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Neuer Mehrwert bei ICSD (Inorganic Crystal
Structure Database)

FIZ Karlsruhe - Leibniz-Institut fiir Informationsinfrastruktur hat seine
Datenbank ICSD um wichtige Inhalte erganzt und bietet seinen Kunden aus
Wissenschaft und Materialforschung neue Mdglichkeiten zur Datennutzung
und —analyse.

Karlsruhe, Marz 2017 — Die weltweit grofite Datenbank fiir vollstandig bestimmte
anorganische Kristallstrukturen (ICSD) wurde durch zwei wesentliche inhaltliche
Ergdnzungen verbessert. Zum einen sind die Dokumente durch zahlreiche
Autorenabstracts ergdnzt worden. Diese Texte gehen (ber die reinen
Strukturinformationen weit hinaus und geben einen Gesamtiiberblick zu den
entsprechenden wissenschaftlichen Artikeln. Zusatzlich sind die Dokumente mit
einem DOI (Digital Object Identifier) versehen, sodass per Klick das Volltextdokument
online erreicht werden kann. Zum zweiten hat FIZ Karlsruhe einen eigenen fachlichen
Schlagwortschatz entworfen, mit dem die Dokumente indexiert werden. Die
Verkniipfung mit diesen Schlagwortern, die aus einem definierten Thesaurus
ausgewdhlt werden, gewdhrleistet eine tiefere inhaltliche ErschlieBung. So kdnnen
beispielsweise physikalische Eigenschaften der Kristallstrukturen oder ihre Analyse
mittels spektroskopischer Verfahren gezielt gesucht werden.

Seit 2017 werden in ICSD auch systematisch erfasste theoretische Strukturen
vorgehalten. Dazu wird regelméaBig die entsprechende Fachliteratur durchsucht, die
theoretischen Strukturen von dort extrahiert und in ICSD eingebracht. Die Datenbank
dient so als Plattform mit standardisierter Ablage zur Nutzung fiir theoretisch
arbeitende Wissenschaftler. Auch wenn diese berechneten Strukturen in vielen Fallen
noch nicht experimentell bestatigt wurden, kénnen die Informationen wertvolle
Hinweise auf mogliche Polymorphe bieten oder als Startpunkt einer verfeinerten
Kristallstrukturanalyse nach der Rietveld-Methode dienen.
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»ICSD bietet fiir die wissenschaftliche Community eine unverzichtbare Grundlage ihrer
kristallographischen Forschung. Mit den neuen Inhalten gewinnt diese wertvolle
Datenbank insbesondere fiir die Materialforschung zusatzlich an Bedeutung®, erklart
Sabine Briinger-Weilandt, Direktorin und Geschéaftsfiihrerin von FIZ Karlsruhe -
Leibniz-Institut fiir Informationsinfrastruktur.

Weitere Informationen zu ICSD und die neuen, nutzerfreundlichen Angebote finden Sie
unter:  https://www.fiz-karlsruhe.de/leistungen/kristallographie/icsd.html. Heute
beginnt die Jahrestagung der Deutschen Gesellschaft fiir Kristallographie in Karlsruhe,
weitere Informationen unter: http://www.dgk-conference.de/. Im Rahmen dieser
Tagung findet am 30.3.2017 in der Zeit von 12:00-13:30 Uhr das FIZ Karlsruhe ICSD
Lunchtime Symposium statt, bei dem die neuen Inhalte detailliert vorgestellt werden.

ICSD ist die weltweit grofte Datenbank fiir vollstandig bestimmte anorganische Kristallstrukturen. Sie
enthdlt die kristallographischen Daten inklusive der Atomkoordinaten publizierter, kristalliner, anorgani-
scher Verbindungen seit 1913. Zurzeit umfasst sie ca. 185.000 Kristallstrukturen. Zweimal im Jahr, im
Frithjahr und im Herbst, erscheinen Updates mit aktuellen Daten, die aus einschldgigen Fachzeitschriften
und anderen Quellen extrahiert werden.

FIZ Karlsruhe — Leibniz-Institut fiir Informationsinfrastruktur ist eine gemeinniitzige GmbH und hat als
eine der grofiten aufleruniversitdaren Informationsinfrastruktureinrichtungen in Deutschland den o6ffentli-
chen Auftrag, Wissenschaft und Forschung mit wissenschaftlicher Information zu versorgen und entspre-
chende Produkte und Dienstleistungen zu entwickeln. Hierfiir erschlief}t FIZ Karlsruhe sehr grofe Mengen
an Daten aus unterschiedlichsten Quellen, entwickelt und betreibt innovative Informations-Services so-
wie e-Research-Losungen und fiihrt eigene Forschungsprojekte durch. FIZ Karlsruhe ist Mitglied der Leib-
niz-Gemeinschaft, unter deren Dach 91 Einrichtungen vereint sind, die Forschung betreiben und wissen-
schaftliche Infrastruktur bereitstellen.
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