENBANKEN� AUCH�MIT� [���������]� GEGEN¼BER� [�������]� ¼BER� EINE
BESSERE�!USPR¤GUNGSMENGE�

&AZIT�AUS�DEN�"ETRACHTUNGEN�IST��DA��&AKTENDATENBANKEN��NUMERISCHE�$ATENBANKEN	�BESSER� IN
DEN�"EWERTUNGSKRITERIEN�)DENTIFIKATIONSMERKMALE��!RT��!NWENDUNG�DER�#HEMIKALIEN�UND�6ALI

DIT¤T��'¼TE�DER�$ATENBANK�
W¤HREND� TEXTBASIERTE�$ATENBANKEN�BESSER� IN� )NFORMATIONSPARAMETERN� F¼R�5MWELTCHEMIKALIEN�
#HEMIKALIEN
4ESTDATENSATZ�UND�#HEMIKALIEN�%NTWICKLUNG�SIND�

��������4EXTBASIERTE�$ATENBANKEN�DER�5MWELT
'RUPPE��'RUPPE��	

)N�4ABELLE����SIND����TEXTBASIERTE�UMWELTRELEVANTE�/NLINE�$ATENBANKEN�MIT�IHREN�"EWERTUNGS

ZIFFERN�AUFGELISTET�

4ABELLE�����4EXTBASIERTE�$ATENBANKEN�DES�5MWELT
'RUPPE�UND�DEREN�"EWERTUNGSZIFFERN

.R� .AME !KR� 5- 50 +/ 6% !. )$ #4 #% )0 0% !2 15 G

�� !3&! !3& � � � � � � � � � � � � ��
�� ")/3)3 ")/ � � � � � � � � � � � � ��
�� #! #!3 � � � � � � � � � � � � ��
�� #!" #!" � � � � � � � � � � � � ��
�� #/-0%.$%8 #/- � � � � � � � � � � � � ��
�� %-"!3% %-" � � � � � � � � � � � � ��
�� %.%2'9 %.% � � � � � � � � � � � � ��
�� %.6)2/,).% %.6 � � � � � � � � � � � � ��
�� '%/2%& '%/ � � � � � � � � � � � � ��
�� -%$,).% -%$ � � � � � � � � � � � � ��
�� .,$" .,$ � � � � � � � � � � � � ��
�� .4)3 .4) � � � � � � � � � � � � ��
�� /#%!. /#% � � � � � � � � � � � � ��
�� 0/,,54)/. 0/, � � � � � � � � � � � � ��
�� 034! 034 � � � � � � � � � � � � ��
�� 3#)3%!2#( 3#) � � � � � � � � � � � � ��



������(ASSE
$IAGRAMME�F¼R�DIE�AUSGEW¤HLTEN�'RUPPEN�AN�$ATENQUELLEN ���

�� 4/8,).% 4/8 � � � � � � � � � � � � ��
�� 5&/2 5&/ � � � � � � � � � � � � ��
�� 5,)4 5,) � � � � � � � � � � � � ��
!BK¼RZUNGEN�SIEHE�!BK¼RZUNGSVERZEICHNIS

!LLE����AUFGEF¼HRTEN�$ATENBANKEN�VERF¼GEN�¼BER�EINEN�VOLLST¤NDIGEN�3ATZ�AN�VORHANDENEN�"E

WERTUNGSKRITERIEN��(IER�SIND�ALLE�VERF¼GBAREN��D�H��VIER�ALLGEMEINE�UND�ACHT�INHALTLICHE�"EWER

TUNGSKRITERIEN�KOMPLETT�ANWENDBAR��$ANACH�WIRD�DIE�'RUPPE���GETRENNT�MIT�DEN�VIER�ALLGEMEI

NEN�BZW��ACHT�INHALTLICHEN�EINER�"EWERTUNG�UNTERZOGEN��$IE�ALLGEMEINEN�!NGABEN�DER�DREI�!N

S¤TZE�SIND�IM�!NHANG�#���ZU�FINDEN�

!BBILDUNG�����(ASSE
$IAGRAMM�'RUPPE����/NLINE�$ATENBANKEN����
"EWERTUNGSKRITERIEN



������(ASSE
$IAGRAMME�F¼R�DIE�AUSGEW¤HLTEN�'RUPPEN�AN�$ATENQUELLEN ���

NICHT
TRIVIALE��QUIVALENZKLASSEN��[")/�%-"]��[#!3�3#)]��[#/-�'%/]��[%.%�.4)]
!BBILDUNG�����(ASSE
$IAGRAMM�'RUPPE����/NLINE�$ATENBANKEN���ALLGEMEINE

"EWERTUNGSKRITERIEN

!BBILDUNG�����(ASSE
$IAGRAMM�'RUPPE����/NLINE�$ATENBANKEN����INHALTLICHE
"EWERTUNGSKRITERIEN

!US�DER�!UFSTELLUNG�DER�'RUPPE����!NHANG�#��	�UND�DEN�DAZUGEH¶RIGEN�(ASSE
$IAGRAMMEN
LASSEN�SICH�FOLGENDE�WEITERE�3CHL¼SSE�ZIEHEN�



������(ASSE
$IAGRAMME�F¼R�DIE�AUSGEW¤HLTEN�'RUPPEN�AN�$ATENQUELLEN ���

• %S�GIBT�NUR�BEI�DER�"ETRACHTUNG�DER�ALLGEMEINEN�"EWERTUNGSKRITERIEN�NICHT
TRIVIALEN��QUIVA

LENZKLASSEN�

• )SOLIERTE�NICHT
TRIVIALE�(IERARCHIEN�SIND�NICHT�VORHANDEN��ISOLIERTE�/BJEKTE�GIBT�ES�JEDOCH�
• #/-�UND�.,$�SIND� ISOLIERTE�$ATENBANKEN�BEI�DER�"ETRACHTUNG�ALLER����"EWERTUNGSKRITE


RIEN�UND�BEI�DEN�INHALTLICHEN�+RITERIEN�

$IE� BEIDEN� GRO�EN� DEUTSCHEN� 5MWELTDATENBANKEN� �5MWELTLITERATURDATENBANK� 
� 5,)�� UND
�5MWELTFORSCHUNGSDATENBANK� 
�5&/��WERDEN� NIEDRIG� BEWERTET�� $ER� 'RUND� HIERF¼R� LIEGT� SO

WOHL� IN�DEN�ALLGEMEINEN�ALS�AUCH� IN�DEN� INHALTLICHEN�+RITERIEN��"EI�DEN� ALLGEMEINEN�+RITERIEN
Z�"�� DEN� HOHEN� +OSTEN� DER� 2ECHERCHE� �"EWERTUNGSZIFFER� �	� ;+NIGHT
2IDDER� )NFORMATION
����B=�ALS�AUCH�BEI�DER�6ERF¼GBARKEIT�DER�$ATENBANK�BEI�ANDEREN�(OSTS�BZW��AUF�ANDEREN�-E

DIEN��"EWERTUNGSZIFFER��	�WERDEN�DIE�$ATENBANKEN�NIEDRIG�BEWERTET� ;6OIGT�����D=��$IE�$A

TENBANKEN� SIND� ZUM�:EITPUNKT� DER�!USWERTUNG� NOCH� NICHT� AUF�#$
2/-�VERF¼GBAR�� OBWOHL
SEIT�EINIGER�:EIT�ANGEK¼NDIGT� ;6OIGT�����C=��$AR¼BER�HINAUS�VERF¼GEN�WEDER�5,)�NOCH�5&/
¼BER�EINE�5NTERST¼TZUNG�DER�2ECHERCHE�NACH�#HEMIKALIEN��D�H��DIE�$ATENBANKEN�HABEN�KEINE
#!3
.UMMERN��"EI�DEN�+RITERIEN�#HEMIKALIEN
4ESTDATENSATZ�UND� )NFORMATIONSPARAMETER� F¼R
5MWELTCHEMIKALIEN� VERF¼GT� DIE� $ATENBANK� 5,)� ¼BER� UMFANGREICHE� )NFORMATIONEN� ;3CHULTZ

+RUTISCH�����=�� ;"ATSCHI�����=�� ;,OHSE�����=�UND� IST�DEMENTSPRECHEND�HIER� AUCH� RELATIV�GUT
EINGESTUFT��"EI�5&/�L¤�T�SICH�DIE�SCHLECHTE�"EWERTUNG�AUCH�DURCH�DIE�!RT�DER�$ATENBANK�ER

KL¤REN��7¤HREND�DIE�MEISTEN�ANDEREN�BETRACHTETEN�/BJEKTE�BIBLIOGRAPHISCHE�$ATENBANKEN�DAR

STELLEN��HANDELT�ES�SICH�BEI�DER�5MWELTFORSCHUNGSDATENBANK�UM�EINE�&ORSCHUNGSDATENBANK��DIE
VON� IHRER�+ONZEPTION�HER�DEUTLICHE�5NTERSCHIEDE� ZU�BIBLIOGRAPHISCHEN�$ATENBANKEN� AUFWEIST
�SIEHE�!NHANG�!	�

��������5MWELTRELEVANTE�&AKTENDATENBANKEN��'RUPPE��	

"EI� DEN� &AKTENDATENBANKEN� DER� 5MWELT
'RUPPE� WIRD� DAS� "EWERTUNGSKRITERIUM� 0ARAMETER
%NTWICKLUNG� 0%� HIER� GENERELL� NICHT� BER¼CKSICHTIGT�� "EI� &AKTENDATENBANKEN� �NUMERISCHE� $A

TENBANKEN	�WERDEN�
�WIE�SCHON�ERW¤HNT� 
� DIE�$ATENFELDER�NUR� IN� EINIGEN�!USNAHMEF¤LLEN� ER

WEITERT�BZW��VER¤NDERT��ANSONSTEN�BLEIBEN�SIE�KONSTANT��$IE�'RUPPE���UMFA�T����/NLINE�$ATEN

BANKEN��$IE�)NFORMATIONSBASIS��)"	�DER�VERGLEICHENDEN�"EWERTUNG�BEINHALTET�FOLGENDE����+RI

TERIEN�
)"��[5-��50��+/��6%��!.��)$��#4��#%��)0��!2��15]�
$IE����&AKTENDATENBANKEN�DER�5MWELT
'RUPPE�SIND�MIT�IHREN�EINZELNEN�"EWERTUNGSZIFFERN�UND
DEM�'ESAMTMA��IN�DER�4ABELLE����ZUSAMMENGESTELLT�



������(ASSE
$IAGRAMME�F¼R�DIE�AUSGEW¤HLTEN�'RUPPEN�AN�$ATENQUELLEN ���

4ABELLE�����5MWELTRELEVANTE�&AKTENDATENBANKEN�UND�DEREN�"EWERTUNGSZIFFERN

.R� .AME !KR� 5- 50 +/ 6% !. )$ #4 #% )0 !2 15 G

�� !15)2% !15 � � � � � � � � � � � ��
�� "%),34%). "%) � � � � � � � � � � � ��
�� #%3!23 #%3 � � � � � � � � � � � ��
�� #(%-3!&% #(% � � � � � � � � � � � ��
�� #(2)3 #(2 � � � � � � � � � � � ��
�� %#$). %#$ � � � � � � � � � � � ��
�� %.6)2/&!4% %.& � � � � � � � � � � � ��
�� %2.3 %2. � � � � � � � � � � � ��
�� (!:).& (!: � � � � � � � � � � � ��
�� (3$" (3$ � � � � � � � � � � � ��
�� )3(/7 )3( � � � � � � � � � � � ��
�� -3$3
/(3 -3$ � � � � � � � � � � � ��
�� 0(94/4/8 0(9 � � � � � � � � � � � ��
�� 43#!00 430 � � � � � � � � � � � ��
!BK¼RZUNGEN�SIEHE�!BK¼RZUNGSVERZEICHNIS

!BBILDUNG�����(ASSE
$IAGRAMM�'RUPPE����/NLINE�$ATENBANKEN����
"EWERTUNGSKRITERIEN



������(ASSE
$IAGRAMME�F¼R�DIE�AUSGEW¤HLTEN�'RUPPEN�AN�$ATENQUELLEN ���

NICHT
TRIVIALE��QUIVALENZKLASSE��[%.&�)3(]

!BBILDUNG�����(ASSE
$IAGRAMM�'RUPPE����/NLINE�$ATENBANKEN����ALLGEMEINE
"EWERTUNGSKRITERIEN

!BBILDUNG�����(ASSE
$IAGRAMM�'RUPPE����/NLINE�$ATENBANKEN����INHALTLICHE
"EWERTUNGSKRITERIEN

$IE�ALLGEMEINEN�!NGABEN�SIND�IM�!NHANG�#���ZU�FINDEN��!M�UN¼BERSICHTLICHSTEN�IST�DAS�(ASSE

$IAGRAMM��������DAS�SOWOHL�DIE�ALLGEMEINEN�ALS�AUCH�DIE�INHALTLICHEN�"EWERTUNGSKRITERIEN�BE

R¼CKSICHTIGT��6ERGLEICHT�MAN�DAS�(ASSE
$IAGRAMM�DER�ALLGEMEINEN������	�MIT�DEM�DER�INHALTLI

CHEN�"EWERTUNGSKRITERIEN������	��SO�IST�DAS�$IAGRAMM�MIT�DEN�VIER�ALLGEMEINEN�"EWERTUNGS




������(ASSE
$IAGRAMME�F¼R�DIE�AUSGEW¤HLTEN�'RUPPEN�AN�$ATENQUELLEN ���

KRITERIEN�BESSER� INTERPRETIERBAR� ALS�DASJENIGE�MIT�DEN� SIEBEN� INHALTLICHEN�+RITERIEN�� DA� BEI� DEN
ALLGEMEINEN�"EWERTUNGSKRITERIEN�EINE�GUTE�!USGEWOGENHEIT�ZWISCHEN�6ERGLEICHBARKEITEN�UND
5NVERGLEICHBARKEITEN�VORLIEGT�

��������'RUPPE���UND�'RUPPE���DER�/NLINE�$ATENBANKEN�IM�6ERGLEICH

%S�K¶NNEN�EINIGE�!USSAGEN�UND�3CHLU�FOLGERUNGEN�AUS�DEN�BEIDEN�!NS¤TZEN�MIT�UMWELTRELE

VANTEN�$ATENBANKEN�GEZOGEN�WERDEN��&¼R�DIESE�"ETRACHTUNGEN�SEI�AUF�DIE�KORRESPONDIERENDEN
4ABELLEN����UND����VERWIESEN�

6ORTEILE�BEI�NUMERISCHEN�$ATENBANKEN�SIND�FOLGENDE�
• $AS� +RITERIUM� )$� �)DENTIFIKATIONSMERKMALE	� HAT� BEI� DEN� BEI� NUMERISCHEN� $ATENBANKEN

�'RUPPE��	�MIT�DER�!USPR¤GUNGSMENGE�[�������]� EINE�DEUTLICH�UMFANGREICHERE�UND� SOMIT
BESSERE�ALS�BEI�TEXTBASIERTEN�$ATENBANKEN�MIT�DER�-ENGE�[�����]��"EI� LETZTGENANNTEN�WIRD
BEI����VON����$ATENBANKEN�DER�'RUPPE�DIE�"EWERTUNGSZIFFER�.ULL� VERGEBEN��$IE�"EWER

TUNGSZIFFERN������UND���KOMMEN�BEI�TEXTBASIERTEN�UMWELTRELEVANTEN�$ATENBANKEN�¼BERHAUPT
NICHT�VOR��D�H��ES�GIBT�KEINE�$ATENBANK�IN�DIESER�'RUPPE��BEI�DER�EINE�3TRUKTURFORMEL�SUCH

BAR�IST��$AR¼BER�HINAUS�VERF¼GT�NUR�DIE�$ATENBANK�#HEMICAL�!BSTRACT�3ERVICE�$ATABASE�¼BER
#!3
.UMMERN�UND�¼BER�3TRUKTURFORMELN��DIE�JEDOCH�NUR�AUSGEGEBEN�WERDEN�K¶NNEN	�

• $AS�"EWERTUNGSKRITERIUM�!2��!RT��!NWENDUNG�DER�#HEMIKALIEN	�IST�EBENFALLS�BEI�NUMERI

SCHEN�$ATENBANKEN�BESSER� REPR¤SENTIERT�MIT� DEN�"EWERTUNGSZIFFERN�[�����]� ALS� BEI� TEXTBA

SIERTEN�$ATENBANKEN�MIT�DER�:IFFER����$AS�BEDEUTET�� DA��NUMERISCHE�UMWELTRELEVANTE�$A

TENBANKEN�H¤UFIG�AUF�SPEZIELLE�!NWENDUNGSGEBIETE�AUSGERICHTET�SIND�

• !UCH� IST� DIE�!USPR¤GUNGSMENGE� F¼R�15� �6ALIDIT¤T�'¼TE� DER�$ATENBANK	� BEI� NUMERISCHEN
$ATENBANKEN� MIT� [�����������]� DEUTLICH� UMFANGREICHER� ALS� BEI� TEXTBASIERTEN� $ATENBANKEN
MIT�[�����]�

$EMGEGEN¼BER�STEHEN�DIE�FOLGENDEN�6ORTEILE�DER�TEXTBASIERTEN�$ATENBANKEN�
• $IESE�!RT�VON�$ATENBANKEN�WIRD�IN�DER�2EGEL�H¤UFIGER�AKTUALISIERT�
• $IE� !USPR¤GUNGSMENGE� DES� "EWERTUNGSKRITERIUMS� )0� �)NFORMATIONSPARAMETER� F¼R� 5M


WELTCHEMIKALIEN	�IST�ZWAR�BEI�NUMERISCHEN�$ATENBANKEN�MIT�[���������]�UMFANGREICHER�ALS
BEI�TEXTBASIERTEN�$ATENBANKEN�MIT�[�������]��JEDOCH�WIRD�BEI�NUMERISCHEN�$ATENBANKEN�NUR
EINMAL�DIE�:IFFER���VERGEBEN�� BEI� DEN� TEXTBASIERTEN�$ATENBANKEN�HINGEGEN� SIEBENMAL��!US
DIESEM�'RUNDE�SIND�DIE�TEXTBASIERTEN�$ATENBANKEN�IN�DIESEM�+RITERIUM�ST¤RKER�ALS�DIE�&AK

TENDATENBANKEN�

• �HNLICH� IST�DER�3ACHVERHALT�BEI� DEM�"EWERTUNGSKRITERIUM�#%� �#HEMIKALIEN�%NTWICKLUNG	�
(IER� VERF¼GEN� DIE� TEXTBASIERTEN� $ATENBANKEN� EBENFALLS� MIT� [�����������]� GEGEN¼BER
[���������]�¼BER�EINE�BESSERE�!USPR¤GUNGSMENGE��(ERVORZUHEBEN�IST�DAR¼BER�HINAUS��DA��IN
CA������DER�NUMERISCHEN�$ATENBANKEN�DIE�"EWERTUNGSZIFFER���VERGEBEN�WIRD�� BEI� TEXTBA

SIERTEN�$ATENBANKEN�WIRD�DIESE�SCHLECHTE�"EWERTUNG�NUR�IN�CA�������DER�$ATENBANKEN�VER

GEBEN�

&AZIT� AUS� DEN� "ETRACHTUNGEN� IST�� DA�� &AKTENDATENBANKEN� �NUMERISCHE� $ATENBANKEN	� BESSER
VERTEILT� SIND� IN� DEN� "EWERTUNGSKRITERIEN� )$� �)DENTIFIKATIONSMERKMALE	�� !2�!RT�� !NWENDUNG
DER�#HEMIKALIEN	�UND�15��6ALIDIT¤T�'¼TE�DER�$ATENBANK	�
W¤HREND� TEXTBASIERTE� $ATENBANKEN� BESSER� IN� 50� �(¤UFIGKEIT� DER� !KTUALISIERUNG	�� )0
�)NFORMATIONSPARAMETER�F¼R�5MWELTCHEMIKALIEN	�UND�#%��#HEMIKALIEN�%NTWICKLUNG	�SIND�



������(ASSE
$IAGRAMME�F¼R�DIE�AUSGEW¤HLTEN�'RUPPEN�AN�$ATENQUELLEN ���

��������5MWELTCHEMIKALIEN
RELEVANTE�$ATENBANKEN�DER�#HEMIE�5MWELT
'RUPPE
�'RUPPE��	

)N�4ABELLE����WERDEN�DIE����/NLINE�$ATENBANKEN��DIE�SOWOHL�ZUR�#HEMIE
�ALS�AUCH�ZUM�5M

WELT
'RUPPE� GEH¶REN�� MIT� DER� "EZEICHNUNG� UND� DEM� DREISTELLIGEN� !KRONYM� DER� $ATENBANK
AUFGEF¼HRT�
7IE�AUS�DER�4ABELLE�ERSICHTLICH��HABEN�DREI�$ATENBANKEN�KEINEN�VOLLST¤NDIGEN�3ATZ�AN�"EWER

TUNGSKRITERIEN��%S� SIND�DIE�$ATENBANKEN�#!2� �#!02%6)%73	��#!0� �#!0,53	� UND�(3$
�(3$"	��!US�DIESEM�'RUND�K¶NNEN�DIE�+RITERIEN�#HEMIKALIEN
4ESTDATENSATZ��#4	��#HEMIKA

LIEN� %NTWICKLUNG� �#%	�� )NFORMATIONSPARAMETER� F¼R� 5MWELTCHEMIKALIEN� �)0	� UND� 0ARAMETER
%NTWICKLUNG��0%	�NICHT�ANALYSIERT�WERDEN�
!NALOG�DER�6ORGEHENSWEISE�BEI�DER�'RUPPE���WERDEN�AUCH�HIER�NUR�DIEJENIGEN�$ATENBANKEN��IN
DIESEM�&ALL� ALSO� ���$ATENBANKEN�� DIE� ¼BER� EINEN� VOLLST¤NDIGEN� 3ATZ� AN� "EWERTUNGSKRITERIEN
VERF¼GEN��BEWERTET�

4ABELLE�����5MWELTCHEMIKALIEN
RELEVANTE�$ATENBANKEN�DER�#HEMIE
�5MWELT
'RUPPE
UND�DEREN�"EWERTUNGSZIFFERN

.R� .AME !KR� 5- 50 +/6% !. )$ #4 #% )0 0% !2 15 G

�� !.!"34 !.! � � � � � � � � � � � � ��
�� !0),)4 !0) � � � � � � � � � � � � ��
�� #! #!3 � � � � � � � � � � � � ��
�� #!" #!" � � � � � � � � � � � � ��
�� #!0,53 #!0 � � � � � � � 
 � 
 � � 

�� #!02%6)%73 #!2 � � � � � � 
 
 
 
 � � 

�� #"." #". � � � � � � � � � � � � ��
�� #%. #%. � � � � � � � � � � � � ��
�� #). #). � � � � � � � � � � � � ��
�� #*!#3 #*! � � � � � � � � � � � � ��
�� #/-0%.$%8 #/- � � � � � � � � � � � � ��
�� #3." #3. � � � � � � � � � � � � ��
�� (3$" (3$ � � � � � � � � � 
 � � 

�� )0! )0! � � � � � � � � � � � � ��
�� *)34
% *)3 � � � � � � � � � � � � ��
�� .4)3 .4) � � � � � � � � � � � � ��
�� 0!0%2#(%- 0!0 � � � � � � � � � � � � ��
�� 0)2! 0)2 � � � � � � � � � � � � ��
�� 02/-4 02/ � � � � � � � � � � � � ��
�� 3#)3%!2#( 3#) � � � � � � � � � � � � ��
�� 4/8,).% 4/8 � � � � � � � � � � � � ��
!BK¼RZUNGEN�SIEHE�!BK¼RZUNGSVERZEICHNIS

$IE����AUSGEW¤HLTEN�$ATENBANKEN�WERDEN�ZUN¤CHST�WIE�DER�MIT�ALLEN����"EWERTUNGSKRITERIEN
UND�DANN�GETRENNT�MIT�DEN�VIER�ALLGEMEINEN�BZW��ACHT�INHALTLICHEN�EINER�"EWERTUNG�UNTERZOGEN�
$IE�ALLGEMEINEN�!NGABEN�DER�DREI�!NS¤TZE�SIND�IM�!NHANG�#���AUFGEF¼HRT�
$IE�'RUPPE���D�H�� DIE�5MWELTCHEMIKALIEN
RELEVANTEN�$ATENBANKEN��DIE� SOWOHL� DER�#HEMIE

ALS�AUCH�DER�5MWELT
'RUPPE�ANGEH¶REN��VERF¼GT�NUR�¼BER�TEXTBASIERTE�$ATENBANKEN�



������(ASSE
$IAGRAMME�F¼R�DIE�AUSGEW¤HLTEN�'RUPPEN�AN�$ATENQUELLEN ���

!BBILDUNG�����(ASSE
$IAGRAMM�'RUPPE����/NLINE�$ATENBANKEN����
"EWERTUNGSKRITERIEN

!BBILDUNG�����(ASSE
$IAGRAMM�'RUPPE����/NLINE�$ATENBANKEN����ALLGEMEINE
"EWERTUNGSKRITERIEN



������(ASSE
$IAGRAMME�F¼R�DIE�AUSGEW¤HLTEN�'RUPPEN�AN�$ATENQUELLEN ���

!BBILDUNG�����(ASSE
$IAGRAMM�'RUPPE����/NLINE�$ATENBANKEN����INHALTLICHE
"EWERTUNGSKRITERIEN

!M�UN¼BERSICHTLICHSTEN� IST� DAS�(ASSE
$IAGRAMM��������DAS� SOWOHL�DIE� ALLGEMEINEN� ALS� AUCH
DIE�INHALTLICHEN�"EWERTUNGSKRITERIEN�BER¼CKSICHTIGT��$AS�$IAGRAMM�VERF¼GT�NUR�¼BER�ZWEI�%BE

NEN�UND�IST�MIT����$ATENBANKEN�IN�DER�BREITESTEN�%BENE�ALS�SEHR��BREIT��ANZUSEHEN��%S�SIND�BEI
DIESEM�!NSATZ� NUR� ZWEI�6ERGLEICHBARKEITEN� ZU� VERZEICHNEN��$AR¼BER� HINAUS� SIND� ��� VON� ��
$ATENBANKEN� ISOLIERTE� /BJEKTE�� $AS� (ASSE
$IAGRAMM� DER� INHALTLICHEN� "EWERTUNGSKRITERIEN
VERF¼GT�WIE�DAS�$IAGRAMM�MIT�DEN����"EWERTUNGSKRITERIEN�¼BER�ZWEI�%BENEN��JEDOCH�SIND�NUR
SIEBEN�/BJEKTE�ANSTELLE�VON����IN�DER�BREITESTEN�%BENE�ANZUTREFFEN��%BENSO�HAT�SICH�DIE�!NZAHL
DER�ISOLIERTEN�/BJEKTE�VON����AUF����VERRINGERT��$IE�!NZAHL�DER�6ERGLEICHBARKEITEN�HAT�ZUGE

NOMMEN��$AMIT� IST� DAS�$IAGRAMM��WELCHES�NUR�DIE� INHALTLICHEN�"EWERTUNGSKRITERIEN�BER¼CK

SICHTIGT�� INTERPRETIERBARER�UND�AUSSAGEKR¤FTIGER�ALS�DASJENIGE�MIT�ALLEN����"EWERTUNGSKRITERIEN�
$AS�$IAGRAMM�DER�VIER�ALLGEMEINEN�"EWERTUNGSKRITERIEN�IST�MIT�EINER�!NZAHL�VON�VIER�%BENEN
UND� SIEBEN�/BJEKTEN� IN� DER� BREITESTEN�%BENE� AUSGEWOGENER� ALS� DIE� BEIDEN� OBEN� DISKUTIERTEN
$IAGRAMME��!UCH�LIEGEN�HIER�NUR�ZWEI�ISOLIERTE�/BJEKTE�VOR��UND�DIE�!NZAHL�DER�6ERGLEICHBAR

KEITEN�HAT�SICH�AUF�����VERGR¶�ERT��!US�DIESEM�$IAGRAMM�DER�'RUPPE���LASSEN�SICH�SOMIT�DIE
MEISTEN�3CHL¼SSE�ZIEHEN�

������(ASSE
$IAGRAMME�F¼R�#$
2/-S

��������4EXTBASIERTE�#$
2/-S�DES�#HEMIE
3PEZIALGEBIETES��'RUPPE��	

)N�DER�FOLGENDEN�4ABELLE����WERDEN����TEXTBASIERTE�#$
2/-S�MIT�DER�"EZEICHNUNG�DER�#$

2/-�UND�DEREN�"EWERTUNGSZIFFERN�AUFGEF¼HRT��$AR¼BER�HINAUS�WIRD�DAS�IN�+APITEL�����EINGE

F¼HRTE�'ESAMTMA��Γ�AUFGELISTET�



������(ASSE
$IAGRAMME�F¼R�DIE�AUSGEW¤HLTEN�'RUPPEN�AN�$ATENQUELLEN ���

4ABELLE�����4EXTBASIERTE�#$
2/-S�DES�#HEMIE
3PEZIALGEBIETES�UND�DEREN
"EWERTUNGSZIFFERN

.R� #$
2/- !KR� 5- 50 +/ 6% !. )$ )0 !2 15 G

�� !NALYTICAL�!BSTRACTS !.! � � � � � � � � � ��
�� !34) !34 � � � � � � � � � ��
�� "IOLOGICAL�!BSTRACTS ")/ � � � � � � � � � ��
�� #!3URVEYOR�#ANCER #!# � � � � � � � � � ��
�� #!3URVEYOR�&OOD #!& � � � � � � � � � ��
�� #!3URVEYOR�(AZ��-AT� #!( � � � � � � � � � ��
�� #"." #". � � � � � � � � � ��
�� #%!"! #%! � � � � � � � � � ��
�� #$
2�-00 #$2 � � � � � � � � � ��
�� $ISSERTATION�!BSTRACTS $)3 � � � � � � � � � ��
�� %I�#(%-�$ISC %)# � � � � � � � � � ��
�� %I�#OMPENDEX�0LUS %#0 � � � � � � � � � ��
�� %I�4ECH�)NDEX %4) � � � � � � � � � ��
�� %-"!3%
#$�0OLL4OX %-" � � � � � � � � � ��
�� %NVIRONMENTAL�#HEMISTRY %#( � � � � � � � � � ��
�� 'ENERAL�3CIENCE�!BSTRACTS '3! � � � � � � � � � ��
�� )!2#ANCER�$ISK )!2 � � � � � � � � � ��
�� +IRK
/THMER +)2 � � � � � � � � � ��
�� .4)3 .4) � � � � � � � � � ��
�� /3(
#$ /#$ � � � � � � � � � ��
�� /3(
/&&3(/2%�BUNDLE /// � � � � � � � � � ��
�� /3(
2/- /32 � � � � � � � � � ��
�� /(3�).4%2$!4! /)$ � � � � � � � � � ��
�� 0OL4OX�)��.,-��#3!��)&)3 0/. � � � � � � � � � ��
�� 4/8,).%�ON�30 4/8 � � � � � � � � � ��
�� 4/8,).%�0LUS 4/0 � � � � � � � � � ��

!BK¼RZUNGEN�SIEHE�!BK¼RZUNGSVERZEICHNIS

7IE�SCHON�BEI�DEN�/NLINE�$ATENBANKEN�AUSGEF¼HRT��WERDEN�AUCH�BEI�DEN�#$
2/-S�DREI�!N

S¤TZE�DISKUTIERT��$IE����CHEMIERELEVANTEN�TEXTBASIERTEN�#$
2/-S�WERDEN�MIT�DEN�ALLGEMEINEN
UND�INHALTLICHEN�"EWERTUNGSKRITERIEN�GEMEINSAM�ANALYSIERT�UND�DANN�GETRENNT�MIT�DEN�VIER�ALL

GEMEINEN�BZW��MIT�DEN� F¼NF� INHALTLICHEN�+RITERIEN�EINER�"EWERTUNG�UNTERZOGEN��$IE� TABELLARI

SCHE�!USWERTUNG�IST� IM�!NHANG�#���AUFGEF¼HRT��%S�TRETEN�IN�ALLEN�DREI�!NS¤TZEN�NICHT
TRIVIALE
�QUIVALENZKLASSEN�UND�ISOLIERTE�/BJEKTE�AUF��"EI�DER�"ETRACHTUNG�ALLER�NEUN�"EWERTUNGSKRITE

RIEN�SOWIE�BEI�DEN�ALLGEMEINEN�"EWERTUNGSKRITERIEN�SIND�ISOLIERTE�(IERARCHIEN�ZU�VERZEICHNEN�
(IER� IST�DIE�!NZAHL�DER�%BENEN�GLEICH�DER�!NZAHL�DER�%LEMENTE� IN�DER�BREITESTEN�%BENE��!M
¼BERSICHTLICHSTEN� IST� DAS� (ASSE
$IAGRAMM��WELCHES� DIE� F¼NF� INHALTLICHEN� "EWERTUNGSKRITERIEN
BER¼CKSICHTIGT�



������(ASSE
$IAGRAMME�F¼R�DIE�AUSGEW¤HLTEN�'RUPPEN�AN�$ATENQUELLEN ���

NICHT
TRIVIALE��QUIVALENZKLASSE��[#!#�#!&]

!BBILDUNG�����(ASSE
$IAGRAMM�'RUPPE����#$
2/-S����"EWERTUNGSKRITERIEN

NICHT
TRIVIALE��QUIVALENZKLASSE��[#!#�#!&�#!(]

!BBILDUNG�����(ASSE
$IAGRAMM�'RUPPE����#$
2/-S����ALLGEMEINE
"EWERTUNGSKRITERIEN



������(ASSE
$IAGRAMME�F¼R�DIE�AUSGEW¤HLTEN�'RUPPEN�AN�$ATENQUELLEN ���

NICHT
TRIVIALE��QUIVALENZKLASSEN��[#!#�#!&]��[$)3�%)#]

!BBILDUNG�����(ASSE
$IAGRAMM�'RUPPE����#$
2/-S����INHALTLICHE
"EWERTUNGSKRITERIEN

��������&AKTENBASIERTE�#$
2/-S�DES�#HEMIE
3PEZIALGEBIETES��'RUPPE��	

)N�DER�4ABELLE����DIE�"EWERTUNGSZIFFERN�ZU�NEUN�"EWERTUNGSKRITERIEN�F¼R����FAKTENBASIERTE�UND
INTEGRIERTE�#$
2/-S�MIT�DER�"EZEICHNUNG�UND�!BK¼RZUNG�DER�#$
2/-�AUFGEF¼HRT�

4ABELLE�����&AKTENBASIERTE�UND�INTEGRIERTE�#$
2/-S�DES�#HEMIE
3PEZIALGEBIETES�UND
DEREN�"EWERTUNGSZIFFERN

.R #$
2/- !KK� 5- 50 +/ 6% !. )$ )0 !2 15 G

�� #!.$!4! #!. � � � � � � � � � ��
�� #(%-
"!.+ #(" � � � � � � � � � ��
�� #HEM2EACT��� #2� � � � � � � � � � ��
�� #HEM2EACT��� #2� � � � � � � � � � ��
�� #(%-�3OURCE #(3 � � � � � � � � � ��
�� #URRENT�&ACTS #52 � � � � � � � � � ��
�� $ICTIONARY�OF�$RUGS $)$ � � � � � � � � � ��
�� $ICTIONARY�OF�.ATURAL�0RO $). � � � � � � � � � ��
�� $ICTIONARY�OF�/RG��#OMP� $/# � � � � � � � � � ��
�� %).%#3
0LUS %). � � � � � � � � � ��
�� 'EFAHRGUT
#$
2/- '%& � � � � � � � � � ��
�� 'IFTLISTE ')& � � � � � � � � � ��
�� -3$3 -3$ � � � � � � � � � ��
�� .)/3(4)#�$)$3 .)/ � � � � � � � � � ��



������(ASSE
$IAGRAMME�F¼R�DIE�AUSGEW¤HLTEN�'RUPPEN�AN�$ATENQUELLEN ���

�� 0%34
"!.+ 0%3 � � � � � � � � � ��
�� 24%#3 24% � � � � � � � � � ��
�� 3AX��(AWLEY 3!( � � � � � � � � � ��
�� 3)'%$! 3)' � � � � � � � � � ��
�� 3/2"% 3/2 � � � � � � � � � ��

!BK¼RZUNGEN�SIEHE�!BK¼RZUNGSVERZEICHNIS

����������!LLGEMEINE�UND�INHALTLICHE�"EWERTUNGSKRITERIEN

$IE�)NTERPRETATION�KANN�DEM�(ASSE
$IAGRAMM�UND�DER�4ABELLE�����3PALTE���ENTNOMMEN�WER

DEN�

4ABELLE�����!USWERTUNG�DER�(ASSE
$IAGRAMME�ZU�'RUPPE����#$
2/-S

)"ALL�INH�&ALL�� )"ALL�&ALL�� )"INH�&ALL��
!NZAHL�DER�"EWER

TUNGSKRITERIEN

� � �

!NZAHL�DER�%BENEN � � �
%LEMENTE�IN�DER
BREITESTEN�%BENE

�� � �

MAXIMALE�/BJEKTE ����[#2�]��[#(3]�
[#52]��[$)$]�
[$/#]�[%).]��[')&]
�[.)/]���[24%]��[3)']

���[')&]��[24%] ���[#(3]��[$)$]�
[$/#]��[.)/]�
[3)']

MAXIMALE�/BJEKTE
�OHNE�ISOLIERTE�/B

JEKTE	

�����[#2�]��[#(3]�
[$)$]��[$/#]��')&]
�[.)/]��[24%]

S�O� ���[#(3]��[$)$]�
[$/#]��[.)/]

MINIMALE�/BJEKTE ����[#("]��[#2�]�
[#52]��[$).]��[%).]�
['%&]��[-3$]��[0%3]
��[3!(]��[3)']��[3/2]

���[$).]��['%&]�
[3)']��[3/2]

���[$).]��[%).]�
[')&�3/2]�
[-3$]��[0%3]�
[3!(]��[3)']

MINIMALE�/BJEKTE
�OHNE�ISOLIERTE�/B

JEKTE	

���[#("]��[#2�]�
[$).]��['%&]��[-3$]�
[0%3]��[3!(]��[3/2]

S�O� ���[$).]��[%).]�
[')&�3/2]�
[-3$]��[0%3]�
[3!(]

ISOLIERTE�/BJEKTE [#52]��[%).]��[3)'] 
 [3)']
ISOLIERTE�(IERARCHIEN � 
 

�QUIVALENZKLASSEN �� �� ��
NICHT
TRIVIALE��QUI

VALENZKLASSEN


 ���[#!.�.)/]�
[#(3�-3$]

���[#2��#2�]�
[')&�3/2]

6ERGLEICHBARKEITEN
6�.	

�� �� ��

5NVERGLEICHBARKEI

TEN�5�.	

��� ��� ���

$
-ATRIX�DER�MAXI

MALEN�/BJEKTE
�!USWERTUNG	

#2������#(3�����$)$����
$/#����')&�����.)/����
24%���

')&�����24%���� #(3�����$)$����
$/#�����.)/���

7
-ATRIX�DER�MA

XIMALEN�/BJEKTE
�!USWERTUNG	

5-�����50�����+/����
6%�����!.�����)$�����)0�
���!2������15���

5-������50�����
+/������6%����

!.�����)$�����)0����
!2������15���

!BK¼RZUNGEN�SIEHE�!BK¼RZUNGSVERZEICHNIS

"ETRACHTET� WIRD� ZUN¤CHST� DAS� (ASSE
$IAGRAMM�� WELCHES� ALLE� NEUN� "EWERTUNGSKRITERIEN� GE

MEINSAM� DARSTELLT� �SIEHE� AUCH� ��� 3PALTE� DER�4ABELLE� ��	��7IE� AUS� DEM�(ASSE
$IAGRAMM� DER
!BBILDUNG����ABGELESEN�WERDEN�KANN��GIBT�ES�VIELE�MAXIMALE�UND�MINIMALE�/BJEKTE��DIE�:AHL
DER�5NVERGLEICHBARKEITEN� IST�GRO��W¤HREND�DIE�!NZAHL�DER�6ERGLEICHBARKEITEN�GERING� IST��$IE
#$
2/-S�#HEM2EACT����UND�#HEM2EACT����BILDEN�BEI�DER�"ETRACHTUNG�DER�INHALTLICHEN�"E

WERTUNGSKRITERIEN�EINE��QUIVALENZKLASSE��"EIDE�#$
2/-S�UNTERSCHEIDEN�SICH�NUR� IN�DEN�+O




������(ASSE
$IAGRAMME�F¼R�DIE�AUSGEW¤HLTEN�'RUPPEN�AN�$ATENQUELLEN ���

STEN��$IE�BEIDEN�2EAKTIONSDATENBANKEN�WERDEN�AUCH�IN�EINEM�DIE�%NTWICKLUNG�DIESES�4YPS�VON
$ATENBANKEN� IN� DEN� VERGANGENEN� *AHREN� ZUSAMMENFASSENDEN� !RTIKEL� BESCHRIEBEN� ;(AYWARD
����=���#HEM2EACT�����UMFA�T��������2EAKTIONEN�UND��#HEM2EACT������������2EAKTIONEN�
$A�DAS�VORLIEGENDE�%INSTUFUNGSVERFAHREN�NICHT� AUF�2EAKTIONEN� SONDERN� AUF�#HEMIKALIEN� UND
DEREN� )NFORMATIONSPARAMETER� ZUGESCHNITTEN� IST�� WIRD� DIESE� 5NTERSCHEIDUNG� NICHT� ERFA�T�� $IE
#$
2/-�#52� �"EILSTEIN�#URRENT� &ACTS� IN�#HEMISTRY	�� AUF� DEREN� 3TRUKTUR� UND� )NHALTE� AUS

F¼HRLICH�VON�7ARR�EINGEGANGEN�WIRD�;7ARR�����=��VERF¼GT�¼BER�CHEMISCHE�3TRUKTUREN��NUMERI

SCHE�$ATEN�SOWIE�BIBLIOGRAPHISCHE�(INWEISE�ZU�CA����������6ERBINDUNGEN��$IE�#$
2/-�ENT

H¤LT�JEDOCH�NUR�)NFORMATIONEN�¼BER�DEN�AKTUELLSTEN����MONATIGEN�$ATENBESTAND��SIE�IST�NUR�AUF
DIESEM�-EDIUM�ERH¤LTLICH��!UCH�VERF¼GT�#52�NUR�¼BER�WENIGE�UMWELTRELEVANTE�)NFORMATIONS

PARAMETER�� !US� DEM� 'ESAGTEN� FOLGT�� DA�� DIESE� #$
2/-� IN� VIELEN� )NFORMATIONSPARAMETERN
DEUTLICH�BESSER�� IN� ANDEREN� JEDOCH�NIEDRIGER� EINGESTUFT�WIRD� ALS�DIE� ANDEREN�#$
2/-S��$IES
BEGR¼NDET�DIE��)SOLIERTHEIT��DES�/BJEKTES�IM�(ASSE
$IAGRAMM�MIT�ALLEN�NEUN�"EWERTUNGSKRITE

RIEN�

!BBILDUNG�����(ASSE
$IAGRAMM�'RUPPE����#$
2/-S����"EWERTUNGSKRITERIEN

!LS�STRUKTURELLE�"ESONDERHEIT�IST�DIE�4ATSACHE�ZU�VERMERKEN��DA��ES�VIER�ISOLIERTE�NICHT
TRIVIALE
(IERARCHIEN�GIBT��$AS�HEI�T�� ES� EXISTIEREN� INSGESAMT� EIN� �ZENTRALES��(ASSE
$IAGRAMM� AUF� DER
RECHTEN�3EITE���	�UND�DREI��.EBENDIAGRAMME��������	�AUF�DER�LINKEN�3EITE��%S�L¤�T�SICH�ZEIGEN�
DA�� EINE� SPEZIELLE� $ATENSTRUKTUR� HIERF¼R� VERANTWORTLICH� IST�� $IE� "EWERTUNGSKRITERIEN� )$
�)DENTIFIKATIONSMERKMALE	�UND�!2� �!RT��!NWENDUNG�DER�#HEMIKALIEN	� F¼HREN� ZUM�!UFTRETEN
DIESER�(IERARCHIEN��$IE�#$
2/-S�AUF�DER�LINKEN�3EITE�DES�(ASSE
$IAGRAMMS�������	�VERF¼GEN
¼BER�)$�����UND�!2������W¤HREND�ALLE�/BJEKTE�DER�RECHTEN�(IERARCHIE���	�7ERTE�F¼R�)$�≤���UND
!2�≥���AUFWEISEN�
!2��)$�SIND�JEDOCH�NICHT�DAS�+RITERIUMSPAAR��DAS�DIE�(IERARCHIE�AUF�DER�RECHTEN�3EITE�DES�$IA

GRAMMS���	�VON�DER�(IERARCHIE��GEBILDET�AUS�DEN�/BJEKTEN�$)$
$).���	��TRENNT�
$IE�"EWERTUNGSKRITERIEN�+/��50�TRENNEN�ZWAR�$)$�VON�#("�UND�3!(�UND�$).�VON�3!(�
ABER�NICHT�$).�VON�#("��5NTER�DEM�"EGRIFF��TRENNEN��VERSTEHT�MAN�!USPR¤GUNGEN��DIE�GEWIS

SEN�/BJEKTEN�GEMEIN�SIND��ANDEREN�JEDOCH�NICHT�

#2�

%).#52 3)'

-3$'%&

#(3.)/

#!.

3/2

')&

3!(#("

24%

$).#2�

$/# $)$

0%3

� �� �



������(ASSE
$IAGRAMME�F¼R�DIE�AUSGEW¤HLTEN�'RUPPEN�AN�$ATENQUELLEN ���

:WEI�GETRENNTE�(IERARCHIEN�K¶NNEN��M¼SSEN�ABER�NICHT�AUF�'EMEINSAMKEITEN�VON�$ATENSTRUK

TUREN�ZUR¼CKZUF¼HREN�SEIN�
"ETRACHTET�MAN�DAS�$IAGRAMM��WELCHES�DIE�MEISTEN�/BJEKTE�EINSCHLIE�T��RECHTER�4EIL�DER�!BBIL

DUNG�����ALSO�4EILDIAGRAMM��	��SO�F¤LLT�AUF��DA��ES�/BJEKTE�MIT�EINER�3ONDERSTELLUNGEN�GIBT��%S
HANDELT� SICH�DABEI�UM�/BJEKTE�� DIE� SOG��!RTIKULATIONSPUNKTE� BILDEN��(IER� STELLT� Z�"�� DIE�#$

2/-�.)/�EINEN�SOLCHEN�!RTIKULATIONSPUNKT�DAR��"EIM�7EGLASSEN�DIESES�/BJEKTES�ZERF¤LLT�DAS
(ASSE
$IAGRAMM�ERNEUT�IN�MEHRERE�4EILE�BESTEHEND�AUS�DEN�#$
2/-S�DER�!BBILDUNG����

!BBILDUNG�����(ASSE
$IAGRAMM�INDUZIERT�DURCH�7EGFALL�DES�!RTIKULATIONSPUNKTES�.)/

����������!LLGEMEINE�"EWERTUNGSKRITERIEN

$AS�(ASSE
$IAGRAMM��WELCHES�VIER�ALLGEMEINE�"EWERTUNGSKRITERIEN�BER¼CKSICHTIGT��ZEIGT��DA�
ES�DEUTLICH�¼BERSICHTLICHER� IST�ALS�DASJENIGE�MIT�ALLEN�NEUN�"EWERTUNGSKRITERIEN��(IER� SIND� ALLE
#$
2/-S�IN�EINEM�ZUSAMMENH¤NGENDEN�$IAGRAMM�ANGEORDNET��$IE�:AHL�DER�VERGLEICHBAREN
#$
2/-S�BETR¤GT�����SIEHE�4ABELLE��������3PALTE	�

NICHT
TRIVIALE��QUIVALENZKLASSEN��[#!.�.)/]��[#(3�-3$]

!BBILDUNG�����(ASSE
$IAGRAMM�'RUPPE����#$
2/-S����ALLGEMEINE
"EWERTUNGSKRITERIEN

')& #!.

3/2 0%3 '%&-3$

#(3



������(ASSE
$IAGRAMME�F¼R�DIE�AUSGEW¤HLTEN�'RUPPEN�AN�$ATENQUELLEN ���

����������)NHALTLICHE�"EWERTUNGSKRITERIEN

3TRUKTURELLE�"ESONDERHEITEN�WEIST�AUCH�DAS�(ASSE
$IAGRAMM�DER�F¼NF�INHALTLICHEN�"EWERTUNGS

KRITERIEN� AUF� �!BBILDUNG� ���� 4ABELLE� ���� RECHTE� 3PALTE	�� )N� DIESEM�(ASSE
$IAGRAMM� GIBT� ES
KEINE� ISOLIERTEN�(IERARCHIEN�� AUCH� TRITT� NUR� EIN� ISOLIERTES�/BJEKT� AUF��WIE� IN�!BBILDUNG� ��� ZU
ERKENNEN�IST�

NICHT
TRIVIALE��QUIVALENZKLASSEN��[#2��#2�]��[')&�3/2]
!BBILDUNG�����(ASSE
$IAGRAMM�'RUPPE����#$
2/-S����INHALTLICHE�"EWERTUNGSKRITE


RIEN

)N�DIESEM�$IAGRAMM�SIND�.)/�UND�$)$�!RTIKULATIONSPUNKTE��"EIM�7EGFALL�VON�$)$�ENTSTEHEN
FOLGENDE�4EILDIAGRAMME�

!BBILDUNG�����4EILDIAGRAMME�DER�'RUPPE���#$
2/-S��INHALTLICHE
"EWERTUNGSKRITERIEN

#("

$/#

%).

#2� 24%

3!(

#52

0%3

-3$#!.'%&

#(3.)/

$). 3)'')&



������(ASSE
$IAGRAMME�F¼R�DIE�AUSGEW¤HLTEN�'RUPPEN�AN�$ATENQUELLEN ���

$IE�$ATENSTRUKTUR�IM�LINKEN�4EILDIAGRAMM�UNTERSCHEIDET�SICH�VON�DERJENIGEN� IM�RECHTEN�4EIL

DIAGRAMM�� $IE� &INDUNG� DIESER� SPEZIELLEN� $ATENSTRUKTUR� WIRD� DURCH� DAS� 6ORHANDENSEIN� VON
!RTIKULATIONSPUNKTEN�� IN� DIESEM� "EISPIEL� DEM� !RTIKULATIONSPUNKT� $)$�� DURCH� DEN� DAS� $IA

GRAMM�IN�ZWEI�(IERARCHIEN�GETEILT�WIRD��MOTIVIERT��$AS�"EWERTUNGSKRITERIUM�!2��!RT��!NWEN

DUNG�DER�#HEMIKALIEN	�IST�AUSSCHLAGGEBEND�F¼R�DIESE�3TRUKTUR�DES�$IAGRAMMS��)M�LINKEN�$IA

GRAMM� IST� !2� ≤� �� UND� IM� RECHTEN� 4EIL� IST� !2� ≥� ��� $AR¼BER� HINAUS� HAT� DAS� +RITERIUM� )$
�)DENTIFIKATIONSMERKMALE	�EINEN�%INFLU��AUF�DIESE�3TRUKTUR�DES�(ASSE
$IAGRAMMS��)N�DEM�LIN

KEN�$IAGRAMM�HAT�)$�GRO�E�7ERTE��W¤HREND�ES�IM�RECHTEN�$IAGRAMM�KLEINE�7ERTE�AUFWEIST�

����������'EGEN¼BERSTELLUNG�EINZELNER�#$
2/-S�IM�(ASSE
$IAGRAMM�MIT�DEM
'ESAMTMA��G

!US�4ABELLE����IST�DER�)NTERVALL�F¼R�DIE�Γ
7ERTE�ABZULESEN�
���≤�Γ�≤����
$IE�6ERTEILUNG�DER�Γ
7ERTE�AUF�DIE�!NZAHL�DER�#$
2/-S�IST�IN�!BBILDUNG����DARGESTELLT�

!NZAHL�DER�#$
2/-S

������������������	������������������������	��������������������������	�������������������������	

!BBILDUNG� ���� 6ERTEILUNG� DER�G
7ERTE� AUF� ��� FAKTENBASIERTE� #$
2/-S� DES� #HEMIE

3PEZIALGEBIETES

$A�DAS�)NTERVALL�BEI�DIESER�'RUPPE�NUR����BETR¤GT��WERDEN�HIER�NUR�VIER�GLEICHGRO�E�!GGREGA

TIONSKLASSEN�GEBILDET�
"EI�DIESER�'RUPPE�GIBT�ES�Γ
¤QUIVALENTE�/BJEKTE��Z�"��#52�UND�.)/�ODER�$/#�UND�24%��)N
DIESEN�"EISPIELEN� ZEIGT�DIE�(ASSE
$IAGRAMM
4ECHNIK�DEUTLICHE�5NTERSCHIEDE�DER�BEIDEN�#$

2/-S�#52�UND�.)/�MIT�GLEICHEN�Γ
7ERTEN��3O�IST�#52�BEISPIELSWEISE�IN�DEN�"EWERTUNGS

KRITERIEN�)$�UND�15�H¶HER�EINGESTUFT�ALS�.)/��!UF�DER�ANDEREN�3EITE�IST�.)/�BESSER�BEWERTET
ALS�#52�IN�DEN�"EWERTUNGSKRITERIEN�6%��)0�UND�!2�
"EI� DER� 'EGEN¼BERSTELLUNG� DER� H¶CHSTEN� !GGREGATIONSKLASSE� ��	�� DIE� DIE� #$
2/-S� #52�
$)$��$/#��.)/�UND�24%�UMFA�T��MIT�DEN�MAXIMALEN�/BJEKTEN�#2���#(3��$)$��$/#��')&�
.)/�UND�24%� LIEGT� AUCH�WIEDER� EINE�GEWISSE��BEREINSTIMMUNG�VOR��#52� IST� � EIN� ISOLIERTES

��
�� ��
�� ��
�� ��
��
�

�

�

�

�

�

�

G
7ERTE



������(ASSE
$IAGRAMME�F¼R�DIE�AUSGEW¤HLTEN�'RUPPEN�AN�$ATENQUELLEN ���

/BJEKT�IN�DER�(ASSE
$IAGRAMM
4ECHNIK��D�H��ES�KANN�ENTWEDER�DEN�MAXIMALEN�ODER�DEN�MINI

MALEN� /BJEKTEN� ZUGERECHNET� WERDEN�� $IE� -AXIMALEN� #2�� UND� #(3� LIEGEN� IN� DER� ZWEIT

H¶CHSTEN�!GGREGATIONSSTUFE��W¤HREND�')&�SOGAR�EINEN�NIEDRIGEN�Γ
7ERT�AUFWEIST�
)N�DER�UNTERSTEN�!GGREGATIONKLASSE�SIND�'%&��3)'�UND�3/2�AUFGEF¼HRT��6ERGLEICHT�MAN�DIESE
MIT�DEN�ACHT�-INIMALE�#("��#2���$).��'%&��-3$��0%3��3!(�UND�3/2��SO�FALLEN�DEUTLICHE
5NTERSCHIEDE�ZWISCHEN�DEN�GROBEN�Γ
7ERTEN�UND�DEM�SPEZIFISCHEREN�(ASSE
$IAGRAMM
4ECH

NIK�6ERFAHREN�AUF��3)'�IST�EIN�ISOLIERTES�/BJEKT�IM�(ASSE
$IAGRAMM��#("��#2��UND�0%3�SIND
IN�DER�!GGREGATIONSSTUFE����D�H��SIE�HABEN�EINEN�HOHEN�Γ
7ERT��$).��-3$��3!(�SIND� IN�DER
3TUFE���	�

����������"EWERTUNGSKRITERIEN�UND�DEREN�!USPR¤GUNGSMENGEN��'RUPPE����#$
2/-S	

7IE�AUCH�BEI�DEN�VORANGEGANGENEN�'RUPPEN�AN�/NLINE�$ATENBANKEN�WERDEN�HIER�DIE�"EWER

TUNGSKRITERIEN�ANALYSIERT��$IE�%RGEBNISSE�SIND�IN�4ABELLE����ZUSAMMENFASSEND�DARGESTELLT�

4ABELLE�����!USPR¤GUNGSMENGEN�DER�EINZELNEN�"EWERTUNGSKRITERIEN�DER�'RUPPE����#$

2/-S�����/BJEKTE����"EWERTUNGSKRITERIEN

"7+�"7: 5- 50 +/ 6% !. )$ )0 !2 15
� � � � � � � � � �
� � � � �� � � � � �
� � � � � � � � � �
� � � � � � � � � �
� � � � � � � � � �
� �� � � � � � � � �
-7 ���� ���� ���� ���� ���� ���� ���� ���� ����
-% � � � � � � � � �
34$%6 ����� ����� ����� ����� ����� ����� ����� ����� �����
)I ���� ���� ���� ���� ���� ���� ���� ���� ����
5I � � � � � � � � �

%RL¤UTERUNGEN�SIEHE�4ABELLE����IN�+APITEL������������!BK¼RZUNGEN�SIEHE�!BK¼RZUNGSVERZEICHNIS

$ER�5MFANGSINDEX�REICHT�VON�DREI�BIS�F¼NF��D�H��ES�GIBT�BEI�DER�'RUPPE���KEIN�+RITERIUM��WEL

CHES�¼BER�DIE�VOLLST¤NDIGE�!USPR¤GUNGSMENGE�VON�SECHS�:IFFERN�VERF¼GT��!LS�SEHR�GUT�IN�BEZUG
AUF� DIE� 6ERTEILUNG� IST� DAS� "EWERTUNGSKRITERIUM�15� ANZUSEHEN�� $AS� WIRD� SOWOHL� DURCH� DIE
BEIDEN�)NDIZES��DEN�5MFANGSINDEX�UND�DEN�3HANNON
)NDEX�ALS�AUCH�DURCH�DEN�-ITTELWERT�UND
-EDIAN��DIE�FAST�¼BEREINSTIMMEN��BELEGT��15��6ALIDIT¤T�'¼TE�DER�#$
2/-	�HAT�ALSO�EINE�!US

PR¤GUNGSMENGE�VON�[���������]��D�H���DA��VIELE�DER�BETRACHTETEN�#$
2/-S�EVALUIERTE�$ATEN
ENTHALTEN��'UT�VERTEILT� SIND�DIE�+RITERIEN�+/�UND� )$��$IE�+OSTEN� DER�#$
2/-�WERDEN�MIT
EINER�!USPR¤GUNGSMENGE�VON�[���������]��WOBEI�DIE�GUTEN�"EWERTUNGSZIFFERN�H¤UFIG�VERGEBEN
WERDEN��ALS� INSGESAMT�POSITIV�GESEHEN��#$
2/-S�SIND�ZUM�GRO�EN�4EIL�PREISWERT�ZU� ERWER

BEN��$AS�"EWERTUNGSKRITERIUM�)$��)DENTIFIKATIONSMERKMALE	�HAT�EINE�!USPR¤GUNGSMENGE�VON
[���������]��$IE�"EWERTUNGSZIFFER���WIRD�NICHT�VERGEBEN��$AS�BEDEUTET��DA��ALLE�BETRACHTETEN
#$
2/-S�MINDESTENS�¼BER�DIE�#!3
.UMMER�VERF¼GEN��VIELE�SOGAR�NOCH�WEITERE� )DENTIFIKA

TIONSMERKMALE�BESITZEN�UND�SOGAR�EINE�GRO�E�!NZAHL�¼BER� SUCHBARE�3TRUKTURFORMELN�VERF¼GT�
(IER�IST�EINE�DEUTLICHE�6ERBESSERUNG�GEGEN¼BER�DER�"ETRACHTUNGEN�DER� FAKTENBASIERTEN�/NLINE
$ATENBANKEN�FESTZUSTELLEN��3CHLECHT�VERTEILT�SIND�DIE�+RITERIEN�50�UND�6%��"EISPIELSWEISE�HAT
DAS�+RITERIUM�50��(¤UFIGKEIT�DER�!KTUALISIERUNG	�IN�DEM�VORLIEGENDEN�!NSATZ�NUR�DIE�!USPR¤




������(ASSE
$IAGRAMME�F¼R�DIE�AUSGEW¤HLTEN�'RUPPEN�AN�$ATENQUELLEN ���

GUNGSMENGE�[�����]��$AS�BEDEUTET��DA��DIESE�!RT�DER�#$
2/-S�NUR�SELTEN�AKTUALISIERT�WIRD�
"EI�DER�6ERF¼GBARKEIT� DER�#$
2/-�BEI� ANDEREN�(OSTS� BZW�� AUF� ANDEREN�-EDIEN� IST� DIE�3I

TUATION�MIT�EINER�!USPR¤GUNGSMENGE�VON�[�����]�ALS�SCHLECHT�ANZUSEHEN��$ARAUS�L¤�T�SICH�DER
3CHLU��ZIEHEN��DA��VIELE�#$
2/-S�AUSSCHLIE�LICH�AUF�DIESEM�$ATENTR¤GER�ERH¤LTLICH�SIND��ALSO
%IGENENTWICKLUNGEN�DARSTELLEN��!2�VERF¼GT�¼BER� ALLE�M¶GLICHEN�VIER�"EWERTUNGSZIFFERN�� D�H��
DA��DIE�!RT��!NWENDUNG�DER�#HEMIKALIEN�BEI�DER�'RUPPE���MIT�EINER�!USPR¤GUNGSMENGE�VON
[�������]�GUT�REPR¤SENTIERT�IST��5-��!.�UND�)0�SIND�MITTELM¤�IG�VERTEILT��"EI�DEN�+RITERIEN�5-
�5MFANG�DER�#$
2/-	�UND�!.��!NZAHL�AN�#HEMIKALIEN	�IST�ZWAR�NUR�EINE�M¤�IGE�6ERTEILUNG
ZU�VERZEICHNEN�� JEDOCH�KOMMEN�DIE�HOHEN�"EWERTUNGSZIFFERN�H¤UFIGER�VOR� ALS� DIE� NIEDRIGEN�
-¤�IG� HINGEGEN� SIND� FAKTENBASIERTE� CHEMIERELEVANTE� #$
2/-S� IM� "EWERTUNGSKRITERIUM� )0
�)NFORMATIONSPARAMETER� F¼R� 5MWELTCHEMIKALIEN	� ANZUSEHEN�� $IESE� !USSAGE� BEZIEHT� SICH� SO

WOHL� AUF�DIE�6ERTEILUNG�ALS� AUCH� AUF�DIE�4ATSACHE��DA��HIER�DIE� NIEDRIGEN�"EWERTUNGSZIFFERN
¶FTER�VORKOMMEN�ALS�DIE�HOHEN�

��������'RUPPE���UND�'RUPPE���DER�#$
2/-S�IM�6ERGLEICH

"EI� DEN� TEXTBASIERTEN� CHEMIERELEVANTEN� #$
2/-S� �'RUPPE� �	� SIND� DIE� "EWERTUNGSKRITERIEN
6%��!.�UND�)0�ALS�GUT�HERAUSGEARBEITET�WORDEN��W¤HRENDEN�50��)$�UND�15�ALS�SCHLECHT�VER

TEILT�IDENTIFIZIERT�WERDEN��SIEHE�!NLAGE�#��	��$EMGEGEN¼BER�SIND�DIE�FAKTENBASIERTEN�CHEMIERE

LEVANTEN�#$
2/-S��'RUPPE��	�GUT�IN�DEN�+RITERIEN�+/��)$��!2�UND�15��SCHLECHT�HINGEGEN�IN
50�UND�6%�
&OLGENDE�GENERELLE�3CHL¼SSE�LASSEN�SICH�DARAUS�ZIEHEN��$IE�CHEMIERELEVANTEN�#$
2/-S�WER

DEN�IN�DER�2EGEL�NICHT�H¤UFIG�AKTUALISIERT��$IE�6ERF¼GBARKEIT�DER�#$
2/-S�BEI�ANDEREN�(OSTS
BZW��AUF�ANDEREN�-EDIEN�IST�BEI�DEN�TEXTBASIERTEN�#$
2/-S�GUT�VERTEILT��BEI�DEN�FAKTENBASIER

TEN�HINGEGEN�SCHLECHT��$IE�!NZAHL�DER�#HEMIKALIEN�IST�GEM¤��6ERTEILUNG�BEI�DEN�TEXTBASIERTEN
#$
2/-S� BESSER��"EI� DER�"ETRACHTUNG� DER� HOHEN�7ERTE� HINGEGEN�� SIND� DIE� FAKTENBASIERTEN
DEN� TEXTBASIERTEN� ¼BERLEGEN�� &AKTENBASIERTE�#$
2/-S� VERF¼GEN� ¼BER� VIELE� %INTR¤GE� BEI� DEN
HOHEN� "EWERTUNGSZIFFERN�� $AS� "EWERTUNGSKRITERIUM� )0� �)NFORMATIONSPARAMETER� F¼R� 5M

WELTCHEMIKALIEN	�IST�BEI�DEN�TEXTBASIERTEN�#$
2/-S�GUT�VERTEILT�UND�AUCH�HOCH�BEWERTET��BEI
DEN� FAKTENBASIERTEN�HINGEGEN�MITTELM¤�IG�VERTEILT�UND�SCHLECHT� BEWERTET�� DA� EINE�4ENDENZ� ZU
DEN� NIEDRIGEN� "EWERTUNGSZIFFERN� HIN� BESTEHT�� $IE� "EWERTUNGSKRITERIEN� )$
�)DENTIFIKATIONSMERKMALE	� UND�15� �6ALIDIT¤T�'¼TE� DER� #$
2/-	� SIND� GEGENL¤UFIG�� D�H�� BEI
DEN�TEXTBASIERTEN�CHEMIERELEVANTEN�#$
2/-S�IST�)$�SCHLECHT�VERTEILT�UND�SCHLECHT�EINGESTUFT�
BEI� DEN� FAKTENBASIERTEN� HINGEGEN� GUT�� "EI� DEM� +RITERIUM� !2� SIND� DIE� FAKTENBASIERTEN� #$

2/-S� EINDEUTIG� BESSER� ALS� DIE� TEXTBASIERTEN�� "EI� DER� 'RUPPE� �� GIBT� ES� VIELE� AUF� BESONDERE
#HEMIKALIEN�SPEZIALISIERTE�#$
2/-S�

��������4EXTBASIERTE�#$
2/-S�DES�5MWELT
3PEZIALGEBIETES��'RUPPE��	

)N�DER�4ABELLE����WERDEN����TEXTBASIERTE�#$
2/-S�AUFGEF¼HRT��%S�HANDELT�SICH�DABEI�UM�DIE
UMFANGREICHSTE�'RUPPE��DIE�BEWERTET�WIRD�



������(ASSE
$IAGRAMME�F¼R�DIE�AUSGEW¤HLTEN�'RUPPEN�AN�$ATENQUELLEN ���

4ABELLE�����4EXTBASIERTE�#$
2/-S�DES�5MWELT
3PEZIALGEBIETES�UND�DEREN
"EWERTUNGSZIFFERN

.R� #$
2/- !KR� 5- 50 +/ 6% !. )$ )0 !2 15 G
�� !'2)#/,!�ON�30 !'2 � � � � � � � � � ��
�� !'2)3 !') � � � � � � � � � ��
�� !'2)3%!2#( !23 � � � � � � � � � ��
�� !3&! !3& � � � � � � � � � ��
�� !34) !34 � � � � � � � � � ��
�� "IOLO���!GRI��)NDEX ")! � � � � � � � � � ��
�� "IOLOGICAL�!BSTRACTS ")/ � � � � � � � � � ��
�� #!"#$ #!" � � � � � � � � � ��
�� #!"0%34#$ #!% � � � � � � � � � ��
�� #!3URVEYOR�(AZ��-AT� #!( � � � � � � � � � ��
�� #!3URVEYOR�0OLLUTION #!6 � � � � � � � � � ��
�� #!3URVEYOR�7ASTE #!7 � � � � � � � � � ��
�� %
#$ %#$ � � � � � � � � � ��
�� %ARTH�3CIENCE�$ISC %3$ � � � � � � � � � ��
�� %#/$)3# %#/ � � � � � � � � � ��
�� %I�#OMPENDEX�0LUS %#$ � � � � � � � � � ��
�� %I�%NERGY���%NVIRON� %)$ � � � � � � � � � ��
�� %-"!3%�#$��0OL4OX %-" � � � � � � � � � ��
�� %NVIRON��#HEMISTRY %#( � � � � � � � � � ��
�� %NVIRONMENTAL�)MPACT %)3 � � � � � � � � � ��
�� %NVIRONMENTAL�-ANAG� %.- � � � � � � � � � ��
�� %4$%�%NERGY�$ATABASE %.% � � � � � � � � � ��
�� 'ENERAL�3CIENCE�!BST� '3! � � � � � � � � � ��
�� '%/"!3% '%" � � � � � � � � � ��
�� 'EO2EF '%/ � � � � � � � � � ��
�� ,!"/2$/# ,!" � � � � � � � � � ��
�� ,IFE3CIENCE�#OLLECTION ,3) � � � � � � � � � ��
�� /#,#�%NVIRONMENT /%, � � � � � � � � � ��
�� /3(
�/&&3(/2% /// � � � � � � � � � ��
�� /3(
2/- /32 � � � � � � � � � ��
�� /(3�).4%2$!4! /)$ � � � � � � � � � ��
�� 0OL4OX)�.,-�#3!��)&) 0/. � � � � � � � � � ��
�� 0OL4OX�)))��#!" 0/# � � � � � � � � � ��
�� 3/),#$ 3/) � � � � � � � � � ��
�� 4/8,).%�ON�30 4/8 � � � � � � � � � ��
�� 4/8,).%�0LUS 4/0 � � � � � � � � � ��
�� 42!.30/24 42! � � � � � � � � � ��
�� 42%%#$ 42% � � � � � � � � � ��
�� 42/0!#���252!, 42/ � � � � � � � � � ��
�� 7ASTE)NFO 7!3 � � � � � � � � � ��
�� 7ATER�2ESOURCES�!BST� 72! � � � � � � � � � ��
�� 7!4%2,)4 74, � � � � � � � � � ��

!BK¼RZUNGEN�SIEHE�!BK¼RZUNGSVERZEICHNIS

$IE�TABELLARISCHE�!USWERTUNG�IST� IM�!NHANG�#���ZU� FINDEN��$IE�$IAGRAMME�DER� TEXTBASIERTEN
UMWELTRELEVANTEN� #$
2/-S� LASSEN� ERKENNEN�� DA�� DIE� INHALTLICHEN� "EWERTUNGSKRITERIEN� ZU
EINEM��SCHMALEN��$IAGRAMM�F¼HREN��DA�DIE�!NZAHL�DER�%BENEN�DEUTLICH�¼BER�DER�!NZAHL�DER
/BJEKTE�IN�DER�BREITESTEN�%BENEN�LIEGEN��!UCH�SIND�DIE�!NZAHL�DER�6ERGLEICHBARKEITEN�UND�DIE
!NZAHL�DER�5NVERGLEICHBARKEITEN�¤HNLICH�UMFANGREICH�



������(ASSE
$IAGRAMME�F¼R�DIE�AUSGEW¤HLTEN�'RUPPEN�AN�$ATENQUELLEN ���

NICHT
TRIVIALE��QUIVALENZKLASSE��['%/�,3)]

!BBILDUNG�����(ASSE
$IAGRAMM�'RUPPE����#$
2/-S����"EWERTUNGSKRITERIEN

NICHT
TRIVIALE��QUIVALENZKLASSEN�SIEHE�!NHANG�#����4ABELLE�#��

!BBILDUNG�����(ASSE
$IAGRAMM�'RUPPE����#$
2/-S����ALLGEMEINE
"EWERTUNGSKRITERIEN



������(ASSE
$IAGRAMME�F¼R�DIE�AUSGEW¤HLTEN�'RUPPEN�AN�$ATENQUELLEN ���

NICHT
TRIVIALE��QUIVALENZKLASSEN�SIEHE�!NHANG�#����4ABELLE�#��

Abbildung 40: Hasse-Diagramm Gruppe 3: CD-ROMs, 5 inhaltliche
Bewertungskriterien
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