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Fachbeitrag

Die Rechercheplattform PubPharm

The search platform PubPharm

Abstract

The University Library Braunschweig operates the DFG-funded Special-
ised Information Service Pharmacy in close cooperation with the Institute
for Information Systems (IfIS) of the Technische Universitat Braun-
schweig. Central service is the pharmacy-specific research platform
PubPharm (https://www.pubpharm.de/), a discovery system based on
the open source software VuFind. The cooperation with the IfIS results
in the development of innovative search functions. PubPharm offers
functionalities and content tailored to the needs of academic pharma-
ceutical scientists, which could also be of interest and useful for other
life sciences.
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Zusammenfassung

Die Universitatsbibliothek Braunschweig betreut den DFG-geforderten
Fachinformationsdienst (FID) Pharmazie in Kooperation mit dem Institut
fUr Informationssysteme (IfIS) der Technischen Universitat Braunschweig,
Zentraler Dienst ist die pharmaziespezifische Rechercheplattform
PubPharm (https://www.pubpharm.de/), ein auf der Open Source
Software VuFind basierendes Discovery System. Aus der Zusammen-
arbeit mit dem IfIS resultieren innovative Suchfunktionen. PubPharm
enthalt auf die Bedarfe der universitaren pharmazeutischen Wissen-
schaftler*innen zugeschnittene Inhalte und Funktionalitaten, die auch
flr andere Lebenswissenschaften interessant und nutzlich sein kdbnnen.
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Der Fachinformationsdienst
Pharmazie

Die pharmaziespezifische Rechercheplattform PubPharm
(https://www.pubpharm.de/) ist der zentrale Service des
Fachinformationsdienstes (FID) Pharmazie [1]. Dieses
Kooperationsprojekt zwischen der Universitatsbibliothek
Braunschweig und dem Institut fir Informationssysteme
(IfIS) der Technischen Universitat Braunschweig wird seit
2015 von der Deutschen Forschungsgemeinschaft (DFG)
im Férderprogramm ,Fachinformationsdienste fur die
Wissenschaft” unterstitzt [2].

Ziel dieses Projektes ist es, die Literatur- und Informati-
onsversorgung fur die universitare pharmazeutische
Forschung signifikant zu verbessern, was die Weiterent-
wicklung der Informationsinfrastruktur, die Erforschung
und Implementierung innovativer Recherchedienste und
die Verbesserung des Volltextzugriffs umfasst [1].

Die Universitatsbibliothek Braunschweig betreute bis
2014 als Vorgangerprojekt das DFG-geforderte Sonder-
sammelgebiet Pharmazie, mit dem die grofite pharmazeu-
tische Literatursammlung in Mitteleuropa aufgebaut

wurde [3]. Erste Schritte zur digitalen Transformation er-
folgten mit der Virtuellen Fachbibliothek Pharmazie ab
dem Jahr 2000. PubPharm bietet in der Nachfolge einen
Funktionsumfang auf einem weitaus hdheren Niveau mit
einer hoéheren Qualitat der angebotenen Services. Der
Mehrwert von PubPharm liegt inhaltlich in einem umfas-
senden Nachweis von zusatzlichen fachspezifischen
Ressourcen, der Uber die im Fach etablierten Datenban-
ken hinausgeht.

Mit Unterstuitzung des Kompetenzzentrums flr die Lizen-
zierung elektronischer Ressourcen (KfL) lizenziert der FID
Pharmazie fir die universitare pharmazeutische For-
schung spezialisierte Fachzeitschriften, die zuvor nicht
flachendeckend an den 22 Pharmazie-Universitatsstand-
orten abonniert wurden und nicht zum Grundbedarf der
universitaren Literaturversorgung zahlen [1]. Uber diese
sogenannten FID-Lizenzen erhalten die Wissenschaft-
ler*innen unmittelbaren Volltextzugriff auf aktuell Gber
50 Zeitschriften von sechs Verlagen. Erganzend dazu
kann ein Zugriff auf die lizenzierten Zeitschriften an eine
begrenzte Anzahl an Einzelnutzer*innen aus angrenzen-
den Fachbereichen vergeben werden. Die Zeitschriften-
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artikel der lizenzierten Zeitschriften werden selbstver-
stéandlich in PubPharm nachgewiesen. Weiterfuhrende
Informationen zu den Lizenzen sowie eine komplette
Liste aller Zeitschriften kénnen im PubPharm-Blog
(https://blogs.tu-braunschweig.de/pubpharm/lizenzen/)
eingesehen werden.

Neben der Versorgung der Fachcommunity mit aktuellen
Publikationen wurden auch durch Retro-Digitalisierung
zahlreiche pharmaziehistorische Werke zuganglich ge-
macht: Es stehen Uber den Publikationsserver der Tech-
nischen Universitat Braunschweig mehr als 1.100 Bucher
und 700 Zeitschriftenbande, Uberwiegend aus dem 19.
und 20. Jahrhundert, frei zur Verfigung (z.B. ,,Pharmazeu-
tische Zeitung®, ,Deutsche Apotheker Zeitung”, ,Pharma-
ceutical Historian®) [4].

Die Langzeitarchivierung, und damit die dauerhafte Siche-
rung und Zuganglichkeit der elektronischen Ressourcen,
erfolgt in Kooperation mit einem nationalen Langzeitar-
chivierungszentrum an der TIB - Leibniz-Informationszen-
trum Technik und Naturwissenschaften. Der FID Pharma-
zie ist darliber hinaus im Bereich des fachspezifischen
Forschungsdatenmanagements fiir die Community bera-
tend tatig und wird - Bewilligung des Antrags vorausge-
setzt - innerhalb der Nationalen Forschungsdateninfra-
struktur fur die Chemie (NFDI4Chem) pharmaziespezifi-
sche Bedarfe abdecken [5]. Die Services des FID Pharma-
zie werden in kontinuierlichem Austausch mit der phar-
mazeutischen Fachcommunity entwickelt und optimiert,
so dass deren Anforderungen mafigeschneidert adressiert
werden konnen. Dabei werden alle Teilbereiche dieses
interdisziplinaren Faches - Pharmazeutische Technologie,
Pharmazeutische Biologie, Medizinische und Pharmazeu-
tische Chemie, Pharmakologie und klinische Pharmazie
sowie Pharmaziegeschichte - berlcksichtigt. Ein Fachbei-
rat bestehend aus Wissenschaftler*innen der pharma-
zeutischen Teildisziplinen und der Informatik begleitet
die Weiterentwicklung des FID Pharmazie.

Die Inhalte und Funktionalitdten von PubPharm und die
weiteren Services des FID Pharmazie werden auf wissen-
schaftlichen Kongressen, Konferenzen und Jahrestagun-
gen pharmazeutischer und bibliothekarischer Fachgesell-
schaften vorgestellt sowie dem wissenschaftlichen
Nachwuchs an den verschiedenen Pharmaziestandorten
in Roadshows prasentiert. Aktuelle Informationen aus
dem FID Pharmazie und zur Weiterentwicklung der
PubPharm-Funktionalitdten werden getwittert und im
PubPharm-Blog sowie LinkedIn-Account gepostet.

PubPharm - Rechercheplattform
fur die Pharmazie

PubPharm ist ein auf der Open Source Software VuFind
basierendes Discovery System [6]. Die Architektur besteht
aus Datenquellen, Datenmanagement und Frontend. Als
Recherchegrundlage enthalt PubPharm bibliographische
Daten und fur die Rechercheunterstitzung Normdaten,
u.a. aus der Wirkstoffdatenbank DrugBank und den Me-
dical Subject Headings (MeSH), um z.B. Suchvorschlage

zu generieren [7], [8]. Die bibliographischen Daten aus
verschiedenen Quellen werden im K10plus-Zentral der
Verbundzentrale des GBV zusammengefihrt, um sie inte-
griert und performant durchsuchbar zu machen [9].
PubPharm enthélt aktuell Gber 55 Millionen Nachweise.
Dazu gehéren 29 Millionen Publikationen aus der
biomedizinischen Datenbank Medline/PubMed, weitere
Artikel aus Fachzeitschriften angrenzender Disziplinen
der Pharmazie (u.a. der Chemie, Pharmakologie oder
auch Toxikologie), fachspezifische Bucher (z.B. E-Books
und Dissertationen), Konferenzschriften und Informatio-
nen zu klinischen Studien aus dem Studienregister
ClinicalTrials.gov [10], [11]. Inhaltlich liegt der Mehrwert
von PubPharm damit in einem umfassenden Nachweis
von unterschiedlichen Ressourcen, der quantitativ weit
Uber die im Fach etablierten Datenbanken hinausgeht.
PubPharm ist daher grundséatzlich nicht nur fur die phar-
mazeutische Forschung, sondern auch fir andere Lebens-
wissenschaften interessant und nitzlich.

PubPharm ist frei verfugbar. Durch das responsive Design
der Rechercheoberflache ist das Arbeiten mit mobilen
Endgerdten bequem maoglich. Die Suche mit Booleschen
Operatoren (AND, OR, NOT) wird ebenso unterstiitzt wie
die Trunkierung (* als Platzhalter fur eine beliebige Anzahl
an Zeichen bzw. ? fur ein einziges Zeichen). Fur komple-
xere und selektivere Suchanfragen, z.B. bei der direkten
Suche nach einem Zeitschriftentitel, kann die erweiterte
Suche verwendet werden. Filterfunktionen (nach Medien-
art, Zeitschriftentitel, Thema, Erscheinungsjahr und
Sprache sowie flr die Eingrenzung auf klinische Studien
aus dem Studienregister ClinicalTrials.gov) und die Ande-
rung der Standardsortierung von ,,Neueste Zuerst“ nach
,Relevanz“ oder ,Alteste Zuerst* ermoglichen Treffer einer
Suchanfrage einzugrenzen sowie die Suchanfrage zu
verfeinern. Des Weiteren kdnnen Suchergebnisse nach
Verfasser*in und Zeitschriftentitel sortiert werden. Durch
das Anfligen einer Tilde (~) und eines numerischen Wer-
tes an eine Suchphrase (”...") ist eine Wortabstandssuche
moglich (z.B. ,pharmaceutical technology“~2). Einzelne
Treffer konnen als sogenannte Favoriten markiert und
Uber die Favoritenliste in verschiedenen Formaten (z.B.
EndNote, BibTex, MARC) heruntergeladen, als Linkliste
per E Mail versendet, im Benutzerkonto gespeichert oder
in ein Literaturverwaltungsprogramm exportiert werden.
Die textbasierte Suche wird in PubPharm durch die Suche
nach chemischen Strukturen erganzt. Diese basiert auf
der Datenbank PubChem [12]. Chemische Verbindungen
werden in einen integrierten Editor eingezeichnet oder
importiert (Abbildung 1).

Zudem konnen Verbindungen anhand einer Namenssuche
gefunden werden, wobei deren Strukturen dann in den
Editor geladen und dort modifiziert werden kdénnen. Die
Treffertbersicht enthalt Informationen Uber die identifi-
zierte Verbindung aus PubChem und, sofern verflgbar,
der DrugBank. Weiterfihrende Informationen kénnen
Uber eine Literatursuche in PubPharm und Verlinkungen
zur Suchoberflache des Europaischen Patentamtes sowie
zu den Datenbanken PubChem und ChEMBL erhalten
werden [13], [14]. Die Struktursuche ist daher auch flr
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Structure Editor and Name Search

Run Compound Name Search:

Metoprolol

Run Structure Identification:

Import Structure:

#% English

[ = Y Favoritenliste (0) =] Mein Konto
‘ FACHINFORMATIONSDIENST
PHARMAZIE
o i PubPharm (@@L B
Struktursuche
0 ] Erweiterte Suche
Suchverlauf

© SMILES O InChI

Run Compound Name Search:

You need help? Go to our FAQ [

[Metoprobl

Metoprolol

TUPAC Name: 1-[4-(2-methoxyethyl)phenoxy]-3-(propan-2-ylamino)propan-2-ol

Synonymes: 51384-51-1, Spesicor, Beatrolol, Toprol, (rs)-metoprolol, ..

Molecular Formula: C15H25NO3 / Molecular Weight: 267.36

Description: ) is a cardiosel p1-ad: gic blocking agent used for acute myocardial
infarction (MI), heart failure, angina pectoris and mild to moderate .. / Details in DrugBank [/}

Search in PubPharsz Substructure Search | Similarity Search
PubChem (4171) (7] | DrugBank (DB00264) (7] | CHEMBL (CHEMBL13)(7] | Patent Search (EPO) [

Abbildung 1: Die PubPharm-Struktursuche bietet die Identifikation von chemischen Verbindungen anhand der Struktur,
SMILES/InChl-Code und des Substanznamens mit der Méglichkeit einer Ahnlichkeits- und Substruktursuche.

die Suche nach Fakten zu einem Wirkstoff, u.a. zum Indi-
kationsgebiet, Wirkmechanismus und nach Stoffeigen-
schaften, hilfreich. Zudem kann basierend auf PubChem
Fingerprints zu jeder Verbindung nach Molekulen, die die
Ausgangsstruktur enthalten und z.B. noch weitere Sub-
stituenten besitzen (Substruktursuche), oder mit nicht
exakt Ubereinstimmenden Strukturelementen (Ahnlich-
keitssuche), gesucht werden [15].

Die standortabhangige Verfugbarkeitsprifung in
PubPharm bietet den Nutzer*innen die Anzeige von
Volltextzugriffsmoglichkeiten. Die Verflugbarkeitsprifung
erfolgt schrittweise. Auf Basis von bibliographischen
Daten, die ggf. Digital Object Identifier (DOI) enthalten,
und der Dienste ,Journals Online & Print* sowie ,,Unpay-
wall“ kann ermittelt werden, ob fiir eine Verdffentlichung
eine frei zugangliche Version vorliegt [16]. Zusatzlich zur
Abfrage nach der Verfugbarkeit einer elektronischen Li-
zenz pruft PubPharm auch die Verfugbarkeit von Druck-
bestanden in der jeweiligen Einrichtung des Nutzenden.
Voraussetzung ist der korrekte Nachweis der Lizenzen in
der EZB bzw. ZDB [17], [18]. Nachfolgend wird Uberprift,
ob eine FID-Lizenz vorliegt. Kann kein freier oder lizenzier-
ter Zugriff auf einen Volltext ermittelt werden, bietet
PubPharm die Verlinkung zum kostenpflichtigen Doku-
mentenlieferdienst subito an [19].

Ein Alleinstellungsmerkmal von PubPharm sind die inno-
vativen Suchfunktionen, die vom Projektkooperationspart-
ner, dem IflS, passgenau erforscht und entwickelt wurden
und werden. Der exponentielle Anstieg an Verdffentlichun-

gen erfordert auch fUr das Fach Pharmazie neue Zugriffs-
pfade zu Informationen, welche begriffsbasierte Suchen
erganzen konnen. Ein vom IfIS verfolgter Ansatz ist die
automatische Extraktion von in Literatur eingebetteten
pharmazeutischen Entitaten wie Wirkstoffen, Erkrankun-
gen, Genen und deren Relationen untereinander. Kinst-
liche neuronale Netze kénnen in diesem Zusammenhang
mit deutlichen Verbesserungen bezlglich Performanz,
Skalierbarkeit und Genauigkeit existierende Relationen
erlernen und sogar neue Relationen und Eigenschaften
vorhersagen [20]. Die bisherigen Forschungsergebnisse
konnten in einen Webservice uberfuhrt werden, der be-
reits in PubPharm implementiert ist. Dieser bietet Nut-
zer*innen Vorschlagslisten verwandter, kontextéahnlicher
Substanzen, Erkrankungen/Symptome und Gene bei der
Suche nach einem Wirkstoff (Abbildung 2), die z.B. bei
der literaturbasierten wissenschaftlichen Hypothesenfin-
dung und bei Untersuchungen zum Drug-Repositioning
unterstitzen kénnen [21]. Die verwandten pharmazeuti-
schen Entitdten werden alleine durch ihre semantische
Ahnlichkeit zueinander identifiziert. Sie basieren nicht
auf Strukturahnlichkeiten oder Therapieschemata. Netz-
werkansichten auf Basis des Outputs klinstlicher neuro-
naler Netze kdnnen die Interpretierbarkeit von komplexen
Zusammenhangen vereinfachen [22], [23]. Am IfIS wurde
bereits eine prototypische Anwendung entwickelt, auf
deren Basis ein innovativer Service fur PubPharm folgen
wird.
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PubPharm

Struktursuche
Erweiterte Suche

Gl

Y Filter

¥ Verwandte Substanzen

Phenoxymethylpenicillin | Struktursuche(lﬁﬂ BRENDA[Z
Cefaclor Q | Struktursuche &' | BRENDA &

Amoxicillin Q | Struktursuche &' | BRENDA (4

Cefuroxime Q | Struktursuche & | BRENDA [

mehr ...

¥ Verwandte Erkrankungen/Symptome

Tonsillitis ® | BRENDA
Pharyngitis @ | BRENDA %
mehr ...

¥ Verwandte Gene

Tem-1 ® | BRENDA 7 | UniProt (F | KEGG

Beta-lactamase

mehr ...

Abbildung 2: Innovative Vorschlagsfunktion fiir die Suche nach
dem Antibiotikum ,Phenoxymethylpenicillin“. Es werden
Vorschlagslisten mit kontextahnlichen, verwandten Substanzen
generiert. Fuir den gesuchten Wirkstoff werden beispielsweise
weitere Antibiotika (Cefaclor, Amoxicillin, Cefuroxim) und
Erkrankungen, die in Abhangigkeit von der Auspragung mit
Antibiotika behandelt werden konnen, gelistet.

Fazit und Ausblick

Der FID Pharmazie hat mit substantieller Unterstlitzung
durch die DFG forschungsunterstiitzende Services fur
wirkstoffbezogene Informationen und den unmittelbaren
Zugriff auf pharmazierelevante Literatur aufgebaut.
PubPharm konnte sich in der Fachcommunity als leis-
tungsfahige Rechercheplattform etablieren, da es der
Pharmazie einen mafRgeschneiderten Zugang zu Informa-
tionsressourcen bietet, die vergleichbare Suchportale
nicht bereitstellen. Alleinstellungsmerkmale wurden in
stetiger Ruckkopplung mit der pharmazeutischen Fach-
community entwickelt, z.B. die Anzeige verwandter Sub-
stanzen, Erkrankungen/Symptome und Gene bei der
Wirkstoffsuche. Aktuell werden neue Services erforscht
und entwickelt: So untersucht das IfIS, ob sich die bereits
etablierte Facettierungs-Methode erweitern lasst, um
Prognosen flr potentiell neue Indikationen oder Neben-
wirkungen zu treffen. Zugleich werden die Methoden zur
kontextbasierten Suche klnftig auf Patente ausgeweitet.
Dazu werden die Metadaten pharmazierelevanter Patente
in PubPharm integriert. Zuséatzliche Datenquellen, die in
Kirze in den K10plus-Zentral Index Ubernommen und
damit in PubPharm auffindbar werden, sind Preprint-
Repositorien, z.B. bioRxiv und ChemRxiv, ein fachlicher

Ausschnitt aus BASE sowie weitere Register klinischer
Studien. Mittelfristig wird der Suchraum von PubPharm
auch auf Forschungsdaten ausgeweitet. Zugleich werden
zusatzliche Services im Bereich Forschungsdatenmanage-
ment durch den FID Pharmazie etabliert. Entsprechende
Bedarfe wurden in engem Kontakt mit der Fachcommu-
nity bereits ermittelt.

Selbstverstandlich ist der FID Pharmazie auch am Feed-
back angrenzender Fachbereiche, insbesondere in den
Lebenswissenschaften, interessiert. Der FID Pharmazie
ist daher auch auf einschlagigen Kongressen, Konferen-
zen sowie Tagungen prasent, um seinen zentralen Service
PubPharm vorzustellen und Rickmeldungen einzuholen.
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