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Abstract Es werden die Grundlagen eines neuen Verfahrens der Gegenstandsklassifi-
kation vorgestellt, das auf der Basis der Formalen Begriffsanalyse deren Vorteile (kein
Verlust an Information, Aussagemdoglichkeiten iiber die Griinde der Klassenzugehorig-
keit, Bewertung des Klassenzusammenhangs u.a.) nutzt. Als Novum ist das Erkennen
und Beschreiben einer eventuell existenten Sonderklasse zu nennen. Hinsichtlich einer
breiteren Anwendung werden im Sinne der Allgemeingiiltigkeit Fille von Abhangigkeit
bzw. Unabhingigkeit von Bezichungen zwischen den Gegenstinden diskutiert. Aus
aktuell-historischem AnlaB, aber auch aus Griinden der Anschaulichkeit hinsichtlich der
chemischen Erfahrungen werden Daten als Demonstrationsbeispiel untersucht, in denen
heterocyclische aromatische Verbindungen mit verschiedenen Aromatizititskriterien
verkniipft sind.

1. Historischer AnlaB ...

Es war im Jahre 1996 zweier Wissenschaftler zu gedenken, deren Wirken neben
anderem eng mit der Theorie der aromatischen chemischen Verbindungen ver-
bunden ist. AnlaB dazu gaben der 100. Todestag des Chemikers FRIEDRICH
AUGUST KEKULE VON STRADONITZ (7.9.1829/Darmstadt — 13.7.1896/Bonn) und
der 100. Geburtstag des Physikers ERICH HUCKEL (9.8.1896/[Berlin-]Charlot-
tenburg - 16.2.1980/Marburg).
Die Bedeutung KEKULEs lidBt sich treffend aus den Bemerkungen ERNST

VON MEYERs (1847-1916) ablesen:

Besonders gliicklich hat sich die Strukturtheorie in der Hand Kekulés gezeigt, als er an

die Aufgabe herantrat, die Konstitution der sogen. aromatischen Verbindungen zu

entziffern. Diese letzteren waren von ihm als Abkémmlinge des Benzols definiert; die
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erste Aufgabe mufife demnach darin bestehen, die Struktur dieses schon seit langer

Zeit bekannten Kohlenwasserstoffs ... zu ermitteln. 1, S. 307-308]
KEKULE hatte seine ,,Vision™ der Formel des Benzens schon einige Jahren zuvor
gehabt, ehe er seinen klassischen Aufsatz «Sur la Constitution des Substances
Aromatique» am 27. Januar 1865 von CHARLES ADOLPHE WURTZ (1817-1884)
vor der Société Chimique de Paris vorlesen und dann verdffentlichen liefl [2].
Dieser Tag kann somit als der eigentliche Geburtstag der Theorie des Benzens
und damit zugleich der Aromatizitat angesehen werden.

Auch ERICH HUCKEL hatte in sich im Zusammenhang mit der Erarbeitung
der nach ihm benannten Molekulorbitaltheorie dem Benzenmolekiil als typischen
Vertreter der aromatischen Verbindungen zugewandt [3]. Insbesondere wurde
daber die sogenannte HUCKEL-Regel aufgefunden, nach welcher eine ungesittigte
Kohlenwasserstoffverbindung dann aromatisch ist, wenn ihre Molekiile planare
Ringe sind, die 4n+2 n-Elektronen mit n = (0), 1, 2, ... enthalten. 1938 publi-
zierte HUCKEL eine Zusammenfassung seiner quantenchemischen Arbeiten zu
ungesittigten und aromatischen Molekiilen [4].

50 Jahre zuvor waren von VICTOR MEYER (8.9.1848/Berlin — 8.8.1897/Hei-
delberg), dessen 100. Todestages 1997 zu gedenken ist, das vom ihm 1882 ent-
deckte Thiophen und dessen Derivate der Klasse der aromatischen Verbindungen
zugeordnet [5], nachdem bereits 1871 die Verbindungen Pyridin, Chinolin und
Isochunolin als aromatisch erkannt worden waren.

Hier laBt sich die Ahnlichkeit zum Benzen bzw. Naphthalen leicht dadurch
erklaren, daB in deren Molekiilen ein formaler Austausch einer Gruppicrung

§CH/ durch %N/ erfolgt ist, z.B.

N ~
N/ ~N

Chinolin Naphthalen Isochinolin

Dagegen liegen die Verhiltnisse beim Thiophen anders, so da OTTO DIELS

(1876-1954) urteilt:
Héochst auffallend ist es, da Thiophen, das sich vom Benzol in der Zusammensetzung
und in der Zahl der Ringglieder grundlegend unterscheidet, mit Benzol die grofte
Ahnlichkeit zeigt. [6],

und WOLFGANG LANGENBECK (1899-1967) schreibt:

Beim Thiophen ist die Ahnlichkeit mit dem Benzol auch im chemischen Verhalten be-
sonders deutlich. [7]
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Tatsachlich ging auch VICTOR MEYERs erste Nachricht von 1882 uber die Ent-
deckung des Thiophens mit dem bezeichnenden Titel ,, Ueber Benzole verschie-
denen Ursprungs** [8]" von dieser Ahnlichkeit aus.

Somit sind die diesbeziiglichen Arbeiten und Erkenntnisse VICTOR MEYERS
in Hinblick auf die empirische Strukturtheorie chemischer Verbindungen in ihrer
Bedeutungen denen KEKULEs zur Benzen- und Aromatizititstheorie an die Seite
zu stellen. Das kommt in der AuBerung RICHARD MEYERs (1846-1926)

.. das Thiophen und seine Derivate wurde zu einem neuen Kapitel der organischen
Chemie, welches sich bis in die Einzelheiten als ein Abbild der Benzolchemie erwies.
[10]
und besonders in der von E. v. MEYER
Namentlich V. Meyers ausgezeichnete grundlegende Untersuchungen iiber Thiophen
und seine Abkémmlinge haben .. zu einer schérferen Fassung und somit zur Kldrung
des Begriffs aromatische Verbindungen gefiihrt. [1,S.311-312]
treffend zum Ausdruck. Beispielsweise konnten Verbindungen wie Furan und
Pyrrol, die wie das Thiophen eine Fiinfringstruktur besitzen, in der das S- durch
ein O-Atom bzw. durch eine NH-Gruppe ersetzt ist, als aromatisch betrachtet
werden.

2. ... und gegenwartiges Anliegen

Das empirische Bild, das auf diese Weise fiir die chemischen und physikalisch-
chemischen Beziehungen zwischen den heterocyclischen aromatischen Verbin-
dungen entstanden ist, zeigt offensichtlich eine Reihe, die sich vom Pynidin ablei-
tet, und eine andere, deren Ausgangsverbindung das Thiophen ist. Diese beiden
Verbindungen stehen wiederum dem Benzen sehr nahe.

Die mit diesen Feststellungen angesprochene Klasseneinteilung kann aber
wegen der den Beziehungen zugrunde liegenden, in den chemischen und physika-
lischen Eigenschaften der Heteroaromaten zum Ausdruck kommenden Komplexi-
tit sicherlich nur auf Grund einer gewissen Willkiir als disjunkt angenommen
werden. Auch die Zuordnung der einzelnen heterocyclischen Verbindungen zur
Klasse der Aromaten weist erfahrungsgemal graduelle Unterschiede auf.

Es hat daher nicht an Untersuchungen und Uberlegungen gefehlt, den Grad
der Aromatizitit relativ zu der des Benzens durch spezielle Kriterien zu erfassen.
Diese Bemithungen sind insbesondere deswegen von groBer Bedeutung fir die

! In dieser Mitteilung [8] unterschied MEYER noch zwischen ,, reines Benzol aus Steinkohlen-
theer* und ,,reines Benzol aus Benzoésdure ™. Erst ein Jahr spiter bestitigte er seine Vermu-
tungen, daB es sich bei dem ersteren um eine vom Benzen verschiedene Verbindung handelt,
die er Thiophen nannte [9].



188 —

Chemie, da mit dem aromatischen Zustand einer Verbindung ein spezielles Reak-
tionsverhalten verbunden ist bzw. aus diesem abgeleitet werden kann.

Diese Kriterien verknapft man mit dem grundlegenden Merkmal des aroma-
tischen Zustandes bzw. des Benzenmolekiils, das theoretisch auf die Delokalisie-
rung der n-Elektronen im Ring zuriickgefithrt wird. Sie lassen sich daher in drei
Klassen einteilen. Die geometrischen Kriterien beziehen sich darauf, dal} durch
die genannte Delokalisierung die Abstinde zwischen den Atomen des Rings von
gleichem Betrag sein sollten. Da Einfach- und Doppelbindungen von verschiede-
ner Lange sind, kénnen geometrische Kriterien auch mit dem mehr oder weniger
groBen Ausgleich der Bindungsordnungen im Ring verbunden sein. Der aromati-
sche Zustand 1st durch eine besonders niedrige Energie des molekularen Grund-
zustandes gekennzeichnet, die sich ebenfalls mit der Delokalisierung in Verbin-
dung bringen 146t. Die energetischen Aromatizititskriterien benutzen daher die
sogenannte Resonanzenergie, die den Unterschied zwischen der tatsachlichen
Molekiilenergie und der des entsprechendes Molekiils unter der Annahme fixier-
ter Doppelbindungen angibt, als MaB. Die Beobachtung, dal aromatische Ver-
bindungen besondere magnetische Eigenschaften aufweisen, die sich auf der Ba-
sis eines Ringstromkonzeptes wiederum durch eine Delokalisierung der Ring-n-
Elektronen erkliren lassen, fithrt zur Klasse der magnetischen Kriterien.

Trotz ihres gemeinsamen Grundgedankens ordnen aber verschiedene Krite-
rien nicht in jedem Fall eine gegebene Menge aromatischer Verbindungen weder
quantitativ noch qualitativ in gleicher Weise. So waren A .R. KATRITZKY et al.
[11] auf Grund von Untersuchungen verschiedener Aromatizitatskriterien mit der
Hauptkomponentenanalyse zu der Auffassung zweier ,.orthogonaler Aromatizi-
titskonzepte, eines . klassischen®, d.h. geometrischen und energetischen, und ei-
nes ,magnetischen”, gefithrt worden. Auf dhnliche Weise kamen K. JUG und
A.M. KOSTER [12] zu der Aussage, daB es sich bei der Aromatizitit um ein
mehrdimensionales Problem handelt. Diese Auffassungen konnten im Prinzip mit
Hilfe formalbriffsanalytischer Betrachtungen bestitigt werden [13].

Auch die vorliegende Arbeit ist der Anwendung der Formalen Begriffsanaly-
se (FBA) auf eine erneute Untersuchung der mit der Aromatizitit verbundenen
Komplexitit gewidmet.? Die Erfahrung bei der Verwendung dieser Methode der
explorativen Datenanalyse im Zusammenhang mit chemischen Problemen unter-
schiedlicher Art [13-23] hat ergeben, daB sie gerade fur eine derartige Fragestel-
lung besonders geeignet ist.

* Die FBA wurde von RUDOLF WILLE an der Technischen Hochschule Darmstadt hundert Jahre
nach der Entdeckung des Thiophens entwickelt [24]. An dieser Lehr- und Forschungsemrich-
tung seiner Geburtsstadt hatte KEKULE im Wintersemester 1848/49 Vorlesungen zur Mathe-
matik und zu den Naturwissenschaften gehort. Damals hiell die 1836 gegriindete Institution
Hohere Gewerbeschule, bevor sie iiber die Stufen der Technischen Schule (1864) und Poly-
technischen Schule (1869) 1877 ihren heutigen Namen und Status erhielt.
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Insbesondere sollen die hier dargestellten Untersuchungen ein weiterer Bei-
trag in einer Reihe von Arbeiten [16-22] sein, die der Objektklassifikation mit
Hilfe der FBA gewidmet sind. Von den Vorteilen, die die FBA auch fir diese
Problematik bictet, seien genannt, daB eine Klassifikation ermoglicht wird, wel-
che die mit den jeweiligen Daten gegebene Hierarchie verlustlos widerspiegelt,
da sie eine baumartige Hierarchie nicht erzwingt, und daB bei der Klassifikation
von Objekten zugleich die merkmalsbedingten Klasseninhalte ablesbar sind.
Weiterhin ist die Klassifikation nicht notwendig disjunkt und kennt keine metho-
den- oder zufallsabhingige Mehrdeutigkeit, wie man sie etwa bei der Verwen-
dung hierarchischer bzw, partitionierender Verfahren der Cluster-Analyse kennt
(vl [16.17.25-29])°

Der Inhalt und das Ziel der nachfolgenden Darlegungen kann in zwei Punk-
ten zusammengefal3t werden:

(A) Die Darstellung eines neuen, auf der Formalen Begriffsanalyse basierenden
Verfahrens der Gegenstandsklassifikation und
(B) dessen Demonstration an einem tiberschaubaren chemischen Beispiel.

Die vorliegende Arbeit versteht sich somit als die erste, moglichst prizise
Einfithrung in ein Klassifikationsverfahren, das spiter bei der Behandlung um-
fangreicher Datensatze Anwendung finden soll, wobei es variiert und ausgebaut
werden wird. Das Beispiel wurde mit dem Ziel ausgewihlt, durch empirische
Forschung gewonnene chemische Erfahrung als Ergebnis gewissermafien wieder-
zufinden und illustrieren zu kénnen.

Hinsichtlich dieser chemischen Anwendung wird daher die im ersten Ab-
schnitt dargelegte Fragestellung der hierarchischen Ordnung und Klassifikation
heterocyclischer aromatischer Verbindungen unter Verwendung6 einiger ausge-
wihiter Aromatizititskriterien untersucht. Insbesondere soll dabei die Stellung
des Thiophens im Vergleich etwa mit dem Pyridin bzw. Benzen beleuchtet wer-
den. Um die gerade auch dem praktisch arbeitenden Chemiker nitzlichen Vortei-
le, die bei der Benutzung der FBA entstehen, aufzuzeigen, werden den Untersu-
chungen 1im Rahmen dieser Methode Ergebmsse vorangestellt, die ber der An-
wendung von Cluster-Analyse-Verfahren erhalten wurden.

* Eine Vergleich der Formalen Begriffsanalyse mit der Hauptkomponentenanalyse und ihnli-
chen Methoden braucht hier nicht wiederholt zu werden, da er bereits von K. E. WOLFF et al.
[41-44] in allgemeiner Form durchgefiihrt wurde und der Inhalt der vorliegenden Arbeiten
einen solchen nicht anstrebt. Das Primat der folgenden Ausfiihrungen liegt vielmehr in der
Darstellung des Inhalts und des vorteilhaften Anwendens des neuen Klassifikationsverfahrens
auf chemische Fragestellungen. Dafl dazu ein Demonstrationsdatensatz Verwendung findet,
der zuvor mit der Hauptkomponentenanalyse behandelt wurde ([11, 30] bzw. [12]). ist sekun-
dérer Natur.
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Ein Beitrag zu einer umfassenden Theorie der Aromatizitit ist also auf kei-
nen Fall das Anliegen dieser Arbeit. Thre Hauptblickrichtung zielt vielmehr auf
praktische Anwendungen im Rahmen der explorativen Datenanalyse.

3. Objekte, Merkmale und Werte

Als Untersuchungsgegenstiande wurden in Anlehnung an die Arbeiten von A.R.
KATRITZKY et al. [11, 30] die in Abb. 1 aufgefiihrten elf heterocyclischen aroma-
tischen Verbindungen und das Benzen als typischsten Aromaten® benutzt.

Diesen sind fiinf Aromatizititskriterien als Merkmale zugeordnet worden,
die in Tabelle 1 genannt und erldutert werden (s. auch [11, 30]).

Die bei den vorliegenden Untersuchungen verwendeten Werte fiir die ein-
zelnen Aromatizitatskriterien wurden der Arbeit [30] entnommen. Sie sind in Ta-
belle 2 jeweils in der ersten Spalte wiedergegeben. Jeder Wert ist auf ein ordina-
les Merkmal abgebildet, dessen Auspragung die jeweilige zweite Spalte angibt.

SNONONONS
|
e
Benzen Pyridin Pyrimidin Pyrazin 1,3,5-Triazin
Bunz Pdn Pmd Pan Tra
N N N
EN O\ N 0N Y 1N ()Y
N r:a’ N 0 0 s s
H H H
Pyrrol Pyrazol  Imidazol  Furan 1,3-Oxazol Thiophen Thiazol
Prl Pal Imd Fur Oxa Top Tal

Abb. 1 Die Strukturformeln der betrachteten aromatischen Verbindungen
und die verwendeten Abkiirzungen

Y .Es waren die aromatischen Verbindungen. fiir die Kekulé im Benzol das Urbild sah.*
schrieb der Chemie-Historiker RUDOLF WINDERLICH ( 1876-1951) [33].
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Tabelle 1 Aromatizitatskriterien

; verwendetes | Symbol
Bezeichnung Klasse Symbol in[11, 30]
Index nach A F. POZARSKIJ P AN ?
Index nach C.W_BIRD geometrisch B Isis) "
Index nach K. JUG J RC*
E: SOLH?Z;?‘: Irgle[ BR Enetio FIERY energetisch E HSRE ¢
molare Suszeptibilitit magnetisch ¥ i

Erliuterungen:
a) AN = L ZAN . ZAN Summe der Bindungsordnungsdifferenzen, » Anzahl der Bindungen

b) 7, =100-(1-V/¥X) (1=5,6), V = %,/Z(N —Ng)Y, v =35 ¥X =333 N Bin
dungsordnung, N, arithmetisches Mittel der Bindungsordnungen, » Anzahl der Bindungen,
;-SK,V{]K fiir 5- bzw. 6-Ring-KEKULE-Strukturen mit altemierenden Einfach- und Doppel-
bindungen

¢) RC: kleinste Bindungsvalenz der Bindungen zwischen Atomen in einem monocyclischen
Ring

d) HSRE = Exmo — Evoe. Evovo HMO-Gesamtenergie der n-Elektronen, E,. aus empirischen 7-
Bindungsenergien berechnete Energie

¢) yum: Absolutbetrag der gemessenen molaren Suszeptibilitit, Angaben in 1076 %

Tabelle 2 Auspragungen der Aromatizititskriterien

Verbindung P B J E x
Benzen 0,00 6] 100,0]7] 1,77(4] 07]6]|548 |7
Triazin 0,0016] 100,07 148[(3)04]3]379]1
Pyrazin 0,06 |5] 908/6]| 1,56[3] 0,5[4]376]1
Pyridin 010|5] 84,1 5[ 1573/ 06|5[492]6
Pyrimidin | 0,13 /5| 824]5] 1,50|3[ 05]4]43,1{3
Pyrazol 018 14] 742]4] 132(2]06]5]426]|3
Imidazol 021 14| 680 (3] 1.3112]04|3]443 |4
Thiophen 02543 677131 1531310321574 |8(7
Pyrrol 024 3] 665|3]|134(2]| 0434765
Thiazol 0322 594[2] 1,2812]103|2]506]|6
Oxazol 0401 37811108101 )1}1392]2
Furan 0471t 321 il lor1]4317]3
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Wie die Kopfzeile in Tabelle 2 zeigt, werden fiir das urspriinglichc Merkmal
und dessen Abbildung dasselbe Symbol verwendet. Die genannte Abbildung kann
man auch so auffassen, daf3 jeder Wert eines Kriteriums einem Intervall zugeord-
net wird, dessen Nummer durch die Ausprigung des ordinalen Merkmals gege-
ben ist. Dabei gilt fir jedes Kriterium, daB die natirliche Reihenfolge dieser
Zahlen ein Anwachsen der Aromatizitat beziglich des entsprechenden Kriteriums
verdeutlicht.

4. Klassifikation mit Cluster- Analyse-Algorithmen

Als Daten fir die Cluster-Analyse-Verfahren wurden die in Tabelle 2 aufgefiihr-

ten urspringlichen Zahlenwerte der Aromatizititskriterien verwendet.

Die Vorgehensweise zur Ermittlung sogenannter verallgemeinerter Partitio-
nen, d.h. einer Klassenzerlegung der in Abb. 1 gegebenen Menge G, von zwolf
Verbindungen nach den fiinf Eigenschaften P, B, J, £ und ¥, kann durch folgen-
des Schema wiedergegeben werden:

(1) Vorgabe der Anzahl ¢ von Cluster (disjunkte Klassen), in welche die Menge
G, vermittels des jeweiligen Cluster-Analyse-Algorithmus zerlegt werden
soll. Es wurden nacheinander die Zahlen ¢ = 2, 3, 4 gewihlt.

(2) Ermittlung einer Menge P(c) = {R°, Ps ,..., P} unterschiedlicher Partitionen
P fester Lange c. Bei der Benutzung von sieben Verfahren der agglomerati-
ven hierarchischen Cluster-Analyse nach [31, S. 162-189] liefern die einzel-

nen Verfahren im allgemeinen unterschiedliche Partitionen P°. Im Falle des

partitionierenden Verfahrens KMEANS [31, S. 68-75] ist die berechnete
Endpartition P° von der gewihlten Startpartition abhingig, so dal} die Men-
ge P(c) durch eine zufallsgenerierte Anzahl unterschiedlicher Startpartitionen
erhalten werden kann. Abstandsberechnungen wurden stets mit dem euklidi-
schen Mal} vorgenommen.

Die gesuchte verallgemeinerte Partition ergibt sich aus P(c) als Menge aller
nicht leeren Mengen, die erhalten werden, wenn der Durchschnitt aller Klas-

(3

—

¢

sen C; e einer jeden Partition P¢ € P(c) mit allen anderen Klassen von

P(c) gebildet wird [29, 32, 39].

Die verallgemeinerten Partitionen, die unter Verwendung der sieben agglo-
merativen Verfahren der hierarchischen Cluster-Analyse ermittelt wurden, zeigt

Abb. 2. Bei Benutzung des KMEANS-Algorithmus sind die Ergebnisse erhalten
worden, die in Abb. 3 dargestellt sind.
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Abb. 2 Mit hierarchischen Cluster-Analyse-Verfahren ermittelte verallgemeinerte Partitionen

(c)
- X a = -
[CAIER YRR L0
= b N N N
| S e e
H H H
N & < - - N
JOOQICO|GRER S
H H H

Abb. 3 Mit dem partitionierenden KMEANS-Verfahren ermittelte verallgemeinerte Partitionen

Die Klassifikationen lassen erkennen, daB mit den verwendeten Aromatizi-
zitskriterien offensichtlich bestimmte strukturelle und chemische Eigenschaften
der Verbindungen in einem Zusammenhang stehen. Zu diesen gehort die Anzahl
der Ringatome, denn nur in einem Fall wurde eine Klasse erzeugt, die 5- und 6-
Ringaromaten gleichermafBen erhielt (s. Abb. 3, ¢ = 2). Auch die chemische Natur
der Heteroatome (N, S, O) hat einen mittelbaren Einfluf} auf die Klasseneintei-
lung.

Es laBt sich aber nicht verkennen, daB die Ergebnisse der Cluster-Analyse
im wesentlichen nur die Aussage gestatten, daB die benutzten Kriterien auch in
ihrer Gesamtheit anwendbar sind. Es ist aber an den Resultaten nicht ablesbar,
welchen Inhalt hinsichtlich der Kriterien den einzelnen Klassen zukommt, d.h .
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welche Merkmalsauspriigungen sie kennzeichnen, und wie das Verhiltnis der
Elementen beziiglich ihrer Klassenzugehorigkeit ist. Aber gerade diese Fragen
sind fiir die chemische Praxis, insbesondere fur die Beurteilung des Reaktions-
verhalten von auBerordentlicher Wichtigkeit.

Auch die empirische Erfahrung der Heterocyclenchemie von der Existenz
eines vom Pyridin/Benzen und eines vom Thiophen ableitbaren Zweiges sowie
der Komplexitit einer hierarchischen Ordnung der Aromaten kommt im Rahmen
der Cluster-Analyse nicht oder nur sehr mittelbar zum Ausdruck. Beispielsweise
kénnte man aus der wechselnden Klassenzugehorigkeit des Pyrazols im Falle der
Analyse mit dem KMEANS-Algorithmus (Abb. 3) auf das Vorhandensein kom-
plexer Verhiltnisse schliefen.

Es soll im weiteren, wie oben angedeutet, gezeigt werden, daB diese Mingel
im Rahmen formalbegriffsanalytischer Betrachtungen nicht auftreten.

5. Einige Grundlagen der Formalen Begriffsanalyse

Nachdem nunmehr neben dem umfassenden Ubersichtsartikel [34] auch die Mo-
nographie von B. GANTER und R. WILLE [35] tber die FBA sowie eine Rethe
von Arbeiten [13-23] zu Anwendungen dieser Methode in der Chemie, die auch
deren Grundlagen erlautern (insbesondere s. [13, 16, 23]), vorliegen, geniigt es,
hier nur eine kurze Wiederholung einiger grundlegender Definitionen der FBA zu
geben:

Das Tripel € = (G,M,[) ist ein (einwertiger) Kontext, wenn G und M Mengen sind, die
Gegenstands- bzw. A Merkmalsmenge heillen, und / < G x M gilt. Die Aussage (g.m)e/
bzw. g/m wird gelesen: . Der Gegenstand g hat das Merkmal m.*

Ist Hc Gund N c M, so bezeichnet

H ={meM|VheH:himic M
die Menge aller Merkmale, welche alle Gegenstinde von // gemeinsam besitzen, und
N'={geCG|lVheN glntcC
enthalt alle Gegenstinde, bei denen alle Merkmale von & vorkommen. Das Paar (X, ¥) wird ein
(formaler) Begriff in @ genannt, falls X <G, Y M, X' =V und V' = X gilt. Dabei heiBt .\
der Umfang und ¥ der Inhalt von (X,¥). Die Menge aller Begriffe beziiglich @ sei mit ()
bezeichnet.

Hervorgehoben seien die Gegenstandsbegriffe. Dabei heifit ein Begriff yg € B(C) Ge-
genstandsbegriff zum Gegenstand g € G, wenn er der Begriff aus 9B(() ist, der g im kleinsten
Umfang hat, d.h. vg =({g}".{g}").

Der Begriff (U, V) ist in @ ein Unterbegriff des Oberbegriffs (X,Y), wenn U ¢ X bzw.
gleichbedeutend }" o ¥ gilt, d.h. in symbolischer Schreibweise:

UNs(X,YyolcX(eVary)
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Die Halbordnungsrelation < wird Unterbegriffsrelation genannt. Die (halb)geordnete Menge
(B(L), <) ist ein vollstandiger Verband, der Begriffsverband zum Kontext €, der in Form ei-
nes Liniendiagramms visualisiert werden kann. (Zum Zeichnen und Lesen von Liniendiagram-
men s. z.B. [13, 16, 23, 34-36].)

Einwertige Kontexte, deren zugehdrige Begriffsverbinde eine einfache und klare begriff-
liche Bedeutung widerspiegeln, werden als begriffliche Skalen bezeichnet. Im Falle der eindi-

len Ordinalskala ({1,2.....n}.11,2,....n},<). wobei {1.2.... n}< IN ecine Teilmenge
der natiirlichen Zahlen IN und < die gewdhnliche in IN erklirte Relation sind, ist diese Bedeu-
tung die Ordination. Das Liniendiagramm zum Begriffsverband dieser Skala ist eine Kette.

Das Quadrupel (G, A, W R) nennt man einen mehrwertigen Kontext, falls G, A und W
Mengen und R die temire Relation Rc G x 4 x W sind und [W|>1 gilt. G heift die Gegen-
stands-, A die Merkmals- und W die Werte- oder Ausprigungsmenge. Die Aussage
(g.a,w) € R wird gel Der Gegenstand g hat beim Merkmal @ den Wert bzw. die Aus-
prigung w.” Die gleichzeitige Gilltigkeit von (g,a,w)) e R wnd (g,a,w,) € R impliziert w, =
Wi

Es sei (G,A,W_R) ein mehrwertiger Kontext mit |4| = o (mehrwertigen) Merkmalen:
A=la,,a;,....a, ). Weiterhin bezeichne A;(W) die Menge aller Werte bzw. Ausprigungen aus

W, die das Merkmal o, € 4 in (G, A, W,R) aufweist. (G.4. W, R) werde unter Verwendung der
Skalen $; = (A, (W), M,,1,) fir i=12,... «a skalierr, d.h., in einen einwertigen Kontext
iiberfiihrt.

Der aus dem mehrwertigen Kontext (G, A, W, R) auf diese Weise abgeleitete
Kontext sei ¢ = (G,M,]), d.h,,

o
(GAW,R)— 0= (G,M,)=(G,UM,.].
i=1
Es gelten somit die Zuordnungen (@; € A) > M, < M vermoge a;, — § fir alle
i=12,...,a=|A4.

6. Gegenstandsordnung und Zerlegung der Gegenstandsmenge

Es soll nun eine neue Vorgehensweise, mit der eine Klassenzerlegung einer Ge-
genstands- oder Objektmenge ( unter Benutzung der FBA erzeugt werden kann,
im Sinne des in Abschnitt 2 genannten Ziels (A) in den folgenden zwei Abschmit-
ten im Hinblick auf spitere Anwendungen moglichst ausfiihrlich beschrieben
werden. Besondere Aufmerksamkeit wird dem Erkennen bzw. der Konstruktion
einer sogenannten Sonderklasse geschenkt werden, einer an der Praxis orientier-
ten Idee, welche in Klassifikationsverfahren sonst keine Beriicksichtigung findet.
Ahnlich wie in fritheren Arbeiten [20, 22] wird hier die Gegenstandsordnung eine
zentrale Stellung einnehmen.



196 —

Unter der Gegenstandsordnung zum Kontext € = (G,M. 1) wird dabei die
geordnete Menge (W) = (G, <,) verstanden, wobei <, eine Halbordnungsrelation
ist, fur die g =, g, :<>yg <yg, gilt. Hierbei sind g,.g, €C Gegenstiinde,
vg,.7g; €B(Q) die entsprechenden Gegenstandsbegriffe und < die Unterbe-
griffsrelation (s.0.).

Durch die Aquivalenzrelation =, mit

g =, 8018 =g ({g) ={g1.

d.h.,, die Gegenstande g; und g; aus G sind ﬁquj_valem, wenn sie in € dieselben
Merkmale aus M haben, sei die Menge G in die Aquivalenzklassen G, Go, ..., G,
zerlegt. Dann kann der Gegenstandsordnung (C) ein schlichter gerichteter
Graph® T(e(Q)) = [V, B] zugeordnet werden. Dabei wird die Knotenmenge J von
den Aquivalenzklassen G, G, ..., G, gebildet: V' = {G), Gy, ..., G,}. Fur die
Bogenmenge B gilt: G,>G; eB e {(G,) <, (G,;). Hier bezeichnet (G;) einen Re-
prisentanten der Klasse (. Da keine Schlingen zugelassen sind, muB stets i #
sein.®

Bei1 der graphischen Wiedergabe von I'(o(@)) wird dir Richtung eines Bo-
gens G,>G, €B dadurch angezeigt, daB der Startpunkt G, (e) in der Papierebene

stets unter den Zielpunkt G; (o) gezeichnet wird: \ = I :

Die Gegenstandsordnung o(¢) bzw. ihre Visualisierung I'(o(d)) spiegeln
eine (im allgemeinen nicht baumartige) Hierarchie der Gegenstinde wider und
geben zugleich eine Moglichkeit zu deren Klassifikation. Dazu werden solche
Gegenstinde zu einer Klasse zusammengefalit, denen Knoten zugeordnet sind,
die auf einer elementaren Bahn von I'(w(®)) liegen. Diese Klassifikation ist im
allgememnen nicht disjunkt.

Es ist leicht einzusehen, daB Gegenstinde, deren zugeordnete Knoten die
Eingangsvalenz null haben, nicht ein und derselben Klasse angehdren konnen.

Gibt es in ['(w(W)) nur einen einzigen Knoten G, €}’ mit der Eingangsvalenz

null, so sind die Gegenstinde aus Gy, einer Sonderklasse zuzuordnen, da fur diese
offenbar als besonderes Charakteristikum {(G,)}' = M gilt.

* Die verwendeten graphentheoretische Terminologie lehnt sich an [37] an. Sie entspricht auch
weitgehend derjenigen in [21] und [23, 8. 57-150].

" Die Gegenstandsordnung bzw. der ihr zuordnete Graph zu einem gegebenen Kontext lassen
sich mit dem Computerprogramm von P. BURMEISTER [40], das auch im Rahmen der vorlie-
genden Arbeit verwendet wurde, leicht ermitteln. Dazu sind nacheinander die Optionen (A-V)
= (change conlext data - exchange the meaning of attributes and objects) wnd (Q) = (calcula-
fe attribute order) zu wihlen bzw. auszufiihren. Mit (Q) wird dann auch die genannte Zerle-
gung der Gegenstandsmenge durchgefiihrt und angezeigt.
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Fur weiterfithrende Un-
tersuchungen sind dann der

P ARFP APLRP APARP Knoten (g und alle mit thm
- - inzidierenden Bogen im Gra-
I phen [(o(€)) zu streichen.

=]

Der resultierende Untergraph

set mit ['_;(o(€)) bezeichnet.
Dem isolierten Knoten Gy wird der Graph [ (ex(@)) = [Vs1, Bg] mit V5 = Gy
und By = @ zugeordnet. Existiert m I'_ (& (€)) wiederum ein einziger Knoten G
mit der Eingangsvalenz null, so werden auch dieser und die mit ihm inzidierenden
Bogen geloscht, so daBl der Untergraph I'_y(«(€)) erhalten wird. Weiterhin wird
der Graph ['p(o(€)) = [Ve, Bo] mit Vi, =V,0G, und By, = B WG G,
gebildet. Dieser ProzeB der Konstruktion von Untergraphen wird solange wieder-
holt, bis ein Untergraph ['_.(w({)) entsteht, der mehr als einen Knoten mit der
Eingangsvalenz null enthilt oder leer ist. Andererseits ist der rekursiv gebildete
Graph [o(o(@)) = [V, Bo] mit V, =V, .G und B, = B . WG . PG
offensichtlich eine Kette, ein isolierter Knoten oder leer. Durch ihn wird die in &
enthaltene Sonderklasse reprisentiert: Sie umfafit die Gegenstinde, denen Knoten
aus V. zugeordnet sind, thre hierarchische Struktur ist eine ein- oder nulldimen-
sionale Ordination.”

Wenn ['(w(@)) als Tp(w(@)) aufgefalt und Fo(w(@)) = & (leerer Graph,
keine Sonderklasse), d.h., Vi = & und By = &, gesetzt wird, kann allgemein von
den Graphen I'_.(w(@)) und I'(®(@)) mit z = 0 gesprochen werden.

Da baumartige Hierarchien und disjunkte
Klassifikationen sich fur die Interpretation von
Daten, Zusammenhangen und GesetzmaBigkeiten

in der Forschung und im Alltag bewshrt haben, i LR WE A

wurde das Ziel gestellt, ein Verfahren zu entwik- W \{ \>/
. . ; >

keln, mit welchem in dem nicht leer vorausge-

setzten Graphen I'_.(o(€)) ein Wald Y(w(d))
konstruiert werden kann, dessen Biume den er-
wiinschten disjunkten Klassen entsprechen.

" Da aufer im letzten Schritt offensichtlich immer nur genau ein Bogen G, ;pGy; geldscht
wird, ist in dem Fall, dall I"_(o(@)) der leere Graph ist, I'(e(@)) = I'((@)) eine Kette. Die
Menge G 1Bt sich dann in dem hier dargestellten Sinn nicht weiter in Klassen zerlegen. Es gilt
Gy =G fiir alle / = 1,2,...,p. Man kann aber andererseits, wie fiir jede Sonderklasse I'.{o(C))
auch, die G; € V; als disjunkte Klassen auffassen.
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Wenn die Baume dieses Waldes mit I'(o(Q)) = [V, B] fiuri=1,2,... ,¢=2
bezeichnet werden, so kann man schreiben:
Uiy, =V, aber U9, B, c B,
VoV, =@ und B, A B; =@ firh,j=1.2,...q, h#.
Die Anzahl der Knoten mit der Eingangsvalenz null in I'_.((C)) entspricht der
Anzahl der Baume g des erzeugten Waldes Y(w(()) und zugleich der Anzahl der
disjunkten Klassen G, in welche die Gegenstandsmenge G\ V. gemal

G\, >V 6P L¢P mitge6Y cG i geG, G, eV, cl
zerlegt wird.

Die prinzipielle Vorgehensweise bei der Umwandlung eines als nicht leer
vorausgesetzten Graphen I'_(o(Q)) in den Wald Y(w(C)) ist folgende: (a) Die
Bégen b, € B. von [',(o(@)) = [V\V,., B.] werden vermittels einer Funktion B
bewertet, d.h., B: Vb, € B. = B, = B(b,) € R, (b) An jedem Knoten G, € NV,
werden alle seine nach innen inzidierenden Bogen B!~ = {b)lb, =G ,>G}c B,

bis auf einen gestrichen. Dieser tibrigbleibende Bogen b, e B! ist ein solcher
mit Extremaleigenschaft, d.h. entweder

B(d,) = MaX, g B(B,) oder P(b,) = minhl_ e B(b,).

Wird die Maximaleigenschaft (Mimmaleigenschaft) fiir die Auswahl des iibrig-
bleibenden Bogens aus B,(" benutzt, so soll von der Verwendung der Maximal-
strategie (Minimalstrategie) gesprochen werden.

Gibt es mehrere Bogen aus B' ™’ mit maximalem bzw. minimalem B, so wird

willkirlich einer von ihnen ausgewihlt. In diesem Fall gibt es mehrere gleichbe-
rechtigte Klassenzerlegungen.

Br<PBa<Ps< Ba=Ps

RN v 1R
2 Bs Bs B (Maximalstrategie) .7 -
flfk » T I WS

Da I' .(o(W)) voraussetzungsgemill mindestens zwei Knoten mit der Ein-
gangsvalenz null besitzt, zerfillt dieser Graph bei dieser Vorgehensweise minde-
stens in zwei Komponenten I'w(a)) = [V, B;]. Streicht man in jeder dieser
Komponenten einen beliebigen weiteren Bogen, so ist der entstehende Graph
nicht mehr zusammenhingend, da jeder Bogen von B; nur mit genau einem Kno-
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ten aus I; nach innen inzident ist. Ein zusammenhéngender Graph mit dieser Ei-
genschaft ist aber ein Baum (vgl. Satz 4.1 in [38, S. 177f]).

Da in jedem dieser Biume '(w(@)) = [¥;, B;] genau ein Knoten Gy, € V,
mit der Einganzvalenz null existiert und alle anderen Knoten die Einganzvalenz
eins besitzen, sind die I'(o(0)) Wurzelbdume (vgl. Satz 4.3 in [38, S. 179]). Ein
Gegenstand go, € Go; der Wurzel kann als Reprasentant der Klasse von Gegen-
stinden angesehen werden, die mit J; gegeben ist. Diese Wahl kann deshalb
sinnvoll sein, weil {gy,}" der grofte Inhalt von allen mit V; verkniipften Gegen-
standsbegriffen ist.

7. Modelle der Bogenbewertung

Es sei wiederum I'_(w(@)) = [W\V., B.] der, wie im vorhergehenden Abschnitt
erldutert, durch Abspaltung des Untergraphen I'.(o(@)) = [Vi., Bs:] von dem zur
Gegenstandsordnung o(@) zum Kontexts & = (G, M, I) gehonigen Graphen
(€)= [V, B] konstruierte Graph, dessen Bogen b, = G;>G, €B. mit Zahlen
B(b;) bewertet werden miissen, um den fiir die Zerlegung der Menge G\V. not-
wendigen Wald Y(w(()) zu erhalten.

Im folgenden wird nun ein Ansatz beschrieben, mit dem sich diese Bogen-
bewertungen B(b;) auf allgemeine Weise ermitteln lassen. Dabei hat die Vorge-
hensweise zu beriicksichtigen, daf} das erstrebte Ziel eine Zerlegung von G\F,.
beziiglich bestimmter Merkmale bzw. Merkmalsklassen von A darstellt, wobei
zugleich ein gewisser Grad der Klassenzugehorigkeit der Elemente einer jeden
Klasse erkennbar sein soll.

Die Zerlegung von G\ V. werde hinsichtlich der Merkmalsklassen M, der ge-
gebenen Zerlegung M = {M,, M,, ..., M,} der Merkmalsmenge M mit » = |[M| = 2
angestrebt,

Existiert der Bogen b, =GpG€B. in I'(o(¢)), so besteht in ¢ ein
(hierarchisch geordneter) Zusammenhang zwischen den Gegenstinden aus G, und
denen aus G; beziglich M bzw. aller Merkmalsklassen aus M. Im weiteren soll
nun die (eventuell graduelle) Abhingigkeit bzw. Unabhingigkeit jeder Merk-
malsklasse M, € M untersucht werden. Dabei wird fiir jedes 1 = 1, 2, ..., » fol-
gendermaBen verfahren:

Es wird der Teilkontext @, = (G, M\M I " (G x (M\M))) von € gebil-
det, in welchem gegeniiber € die Merkmalsklasse M, fehlt. Die Gegenstandsord-
nung zu @, sei (W) und der ihr zugeordnete Graph I'(w(€))) = [, B"'] mit der
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Knotenmenge 1" ={G{",G}3".....G}"}. Aus [(()) werden, analog wie
oben fiir T'(m(W)) beschrieben, die beiden Untergraphen I';. (o(&,) =[V. . B ]
und 1 (o(@)=[V"\V B, ] ermittelt

Da die Richtigkeit der Aussage g, =, g, fur zwei Gegenstinde g,.g, €G
beziiglich @, bestehen bleibt, wenn sie fir @ galt, so muBl p, = || < p = || sein.
Im Fall von p, < p existiert also mindestens ein Paar {G,, G;} <} und eine Klas-
se GV el mit G, wG, G Es ist also moglich, daf durch das Streichen
der Merkmalsklasse M, im Kontext @ die Anzahl der Gegenstandsbegriffe beziig-
lich €, verringert wird, wobei dann Umfinge von mindestens zwei Gegenstands-
begriffen von @ in einem Umfang eines Gegenstandsbegriffs von (I, enthalten
sind, so daB der Bogen G,>G;€B in ['(w(C)) = [V, B] auftritt, nicht aber in dem
Graphen ['(o(@)) = [V, BY], G,»G, 2B, wenn {G,,G,} <V die soeben ge-
schilderte Eigenschaft besitzen.

Jedem Bogen b; = G,>G; €B; in I'(o(¢)) wird beziiglich aller 1 = 1, ..., r
Merkmalsklassen M, genau eine Zahl Bﬁ,-” zugeordnet, die Bewertung des Zu-

sammenhangs b, beziglich @ in @, heien mége:

Vb, =GpG eB.: b, »p; furi=12 ..r.

i ist genau einem Element eines Vektors AY = ($7 2% 27 a0 A00)

gleich, dessen fiinf Elemente den fiinf moglichen Fillen entsprechen, die im An-
hang (Abschnitt 10) genauer charakterisiert werden.

Die Gesamtbewertung f(b,) des Bogens b; = G,>G; €B. in T.(o(1)) ergibt
sich dann als Summe dieser Einzelbewertungen:

[k(b!-,-) = Zt:lﬁl(ll) J

Das Tripel E(T, ) = (M, A, ¢) moge Bewertungsmodell beziiglich des Kon-
texts @ = (G, M, 1) der Linge r = |M| genannt werden. Dabei ist die Menge M
eine Zerlegung der Merkmalsmenge M: M = {M,, M,, ..., M,}. A bezeichnet die
(5 x r)-Matrix A:(Am) mit AV = (9 2 AV AW ALY e ist ein Element
der Menge {max, min}, wobei e = max die Anwendung der Maximalstrategie und
¢ = min der Minimalstrategie anzeigt (s.0.).

Bei den nachfolgenden Betrachtungen in dieser Arbeit wird das Bewer-
tungsmodell Eo((€, o) = (M, Ao, max) benutzt. Dabei ergeben sich die Bedeu-



tungen von ¢, M, und Ay aus den folgenden Bemerkungen:

(1) Es moge der Kontext € =((G,M,[) aus dem mehrwertigen Kontext ((7,4. W, R)
mit |[4] = o mehrwertigen Merkmalen durch Skalieren, d.h. durch die Zuord-
nungen Va, € Aa, — $ =(A,(W),M I )(Skalen) entstanden sein. Dann
kann die Merkmalsmenge M von € als M =[J7 | M, aufgefaBt werden, wo-
bei die Teilmengen M, Elemente der Zerlegung M, = {M\, M,, ..., : M.} von M
vermittels der Zuordnungen (a,eA)— M, fur alle 1=1,2,....a sind. Jede
Merkmalsklasse M, € M,, ist also genau einem mehrwertigen Merkmal a, € A
zugeordnet, so dall mit dem Bewertungsmodell Eg (€, o) die Unabhangigkent
bzw. Abhangigkeit der @, auf Zusammenhinge zwischen Teilmengen von G
untersucht wird.

(@) Fir alle 1=12.. 0 wird 87 =0und A =27 =2 =2 =1 gesetzt,

dh, es gilt AY) =AG) =--=A%=(0, 1, 1. 1, 1), so daB alle a Zeilen der
Matrix Ay, = (A(gl)) einander gleich sind.

In diesem Modell wird somit nur zwischen Abhéngigkeit und Unabhangig-
keit eines Zusammenhangs b; von der Merkmalsklasse M, unterschieden, wobei
es auch keine graduellen Unterscheidungen hinsichtlich der A, gibt. Mit der Zu-
sammenhangsbewertung (3(b;) werden folglich alle die Falle gezahlt, in denen b;
in beliebiger Form von der Existenz einer Merkmalsklasse M, (und im Modell
Eo(¢, o) des entsprechenden mehrwertigen Merkmals a,) unabhangig ist.

Die Verwendung der Maximalstrategie (e = max) bewirkt, daB solche Ge-
genstinde, die nicht der Sonderklasse angehéren, zu einer Klasse zusammenge-
faBit werden, deren Zusammenhang in @ hinsichtlich der Unabhangigkeit von den
Merkmalsklassen bzw. den entsprechenden mehrwertigen Merkmalen am stirk-
sten ist. Zugleich geben die Bewertungen [3(b,) einen Hinweis auf den Grad der
Klassenzugehorigkeit der jeweiligen Gegenstande. Dieser wird um so grifer
sein, je kleiner die Differenz zwischen B(b,) und dem im Modell Eq (@, o) mog-
lichen Maximalwert a ist, d.h. je unabhingiger der Zusammenhang b, von den
als gleichwertig angesehenen Merkmalen ist.

Bevor zu dem Anwendungs- und Demonstrationsbeispiel im Sinne des Ziels
(B) von Abschnitt 2 tibergegangen wird, sei noch einmal darauf hingewiesen, daB3
diese hier (und 1m Anhang) gegebenen ausfithrlichen Darlegungen die moglichst
umfassende Grundlage fiir spatere Anwendungen des neuen Klassifikationsver-
fahrens geben wollten.



=0

8. Der Begriffsverband
der heterocyclischen aromatischen Verbindungen

Bei der Anwendung des in den vorhergehenden Abschnitten geschilderten Klas-
sifikationsverfahrens und speziell des Bewertungsmodells Eo (€, o) auf he-
terocyclische aromatische Verbindungen wird von der Tabelle 2 als mehrwertiger
Kontext (Ga, Aa, Wa. Ra) ausgegangen, wobei die ordinalen Werte der jewells
zweiten Merkmalspalte verwendet werden sollen. Das bedeutet, daB G, zwolf
Gegenstande umfaBt, die in Abbildung 1 bzw. Tabelle 2 spezifiziert sind, die
Menge A4 die fiinf in Tabelle 1 erlduterten Merkmale, d.h. Ay = {P, B, J, E. ¥},
und W, die acht Zahlen W, = {1, 2,3, 4, 5, 6, 7, 8}, wobei die Relation R, aus
Tabelle 2 abgelesen werden kann.

Alle funf Merkmale werden eindimensional ordinal skaliert (s. Abschnitt 5).

Dabei wird, wie oben erlautert, der Kontext @5 erhalten:

5
(G, Ap, Wa, R)—> Ga= (Gp, My, 1) = (G, UMD, 1,).
=1

Fiir die Elemente der Merkmalsklassen A" wurde folgende Notation gewihlt,
die sich fiir die Merkmale ay’ €{P.B.J,E.y} leicht aus den ihnen zugeordneten
Skalen $%” in Tabellenform ersehen liBt, wobei wil) € AL (W,) die Auspra-
gung von ai\‘) mit dem groBten Zahlenwert darstellt:

SO | 1al) | 2af | 3a) | - | (WD -DaR | wil al?
1 X

2 X X

3] X X X

w — X X X | X

Wit X X X | . X X

Soistz.B. MY = M, ={lx, 2%, ..., 8x} € Ma.

Das Liniendiagramm des Begriffsverbands (#B(@,), <) zum Kontexts @,
zeigt Abbildung 4. Die in [11] und [12] festgestellte sowie in [13]* bereits unter

* In dieser Arbeit [13] wurde ein Begriffsverband mit folgendem Liniendiagramm errechnet:
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Verwendung der FBA diskutierte Mehrdimensionalitat™ der Aromatizitit wird
auch an der Struktur dieses Begriffsverbandes sofort ablesbar.

Abb. 4 Das Liniendiagramm des Begriffsverbandes zum Kontext ¢,
(bezuiglich der Abkurzungen der Gegenstande s. Abbildung 1)

Gleichfalls wird in Abbildung 4 deutlich die chemische Erfahrung widerge-
spiegelt, nach welcher Benzen und Thiophen sehr dhnliche aromatische Verbin-
dungen sind, von denen sich jeweils eine Klasse weiterer Heterocyclen ableiten
lassen. Vom Benzen geht vor allem die Pyridin-Reihe aus, aber auch das Triazin

Zu den hier verwendeten vier Aromatizitits-
kriterien AE (energetisch), R, (geometrisch.
entspricht J) und %" (quantenchemisch berech-
nete Suszeptibilitdt) s. [12, 13]. x ist die ge-
messene  Suszeptibilitit. Die nebenstehend.
nicht aber in Abbildung 1 (s.0.) genannten
Molekiile sind:

N
NAN N% SN
i il | il i/ \N
N\‘N/N NQ-N/ o’

Pentazin Hexazin  1.2-Oxazol
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und das Pyrazin konnen als Reprisentanten von Heterocyclenklassen angesehen
werden. Es ist auch ersichtlich, daB sich die auf das Thiophen folgende Fiinfring-
aromaten, die mindestens ein Heteroatome aus der 6. Hauptgruppe des Perioden-
systems enthalten, durch kleine P-, B-, J- und E-Werte auszeichnen, wobel sie
sich durch die Suszeptibilititswerte unterscheiden. Andererseits besitzen die vom
Benzen abgeleiteten Stickstoffaromaten meist kleinere y-Werte, dafiir aber hohe-
re Betrage der anderen vier Kriterien, wobei Imidazol und Pyrrol eventuell eine
Zwischenstellung einnehmen. Hierin kommt die in [11] angesprochene Untertei-
lung der Heteroaromaten in , klassische™ und .,magnetische zum Ausdruck.

Die Klasseneinteilung und Hierarchie der heterocyclischen aromatischen
Verbindungen kommt noch besser zum Vorschein, wenn der nicht allzu grofe
Unterschied der y-Werte des Benzens und Thiophens unberiicksichtigt bleibt, wie
bereits in der letzten Spalte von Tabelle 2 angedeutet. Der auf diese Weise abge-

leitete Kontext €5 = (G5, My, /4 N (G4 x My)) unterscheidet sich von @, also
nur hinsichtlich der Menge Merkmalsmenge, wobei My = M, \{8x}, d.h. spe-
ziell M,‘{‘ = My ={ly3,2%,...,7¢} gilt. Dann ergibt sich ein Begriffsverband,
dessen Liniendiagramm Abbildung 5 im Ausschmtt, der die Verinderungen er-
kennen 14Bt, zeigt. Hier bildet das Benzen gemiB den Ausfithrungen in Abschnitt
6 eine Sonderklasse, was seiner besonderen Stellung innerhalb der Klasse der

aromatischen Verbindungen durchaus entspricht. Die weiteren Klassen leiten sich
wieder vom Thiophen, Pyridin, Triazin und Pyrazin ab.

Abb. 5 Liniendiagramm des Begriffsverbandes zum Kontext U (Ausschnitt)

9. Die formalbegriffsanalytische Klassifikation der Heteroaromaten

Im folgenden werden die Ausfithrungen der Abschnitte 5 und 6 beziiglich der hier
vorgestellten Methode zur disjunkten Klassifikation von Gegenstinden am Bei-



spiel der Menge Ga (Abbildung 1) nach den in Tabelle 2 genannten fiinf’ Aroma-
tizitdtskriterien, d.h. basierend auf dem Kontext @4 illustriert. Da der sich erge-
bende Begriffsverband nur 37 Begriffe umfaBt (Abbildung 4), ist seine begriffli-
che Struktur hinreichend tbersichtlich, so daB diese Klassenzerlegung als Inter-
pretationshilfe nicht unbedingt notwendig ware. Es lassen sich aber gerade an
diesem Beispiel gut die Wirksamkeit dieses Verfahrens bzw. dieser Herange-
hensweise und die mit der FBA verbundenen Maglichkeiten demonstrieren, die
bei der Behandlung eines komplexeren Sachverhalts von Nutzen sein werden.
Aber auch in diesem Demonstrationsbeispiel wird auf Grund dieser Klassifikation
mehr Klarheit erreicht, als sie durch alleiniges Betrachten des Begriffsverbandes
erreicht werden kann.

Entsprechend der oben geschilderten Vorgehensweise wird zuerst die Ge-

genstandsordnung »(W,) bezuglich des gesamten Kontexts @4 bzw. der zugeho-

rige Graph I'(w(W,)) ermittelt, der in Abbildung 6 dargestellt ist. Da es in thm
zwei Knoten mit der Eingangsvalenz null gibt, existiert keine Sonderklasse, und

es gilt M(w(Wa) =T _(o(W,) mitz=0.

Bnz Top

Abb. 6 Der bogenbewertete Graph I'(o((C4)) zur Gegenstandsordnung (W)

Entsprechend den beiden Knoten mit der Eingangsvalenz null wird die Klas-
senzerlegung zu zwei Klassen fithren, die sich vom Benzen bzw. vom Thiophen
ableiten. Allerdings ist die Zuordnung der Verbindungen Thiazol, Furan und Oxa-
zol noch nicht klar.

Im Rahmen des Bewertungsmodells Eg (@4, 5) miissen die folgenden finf
Teilkontexte von @, gebildet werden:

Up= (Go M\ Mp, Iy N (Gy x (My \ Mp))) mitMp={IP, ..., 6P},

Co= (G, My \ Mg, I, N (Gy x (M, \Mg))) mitMg={1B, .. 7B},
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G = (G M \My, T, A (G x (M \ M) mitMy = {1J, ..., 4]},
Ge = (Gp, Mo\ Mg, Iy A (Gy x (Mg \ M) mitMg={1E, . 75},
€ = (Gas MA A\ My 1y (G x(Ma \ M) mit My = {1y, ..., 8}

Abb.7 Liniendiagramme der Begriffsverbinde B(Cg, <) und B(C,, <)

In Abbildung 7 sind auswahlweise die Liniendiagramme der Begriffsverbin-

de zu den Kontexten g und €, gezeigt. Der Vergleich mit dem in Abbildung 4
wiedergegebenen Liniendiagramm des Begriffsverbandes zum vollstandigen

Kontext @, lehrt, daB der EinfluB des magnetischen Kriteriums y auf dessen
Struktur wesentlich groBer ist als diejenige des energetischen Kriteriums £. Im
ersten Fall ist die Strukturianderung bedeutend umfangreicher als im zweiten. Die
Wirkung der geometrischen Kriterien P, B und J ist derjenigen von £ dhnlich, so
dab auch hieran die Unterscheidung von , klassischer und , magnetischer™ Aro-
matizitét (s.0.) deutlich wird.

Dieser Tatbestand spiegelt sich selbstverstandlich ebenfalls in den Graphen
der Gegenstandsordnungen zu den fiinf Teilkontexten von @ wider, die in Abbil-
dung 8 gezeigt sind.

Wie in Abschnitt 7 beschrieben, 145t sich mit Hilfe dieser Graphen, die Be-
wertung der Bogen in I'(w(@,)) ableiten, die in Abbildung 6 eingetragen wurde.
Damit ergeben sich bei Anwendung der Maximalstrategie der aus zwei Baumen
bestehende Wald, den Abbildung 9 zeigt.




=20

(¢}
= [(0(@) |

Pmd

Bnz Top

Bnz Top

Bnz Top

Abb. 8 Graphen der Gegenstandsordnungen zu den Teilkontexten von €,
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Abb. 9 Der aus I'((4)) ermittelte zweikomponentige Wald

Es werden somit zwei Klassen erhalten, deren Elemente mit der hinsichtlich
der verwendeten Aromatizititskriterien groBten (komplexen) Aromatiziziit das
Benzen und das Thiophen sind, wie es die einleitend erwihnte chemische Erfah-
rung erwarten ldBt. Vom Benzen lassen sich drei Unterklassen ableiten, deren
aromatischste Vertreter Sechsringaromaten mit unterschiedlicher Anzahl an Stick-
stoffatomen sind, wobei das Triazin und Pyridin stark und das Pyrazin verhilt-
nismafBig schwach mit dem Benzen im Zusammenhang stehen. Auch mit Pyridin
sind die weiteren Vertreter dieser Unterklasse in unterschiedlichen Graden zu-
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sammenhingend. Nur das Pyrimidin als weiterer Sechsringaromat steht besonders
stark mit dem Pyridin in Beziehung. Die Abkémmlinge der Thiophenreihe weisen
alle den maximalen Grad der Klassenzugehorigkeit auf.

Den Klassemnhalt hinsichtlich der Aromatizititskriterien erkennt man, wenn

die den Klassen entsprechenden Biume des Waldes Y(o(@,)) in das Liniendia-

gramm des Begriffsverbandes (B(€4), <) (Abbildung 5) eingetragen werden, wie
es in Abbildung 10 geschehen ist.

Abb. 10 Einordnung der Aromatenklassen in den Begriffsverband
(Der Klassenzugehorigkeitsgrad wird durch unterschiedhiche Linienstarke angedeutet.)

Wie schon oben angedeutet, besitzen die nach der Suszeptibilitit hierar-
chisch geordneten Verbindungen der Thiophenklasse

(Thiophen) = {Thiophen, Thiazol, Furan, 1,3-Oxazol}
nur kleine bis mittlere Werte der klassischen Aromatizititskriterien, so daB diese
Klasse in diesem Sinne als die der , magnetischen* Heteroaromaten bezeichnet
werden kann. Umgekehrt besitzen alle vom Benzen verschiedenen Vertreter der
anderen Klasse nur niedrige bis mittlere Suszeptibilititswerte. Sie diirfen somit
als die klassischen Aromaten angesehen werden. Details, die es hier nicht lohnt



zu diskutieren, aber fiir die praktische Chemie durchaus nutzlich sind, kénnen
leicht der Abbildung 10 entnommen werden.

Obwohl das mit dem Kontext @, gewonnene Ergebnis entsprechend der ex-
perimentellen Erfahrungen als typischste Vertreter der beiden Klassen das Thio-
phen und das Benzen aufzeigt, ist es aus mehreren Griinden sinnvoll, das letztere
als Sonderklasse zu betrachten. Tatsdchlich ist es in der hier betrachteten Menge
der aromatischen Verbindungen G, die einzige, die kein Heteroatom enthilt und
zudem, bis auf einen etwas geringeren y-Wert gegeniitber dem Thiophen, die
groBten Werte der Aromatizitétskriterien besitzt. Wie schon oben gezeigt wurde,
liaBt sich diese Sonderstellung des Benzens bei Verwendung des gegeniiber @Iy
nur geringfligig und vertretbar modifizierten Kontexts @z (s.0.) rechtfertigen
bzw. auch sichtbar machen. Das zeigt sich nicht nur an dem in Abbildung 5 ange-
deuteten Begriffsverband B(&, <), sondemn auch am Graphen I'(w(dy)) zur

Gegenstandsordnung o({; ) bzw. an den beiden daraus abgeleiteten Untergra-
phen I' ((o( @5 )) und 'y (o T )) = ({Benzen}, D), die Abbildung 11, zusammen
mit der Komponentenzerlegung von I_{( @ ), darstellt.

I'_(o(€ )

Bnz
Fa(o(d))

Abb. 11 Die Untergraphen I"_;(ex( @ )) und (e a; )
des Graphen I'(( @; )) zur Gegenstandsordnung o(«; )

Als Resultat werden somit auBler der Sonderklasse {Benzen} vier Klassen
aromatischer Verbindungen erzeugt, die in Tabelle 3 einschlieBlich des aus Ab-
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bildung 10 ablesbaren Klasseninhalts und der Klassenstruktur wiedergegeben
sind.
Tabelle 3 Ergebnis der Gegenstandsklassifikation und Klasseninhalte

OO oo
Gegenstande © i \E-§ L. 1 : e
Yo (I

klassische ; < i
.. | hoch mittel hoch | mittel bis hoch | klein bis mittel
Aromatizitit
magnetische : ; 3 . 3
Reonuatindtit hoch mittel klein klein klein bis hoch
Struktur® | isoliert | Antikette | isoliert isoliert Kette

Beriicksichtigt man noch die Maglichkeit, mit Hilfe des Begriffsverbandes
Einzelheiten beziglich der aromatischen Eigenschaften der jeweiligen Vertreter
einer Klasse zu erfahren und auf der Basis des Bewertungsmodells Zugehorig-
keitsgrade zu einer Klasse abzuschitzen, so wird der Vorteil der formalbegriffs-
analytischen Klassifikation gegeniiber der Cluster-Analyse im allgemeinen sowie
die richtige Widerspiegelung chemischer Zusammenhinge und Erfahrungen und
damit der Nutzen fiir die experimentelle Praxis bei ihrer Benutzung im speziellen
offenbar.

10. Anhang: Fiinf Félle von Abhangigkeit

Hinsichtlich eines Bogens b, = G;>G; €B, im Graphen I' (o(¢) konnen beim

Ubergang von @ zu @, bzw. von I'(e(€)) zu I'(e(@,)) funf Fille unterschieden
werden:

’ Die Angaben beziehen sich ausdriicklich auf den Kontext @4 bzw. auf die untersuchte Ge-
genstandsmenge G». Unter einer Autikette wird hier die folgende, schematisch wiedergegebene
Struktur (a) im Gegensatz zur Kette (b) verstanden:

=\ ®



Fall (A):

Fall (B):

Fall (C):

Fall (D):

[Sv]
=
(o™

by ist auch ein Bogen in I (o(L)) = [V“)\Vsz‘ B, 1. b; €B; . Der
durch b, in @ gegebene Zusammenhang ist (vollkommen) unabhdingig
von der Merkmalsklasse M,. b,; wird die Zahl 7&;’ zugeordnet, die diese
Art der Unabhingigkeit von M, bewertet: b, — BE,-‘) =" eR.

b,; ist ein Bogen in Ce. (o() = [VSZ‘ .Bg, l. b, € BSZ‘ , so dab das Feh-
len von M, bewirkt, dal die Gegenstinde aus G; und G, nun in einer
Sonderklasse vereinigt sind, wobet allerdings die mit b; gegebene Ordi-
nation erhalten bleibt. Der durch 4, in @ gegebene Zusammenhang ist
(variiert) unabhdngig von M, by wird zur Bewertung dieser M-
Unabhangigkeit die Zahl A\ zugeordnet: b, - B!" =2’ e R.

by tritt in [(o(d,)) nicht auf, b, ¢ B es existiert aber ein Knoten GV
n I (»(€,)), der durch Kondensation 19 (zumindest) aus den beiden
Endknoten G, und G, von b; = G;>G, gebildet gedacht werden kann:
EiG,meV(‘)\Vsz' G UG,;G}‘). Der durch b; in € gegebene Zusam-

menhang ist (modifiziert) unabhdngig von M, Die hierarchische Ord-
nung, welche b, ausdriickt, ist verwandelt in eine Aquivalenz beziglich
der Relation =,. b;; wird zur Bewertung dieses Typs der Unabhangigkeit
von M, die Zahl 1) zugeordnet: b, — B} = A e R.

by tritt in I'((@,) nicht auf, b, ¢ B, es existiert aber ein Knoten G}
in I, (o(¢)), von dem man sich vorstellen kann, daB er (zumindest)
aus den Endknoten G; und G; von by- = G,DG ; durch Kondensation ent-
standen ist: HGS(,‘)EVS:‘IG,UGIQG;;), Der durch b; in @ gegebene
Zusammenhang ist (modifiziert und variiert) unabhdngig von M. by
wird zur Bewertung dieser Art der M -Unabhingigkeit die Zahl l(r:l)v zu-
geordnet: b, — Bi(," =AY eR.

' Zum graphentheoretischen Begriff der Kondensation vgl. beispielsweise [38, S. 168]. Sche-
matisch KBt sich diese Operation folgendermaBen darstellen;

Ui Iy T ;r'_
S ) AR\



Fall (E): by tritt in I'(o(@,)) nicht auf, wohl aber die Endknoten G; und G, von b,
bg, ¢ BV aber G,-,G_J eV Der durch b, in @ gegebene Zusammen-
hang ist abhdingig von der Existenz der Merkmalsklasse M,. Dem Bogen
by wird zur Bewertung der Abhangigkeit von M, die Zahl 8 zugeord-
net: b, - B\ = §WeR,

Die fiinf Fille der Unabhingigkeit/Abhingigkeit einer Beziehung b, werden fir
die 1-te Komponente der Zerlegung der Merkmalsmenge A in dem Vektor

A =30 29 A0 A8 Ay zusammengefaBt.
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