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Evaluation

Wert Ausdruck
1 Sehr niedrig
2 Niedrig
3 Eher niedrig
4 Eher hoch
5 Hoch
6 Sehr hoch
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NOP: Datenlage
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NOP: Wirkfaktoren
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Stand der Technik

Große, nicht interoperable Datenbanken mit
Stoffdaten
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Große, nicht interoperable Datenbanken mit
Stoffdaten

Vergleichende Stoffbewertungen sind extrem
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Vorgehen

Kopieren aus Datenbanken in eigene Datenhaltung
wie

Einfache Textdateien

Effiziente und transparente ökotoxikologische Risikoanalyse chemischer Stoffe – p.8/17



Vorgehen

Kopieren aus Datenbanken in eigene Datenhaltung
wie

Einfache Textdateien

Tabellenkalkulation

Effiziente und transparente ökotoxikologische Risikoanalyse chemischer Stoffe – p.8/17



Vorgehen

Kopieren aus Datenbanken in eigene Datenhaltung
wie

Einfache Textdateien

Tabellenkalkulation

Datenbanken

Effiziente und transparente ökotoxikologische Risikoanalyse chemischer Stoffe – p.8/17



Vorgehen
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Vision

Konvergenz der Stoffbewertungen durch

standardisierte Datenformate (Open Standards)
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Praxisbeispiele

Semantic Web
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Chemical Semantic Web

Umsetzung für die Chemie durch den "Blue Obelisk"

Chemical Markup Language CML
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Chemical Markup Language CML

<?xml version="1.0"?>

<molecule id="methanol" xmlns="http://www.xml-cml.org/schema">

<atomArray>

<atom id="a1" elementType="C" />

<atom id="a2" elementType="O" />

</atomArray>

<bondArray>

<bond atomRefs2="a1 a2" order="1"/>

</bondArray>

</molecule>

...
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Skizze CMLTox
<?xml version="1.0"?>

<molecule id="methanol" />

<experiment type="dose-response relationship" guideline="ISO XXX">

<organism species="Scenedesmus vacuolatus" habitat="freshwater">

Strain 211-15, SAG, Universitaet Goettingen

</organism>

<exposure type="single application" duration="24 h" />

<endpoint type="growth inhibition" parameter="cell count" />

<drArray unit="mg per L">

0 1.02

0 0.97

5 0.76

...

</drArray>

<drResult generator="drfit">

<ED level="50" value="12.3" unit="mg per L">

</dRresult>

</experiment>
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Skizze CMLTrans
<?xml version="1.0"?>

<molecule id="methanol" />

<experiment type="ready biodegradability" guideline="OECD 301 D">

<inoculum type="STP runoff" preconditioning="7 d" location="Seehausen">

<degArray>

0 0

7 4.4

14 7.8

...

</degArray>

<degResult readilyBiodegradable="no" />

</experiment>
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Weitere Bausteine

Quellenangaben (BibTexML)
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Anwendungsszenario

Arbeitsgruppe A

Behörde X

Anfrage e-mail
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AG B

Publikationen, Internet

publizieren extrahieren
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Zusammenfassung

Ziel ist die Umsetzung des Vorsorgeprinzips im
Sinne einer nachhaltigen Entwicklung

Bewertung von chemischen Stoffen ist sehr
komplex
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⇒ Optimierung der Verfügbarkeit von Informationen
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