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Stand der Technik

Grol3e, nicht interoperable Datenbanken mit
Stoffdaten
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Stand der Technik

Grol3e, nicht interoperable Datenbanken mit
Stoffdaten

Vergleichende Stoffbewertungen sind extrem
aufwandig

Stoffrisiken werden sehr unterschiedlich
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Vorgehen

Kopieren aus Datenbanken in eigene Datenhaltung
wie
Einfache Textdateien
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Vorgehen

Kopieren aus Datenbanken in eigene Datenhaltung
wie
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Datenbanken

Umformatieren, Quelle priufen, Quellenangabe
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Vision

Konvergenz der Stoffbewertungen durch
standardisierte Datenformate (Open Standards)
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transparente Stoffinformationssysteme (Open
Source)

UFT/
@ Universitat Bremen 7;?553
"“3’*"«’5; Effiziente und transparente 6kotoxikologische Risikoanalyse chemischer Stoffe — p.9/17



Praxisbeispiele
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@ Universitat Bremen s
k Effiziente und transparente dkotoxikologische Risikoanalyse chemischer Stoffe — p.10/17



Praxisbeispiele

Semantic Web
Extensible Markup Language XML
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Praxisbeispiele

Semantic Web

Extensible Markup Language XML
Formalisierung von Metadaten (Dublin Core)
Peer to Peer Netzwerke

Open Source Software (Datenbanken,
Verarbeitung von XML)
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Chemical Semantic Web

Umsetzung fur die Chemie durch den "Blue Obelisk"

Chemical Markup Language CML
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Chemical Semantic Web

Umsetzung fur die Chemie durch den "Blue Obelisk"

Chemical Markup Language CML
Internetbasierte Stoffdatenbank NMRShIftDB
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Chemical Semantic Web

Umsetzung fur die Chemie durch den "Blue Obelisk"

Chemical Markup Language CML
Internetbasierte Stoffdatenbank NMRShIftDB
Chemical Development Kit CDK
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Chemical Markup Language CML

<?xm version="1.0"7?7>
<nol ecul e i d="net hanol" xm ns="http://ww.xm -cm . org/schema">
<at omArr ay>
<atom i d="al" el enentType="C"' />
<atom i d="a2" el enent Type="0O" />
</ at omArr ay>
<bondArr ay>
<bond atonRefs2="al a2" order="1"/>
</ bondArray>
</ nmol ecul e>
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Skizze CMLTox

<?xm version="1.0"7?>

<nol ecul e i d="net hanol " />

<experinent type="dose-response relationship" guideline="ISO XXX">
<or gani sm speci es="Scenedesnus vacuol atus" habitat="freshwater">

Strain 211-15, SAG Universitaet Goettingen

</ or gani sne
<exposure type="single application" duration="24 h" />
<endpoi nt type="growth inhibition" paraneter="cell count" />
<drArray unit="ng per L">

0 1.02

0 0.97

5 0.76

</drArray>
<dr Result generator="drfit">
<ED | evel ="50" val ue="12.3" unit="ng per L">
</dRresul t>
</ experi nent >
Sy
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Skizze CMLTrans

<?xm version="1.0"7?>
<nol ecul e i d="net hanol " />
<experinent type="ready biodegradability" guideline="0ECD 301 D'>
<i nocul um type="STP runoff" preconditioning="7 d" | ocation="Seehausen":
<degArray>
0O O
7 4.4
14 7.8

</ degArray>
<degResul t readil yBi odegr adabl e="no" />
</ experi nment >
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Weitere Bausteine

Quellenangaben (BibTexML)
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Weitere Bausteine

Quellenangaben (BibTexML)
Signierung der Daten (gnupg)
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Weitere Bausteine

Quellenangaben (BibTexML)
Signierung der Daten (gnupg)
Verschlisselung (gnupg)
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Weitere Bausteine

Quellenangaben (BibTexML)
Signierung der Daten (gnupg)

Verschlisselung (gnupg)
Automatisierter Datenaustausch (SOAP)
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Anwendungsszenario

Behorde X

A

Anfrage e-mail

\4

Arbeiltsgruppe A
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Anwendungsszenario

automatisierter

Behorde X = > Behorde Y

Austausch
A /
Anfrage e-mail "Abo" fur Stoff i
v /

Arbeiltsgruppe A
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Anwendungsszenario

automatisierter

Behorde X = > Behorde Y

Austausch
A /
Anfrage e-mail "Abo" fur Stoff i
v /

$, €
Arbeitsgruppe A = > Firma «a

Verschlisselte XML-Daten
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Anwendungsszenario

automatisierter

Behorde X = > Behorde Y

Austausch
A /
AG B Anfrage e-mail "Abo" fiir Stoff |
\ _ \ / $, €
Arbeitsgruppe A = > Firma «a
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Verschlisselte XML-Daten
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Anwendungsszenario

automatisierter

Behorde X = > Behorde Y

Austausch
A /
AG B Anfrage e-mail "Abo" fiir Stoff |
\ _ \ / $, €
Arbeitsgruppe A = > Firma «a

Verschlisselte XML-Daten

publizieren \ | extrahieren

Publikationen, Internet
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Zusammenfassung

Ziel ist die Umsetzung des Vorsorgeprinzips im
Sinne einer nachhaltigen Entwicklung

Bewertung von chemischen Stoffen ist sehr

komplex
il
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Zusammenfassung

Ziel ist die Umsetzung des Vorsorgeprinzips im
Sinne einer nachhaltigen Entwicklung

Bewertung von chemischen Stoffen ist sehr
komplex

Konkurrierende Bewertungsmethoden und
-akteure sind notig
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Sinne einer nachhaltigen Entwicklung
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Konkurrierende Bewertungsmethoden und
-akteure sind notig

Konvergenz durch gemeinsame, verlassliche
Datenbasis
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Zusammenfassung

Ziel ist die Umsetzung des Vorsorgeprinzips im
Sinne einer nachhaltigen Entwicklung

Bewertung von chemischen Stoffen ist sehr
komplex

Konkurrierende Bewertungsmethoden und
-akteure sind notig

Konvergenz durch gemeinsame, verlassliche
Datenbasis

= Optimierung der Verfugbarkeit von Informationen
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