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Abstract
In the Specialised Information Service Pharmacy, the cooperation be-
tween the University Library and the Institute for Information Systems
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at Technische Universität Braunschweig results in innovative data re-
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trieval services. Based on basic information technology research, proto-
Wolf-Tilo Balke2types are developed and evaluated by focus groups of the pharma-

ceutical research community. Upon successful prototype optimisation,
services are implemented in the freely available search platform
PubPharm (https://www.pubpharm.de). 1 Technische Universität

Braunschweig,Recent artificial intelligence models (in detail neural networks) can
automatically determine associations between pharmaceutical entities
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(i.e. clearly definable concepts such as active ingredients, diseases and
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genes) based on research literature. This research activity at the Institute
for Information Systems resulted already in a web service for PubPharm: Informationssysteme,

Braunschweig, Deutschlandlisting contextualised substances, diseases or genes when searching
for active substances or diseases/symptoms. The Drug-Disease-Net-
works complement this suggestion function and visualise the partly
complex entity relationships supporting their interpretation. Links to
external data sources, e.g., Comparative Toxicogenomics Database and
DrugBank, provide further information.
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Zusammenfassung
In enger Zusammenarbeit zwischen der Universitätsbibliothek und dem
Institut für Informationssysteme der Technischen Universität Braun-
schweig im Fachinformationsdienst Pharmazie entstehen innovative
Recherchetools, die neue Zugriffspfade für unterschiedliche Informati-
onsressourcen bieten. In der informatorischenGrundlagenforschungwer-
den Prototypen entwickelt und diese von Fokusgruppen der Fachcom-
munity evaluiert. Erfolgreiche Services werden anschließend in die frei
verfügbare Rechercheplattform PubPharm (https://www.pubpharm.de)
implementiert.
Mithilfe von künstlicher Intelligenz, im Detail mit neuronalen Netzen,
können Beziehungen zwischen pharmazierelevanten Entitäten, d.h. klar
abgrenzbaren Konzepten wie Wirkstoffen, Erkrankungen und Genen,
auf Basis von Forschungsliteratur ermittelt werden. Aus dieser For-
schungstätigkeit am Institut für Informationssysteme ist bereits eine
Funktion in PubPharm eingegangen: die Anzeige von Vorschlagslisten
kontextähnlicher, verwandter Substanzen, Erkrankungen/Symptomeund
Gene bei einer Suche nach Wirkstoffen bzw. Erkrankungen. Eine Erwei-
terung dieser Funktion sind die neu integrierten Drug-Disease-Networks.
Durch Visualisierung der z.T. komplexen Beziehungen zwischen den
Entitäten können diese leichter interpretiert werden. Weiterführende
Informationen können über Verlinkungen zu externen Datenquellen
(u.a. Comparative Toxicogenomics Database und DrugBank) erhalten
werden.
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1 Kooperation zwischen
Universitätsbibliothek und
forschender Informatik im
Fachinformationsdienst Pharmazie
Der Fachinformationsdienst (FID) Pharmazie wird seit
2015 von der Deutschen Forschungsgemeinschaft (DFG)
im Förderprogramm „Fachinformationsdienste für die
Wissenschaft“ unterstützt. Ziel dieses Projektes ist es,
die Literatur- und Informationsversorgung für die uni-
versitäre pharmazeutische Forschung signifikant zu ver-
bessern, was die Weiterentwicklung der Informations-
infrastruktur, die Erforschung und Implementierung inno-
vativer Recherchedienste und die Verbesserung des
Volltextzugriffs umfasst [1].
Die Rechercheplattform PubPharm (https://
www.pubpharm.de), ein Service des FID Pharmazie, wird
in enger Abstimmungmit der pharmazeutischen Fachcom-
munity weiterentwickelt [1], [2]. Eine Herausforderung
ist dabei die Interdisziplinarität des Faches. Über die
Kerndisziplinen Pharmazeutische und Medizinische
Chemie, Pharmazeutische Biologie, Pharmazeutische
Technologie, Pharmakologie und Klinische Pharmazie
hinaus, gibt es vielfach Überschneidungen zu angrenzen-
den Fächern, u.a. (Bio-)Chemie, Biotechnologie, Moleku-
larbiologie, weitere Lebenswissenschaften, aber auch
Verfahrenstechnik. Eine fachspezifische Anforderung an
PubPharm ist daher eine möglichst breite inhaltliche Ab-
deckung der Publikationen dieser Fächer, und dies über
die klassische Literatur hinaus z.B. auch etwa durch den
Nachweis von klinischen Studien und Patenten. Ein
Überblick über die aktuellen PubPharm-Inhalte und -Funk-
tionen wird in Abschnitt 2 gegeben.
Entscheidend für die Akzeptanz in der Fachcommunity
ist nun, dass die Recherche nachWirkstoffen (bzw. biolo-
gisch aktiven Verbindungen) in der unübersehbar großen
Anzahl von Ressourcen – bedingt durch die inhaltliche
Breite – optimiert wird. Dazu dienen die in PubPharm als
Alleinstellungsmerkmale angebotenen innovativen Such-
services. Diese wurden und werden vom Institut für Infor-
mationssysteme (IfIS) der Technischen Universität Braun-
schweig prototypisch unter begleitender Einbindung von
Forschenden der Pharmazie entwickelt [2]. Die Universi-
tätsbibliothek Braunschweig bringt dabei die Forschenden
der Pharmazie mit der forschenden Informatik (IfIS) zu-
sammen. Diese enge Kooperation zwischen der Universi-
tätsbibliothek und dem IfIS gewährleistet, dass nicht an
den Anforderungen des Faches vorbei geforscht und
entwickelt wird. Nach positiver Evaluierung durch die
Fachcommunity werden neue Services in PubPharm im-
plementiert.
Die enge Verzahnung zwischen der Bibliothek als Garant
für nachhaltig betriebene Informationsinfrastruktur und
der informationsfachlichen Forschung am IfIS zur Neu-

undWeiterentwicklung von Diensten ist zukunftsweisend.
Daraus sind partnerschaftlich entwickelte Services mit
hohem Innovationsgrad erwachsen: Durch Erschließung
und semantische Anreicherung pharmazeutischer Res-
sourcen (siehe auch Abschnitt 3) wird die Fachcommunity
bei wirkstoffbezogenen Recherchen signifikant unter-
stützt, z.B. durch die interaktiven Drug-Disease-Networks.
Die Entwicklung dieser von der Idee bis zum stabilen
Webservice und die aktuell in der BETA-Version verfüg-
baren Funktionen werden in Abschnitt 3 vorgestellt.

2 Die Rechercheplattform
PubPharm – aktuelle Inhalte und
Funktionen
Die Rechercheplattform PubPharm vereinigt unterschied-
lichste für die Pharmazie relevante Datenquellen in einer
Suchoberfläche. Diese werden kontinuierlich aktualisiert
und erweitert. Aktuell kann mit nur einer Suchanfrage in
über 55 Millionen Nachweisen recherchiert werden: ca.
32Millionen Publikationen aus der biomedizinischen Da-
tenbank Medline/PubMed [3], weitere Artikel aus Fach-
zeitschriften (u.a. der Chemie, Pharmakologie und Toxi-
kologie), Artikel angrenzender Disziplinen der Pharmazie,
fachspezifische Bücher (darunter E-Books und Disserta-
tionen), Konferenzschriften, Informationen zu klinischen
Studien aus demStudienregister ClinicalTrials.gov [4] und
der International Clinical Trials Registry Platform (ICTRP)
[5] der Weltgesundheitsorganisation und ein fachspezifi-
scher Ausschnitt an Patenten des Europäischen Patent-
amtes [6]. Durch die breite inhaltliche Abdeckung, die
quantitativ weit über die im Fach etablierten Datenbanken
hinausgeht, kann PubPharm nicht nur für die pharma-
zeutische Forschung, sondern auch für andere Lebens-
wissenschaften interessant und nützlich sein.
PubPharm ist frei verfügbar und das responsive Design
der Rechercheoberfläche ermöglicht ein flexibles Arbeiten
mit mobilen Endgeräten. Die standortabhängige Verfüg-
barkeitsprüfung ermittelt Möglichkeiten für einen unmit-
telbaren Volltextzugriff auf elektronische Ressourcen [2].
Über verschiedene Sortier- und Filterfunktionen (z.B. für
die Einschränkung auf klinische Studien oder aktuelle Pu-
blikationen zu COVID-19/SARS-CoV-2) lassen sich Treffer
einer Suchanfrage eingrenzen sowie die Suchanfrage
verfeinern [7]. Die textbasierten Suchoptionen werden in
PubPharm durch die Struktursuche ergänzt [1], [7]. Diese
ermöglicht anhand einer molekularen Struktur, einer
Suche nach internationalen Freinamen bzw. Trivialnamen
oder über Import von SMILES-/InChI-Codes chemische
Verbindungen zu identifizieren und u.a. weiterführende
Wirkstoffinformationen zu erhalten [8], [9].
Die Anzeige von KI-basierten Vorschlagslisten ist der erste
innovative Service, der aus der informationsfachlichen For-
schungstätigkeit am IfIS hervorgegangen ist. Wie Abbil-
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Abbildung 1: Vorschlagslisten kontextähnlicher, verwandter Entitäten, die bei einer Suche mit einem Wirkstoff
(hier Sumatriptan) oder einer Erkrankung / einem Symptom in PubPharm generiert werden.

dung 1 zeigt, werden beispielsweise für den Wirkstoff
Sumatriptan u.a. weitere Wirkstoffe gelistet, die zur Be-
handlung der Migräne eingesetzt werden bzw. wurden.
Die „verwandten“ pharmazeutischen Entitäten werden
allein durch ihre semantische Ähnlichkeit zueinander
identifiziert [10]. Die Funktion basiert also nicht nur auf
molekularer Ähnlichkeit oder Therapieschemata, sondern
kann darüber hinaus auch andere Arten von Beziehungen
abbilden. Eine Erweiterung ist die Visualisierung von
Wirkstoff-Erkrankungs-Beziehungen inNetzwerkansichten
(Drug-Disease-Networks) auf Basis des Outputs künstli-
cher neuronaler Netze (Abschnitt 3) [11], [12].

3 Drug-Disease-Networks

3.1 Entwicklung der
Drug-Disease-Networks

Der derzeit exponentielle Anstieg der Anzahl wissenschaft-
licher Publikationen stellt – wie auch in anderen Berei-
chen – Forschende im Fach Pharmazie vor neue Heraus-

forderungen. Keyword-basierte Suchen sind oftmals nicht
hinreichend präzise und können im pharmazeutischen
und biomedizinischenBereich zu unübersichtlich großen
Treffermengen führen. Daraus resultiert über die bislang
übliche Keyword-basierte Suchfunktionalität hinaus ein
Bedarf an neuen Zugriffspfaden zu Fachliteratur und In-
formationsressourcen, die eine effektivere Spezifizierung
der individuellen Informationssuche erlauben.
Zu diesem Zweck kann künstliche Intelligenz, insbeson-
dere aus dem Bereich der Neural Language Models
(NLMs), d.h. auf die Verarbeitung natürlicher Sprache
spezialisierte neuronale Netze, genutzt werden, um auto-
matisch Pharmazie-relevante Entitäten (u.a. Wirkstoffe,
Erkrankungen/Symptome und Gene) und ihre Beziehun-
gen untereinander auf Basis einschlägiger Forschungs-
literatur zu ermitteln und übersichtlich darzustellen. In
PubPharm bilden NLMs sowohl die Grundlage für die
Entwicklung der Vorschlagslisten als auch für die Entwick-
lung von Netzwerkansichten zur Visualisierung von Wirk-
stoff-Erkrankungs-Beziehungen. Das am IfIS aufgebaute
NLM lernt für diese Services auf Metadaten (Titel,
Abstract) von ca. 32 Millionen Publikationen (Doku-
menten-Korpus) aus der biomedizinischen Datenbank

3/7GMS Medizin - Bibliothek - Information 2021, Vol. 21(3), ISSN 1865-066X

Draheim et al.: Drug-Disease-Networks: Innovatives PubPharm-Recherchetool



Medline/PubMed [3]. Vor dem Lernprozess müssen alle
relevanten pharmazeutischen Entitäten, insbesondere
auch solche, die ausmehrerenWörtern zusammengesetzt
sind (z.B. „Diabetesmellitus“ oder „ocular hypertension“),
im Text erkannt und durch eindeutige Identifikatoren
annotiert werden. Dafür werden frei verfügbare automa-
tische Annotations-Tools wie z.B. PubTator [13] eingesetzt
und die Texte in geeigneter Weise für den Lernprozess
vorbereitet, für Details siehe [14]. Für den Lernprozess
wurde das Word2Vec NLM (Skip-gramModel, Implemen-
tierung aus der Deeplearning4J Bibliothek) ausgewählt
(vgl. [15], [16]). Vereinfacht dargestellt entfernt das NLM
hierbei einzelneWörter aus ihrem jeweiligenWort-Kontext
und lernt im nächsten Trainingsschritt jene Wörter auto-
matisch vorherzusagen, welche die entstandene Lücke
am wahrscheinlichsten füllen.
Über einen pharmazeutischen Dokumenten-Korpus wer-
den in PubPharm so für jede pharmazeutische Entität
tausende bis hunderttausende verschiedener Wort-
Kontexte gelernt. Repräsentiert als Vektoren in einem
abstrakten hochdimensionalen Raum, werden dann alle
Entitäten mit ähnlichen Wort-Kontexten, d.h. einer ähnli-
chen Semantik, räumlich nah zueinander positioniert.
Mit geeigneten Ähnlichkeitsmaßen kann anschließend
die Ähnlichkeit zwischen je zwei Entitäten berechnet
werden. Diese Kontextualisierungseigenschaft der Ähn-
lichkeit kann auf alle pharmazeutischen Entitäten über-
tragen werden und baut so ein Drug-Disease-Network
auf: Steht Wirkstoff A beispielsweise oft im Wort-Kontext
mit Wirkstoff B und steht zudem Wirkstoff A oft im Wort-
KontextmitWirkstoff C, so kann ein gemeinsamer Kontext
zwischen B und C über Wirkstoff A vom NLM erlernt wer-
den. Ein ähnlicher Kontext kann dann auf eine intrinsi-
sche Ähnlichkeit von Entitäten hindeuten, z.B. auf ähnli-
che chemische Wirkstoffeigenschaften oder ähnliche
therapeutische Einsatzgebiete. So können auch bislang
unbeachtete Gemeinsamkeiten zwischen Wirkstoffen
aufgedeckt werden. Das heißt, für jedenWirkstoff werden
dieWirkstoff-, Erkrankungs- und Gen-Nachbarn extrahiert
und für jedes hinreichend ähnliche Entitätspaar dann ein
entsprechender Zusammenhang angenommen [11].
Zwar sind von einer KI angenommene Zusammenhänge
oft nur schwer interpretierbar, allerdings können künst-
liche neuronale Netze tatsächlich nicht nur unspezifische
Assoziationen zwischen Entitäten erlernen, sondern auch
gezielt Wirkstoff-Erkrankungs-Beziehungen vorhersagen.
Solche Vorhersagen können dann oft implizit über andere
bereits bekannteWirkstoff-Erkrankungs-Beziehungen er-
klärt werden. Zur Exploration von komplexen pharmazeu-
tischen Assoziationen eignen sich insbesondere Netz-
werkansichten (siehe z.B. STITCH [17]). Eine Netzwerk-
ansicht, in der die einzelnen pharmazeutischen Entitäten
über Assoziationen miteinander verbunden sind, ermög-
licht eine schnelle visuelle Erfassung der bekannten und
vorhergesagtenWirkstoff-Erkrankungs-Beziehungen und
kann die Interpretation von komplexen Zusammenhängen
vereinfachen [12].

Insgesamt können die Vorschlagslisten kontextähnlicher,
verwandter Substanzen, Erkrankungen/Symptome und
Gene sowie die Netzwerkansichten zur Visualisierung von
Wirkstoff-Erkrankungs-Beziehungen (Drug-Disease-Net-
works) Forschende beispielsweise bei der literatur-
basierten Hypothesenbildung oder bei Untersuchungen
zum Drug-Repositioning unterstützen [18].

3.2 BETA-Version der interaktiven
Drug-Disease-Networks

Die Drug-Disease-Networks wurden im Frühjahr 2021 in
einer BETA-Version in PubPharm integriert und lassen
sich über eine Verlinkung unterhalb der zentralen Einga-
bezeile aufrufen (Abbildung 2).
Abbildung 2 zeigt das Teilnetzwerk einer Beispielsubstanz,
wobei assoziierte Wirkstoffe in blau und die Erkrankun-
gen/Symptome in grün hervorgehoben sind. Rote Verbin-
dungslinien (Kanten) zeigen vomNLM gelernte Vorhersa-
gen, typischerweise beschreiben diese Beziehungweniger
als drei Publikationen im zugrundeliegenden Dokumen-
ten-Korpus (siehe auch Abschnitt 3.1). Stützen dagegen
drei oder mehr Publikationen die Hypothese, werden die
Kanten in grün dargestellt und mit der jeweiligen Anzahl
versehen.
Eine neue, freie Suche kann mit einem Substanznamen
oder einer Erkrankung bzw. einem Symptom über die
Eingabezeile gestartet werden (Abbildung 2). Alternativ
wird durch Doppelklick auf eine Entität (Substanzname
oder Erkrankung/Symptom) das entsprechende Drug-
Disease-Network aufgerufen. Neben der Eingabezeile
kann die Anzahl der kontextähnlichen, verwandten Sub-
stanzen in der Netzwerkansicht eingestellt werden.
Um die Netzwerkansichten übersichtlicher zu gestalten
und an die individuellen Bedürfnisse anzupassen, werden
verschiedene Optionen angeboten: Über die linke, ge-
drückte Maustaste kann ein Netzwerk beliebig verscho-
benwerden. Die Entitäten und zugehörigenKanten lassen
sich auf diese Weise ebenfalls einzeln bewegen und be-
liebig platzieren. Zoomen ist mit dem Scrollrad möglich,
und ergänzend wird ein Vollbildmodus angeboten. Über
die rechte Maustaste können einzelne Entitäten („Klick“
auf eine Entität) oder alle Wirkstoffe bzw. Erkrankun-
gen/Symptome („Klick“ an einer beliebigen Stelle der
Netzwerkansicht) entfernt werden. Ein Einzelklickmit der
linken Maustaste auf eine Entität markiert diese und die
zugehörigen Kanten und hebt das Teilnetzwerk hervor.
Unterhalb der Netzwerkansicht befinden sich die „Asso-
ciation Details“ mit der Listung der kontextähnlichen,
verwandten Substanzen, Erkrankungen/Symptome und
Gene (Abbildung 3). Weiterführende Informationen kön-
nen über unterschiedliche Verlinkungen, z.B. zur text-
basierten und Struktursuche in PubPharm oder zur
Wirkstoffdatenbank DrugBank [8], erhalten werden. Für
die Wirkstoff-Erkrankungs-Beziehungen (Drug-Disease-
Associations) werden die geschätzte Anzahl der die Hypo-
these stützende Publikationen angezeigt und die Art der
Entitäts-Beziehungen aus der Comparative Toxicogeno-
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Abbildung 2: Beispiel-Netzwerkansicht für den Wirkstoff Sumatriptan: hervorgehoben ist das Teilnetzwerk mit den nächsten
Erkrankungs-Nachbarn. A) Aktueller Zugang zu den Drug-Disease-Networks. B) Legende. C) Eingabezeile und Möglichkeit, die

Anzahl der kontextähnlichen, verwandten Substanzen einzustellen.

Abbildung 3: Beispiel: „Association Details“ für den Wirkstoff Sumatriptan. A) Über unterschiedliche Verlinkungen können
weiterführende Informationen erhalten werden. B) Liste der Drug-Disease-Associations. C) Geschätzte Anzahl die Hypothese

stützende Publikationen.
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mics Database (CTD) aufgeführt, sofern ein entsprechen-
der Eintrag in dieser Datenbank vorliegt [19].
Nach weiterer Evaluation durch die Fachcommunity
werden die Drug-Disease-Networks perspektivisch so in
PubPharm eingebunden, dass sie bei einer Suche nach
Wirkstoffen und Erkrankungen/Symptomen die Vor-
schlagslisten kontextähnlicher, verwandter Entitäten als
eine weitere Explorationsmöglichkeit ergänzen.

4 Zusammenfassung und Ausblick
Als zentraler Service im FID Pharmazie bietet die wirk-
stoffzentrierte Rechercheplattform PubPharm einen um-
fassenden Zugang zu pharmazeutischen Informations-
ressourcen und unterstützt Forschende durch bedarfs-
orientierte innovative Recherchetools.
Im kontinuierlichen Austausch mit der Fachcommunity
werden potenzielle neue Inhalte und Funktionalitäten
identifiziert. So wird perspektivisch der Suchraum von
PubPharm auf Forschungsdaten sowie einen Ausschnitt
aus der Bielefeld Academic Search Engine (BASE) ausge-
weitet [20]. Mittelfristig wird eine neue Gesamtarchitektur
für PubPharm etabliert, worin die Services im Sinne eines
zentralen Zugangs eingebettet werden, und zudem ein
fachspezifisches Repositorium aufgebaut. Aktuell forscht
das IfIS an neuartigen narrativen Retrieval-Methoden,
die eine präzise und strukturierte Literatursuche ermög-
lichen [21], [22]. Ziel ist es, Nutzenden eine gezielte
Formulierung ihres Informationsbedarfes zu ermöglichen.
Ein erster narrativer Service befindet sich aktuell in einer
frühen Testphase [23]. Der FID Pharmazie ist selbst-
verständlich auch am Feedback angrenzender Fachberei-
che, insbesondere in den Lebenswissenschaften, zu allen
seinen Services interessiert.
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