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Abstrakt

Rigorózní  práce  pojednává  o  metodách  vyhledávání  v chemických  databázích. 
Soustředí  se  na  rešeršní  strategie  používané  v chemii,  věnuje  se  odlišnostem 
chemických informací, a tudíž i vyhledávacích postupů. Navrhuje obecné postupy pro 
vyhledávání  látek  a  informací  o reakcích,  které  jsou pak testovány v praktické  části 
práce.  Vybranými  bázemi jsou Registry (a související  databáze v prostředí SciFinder 
Scholar), Beilstein (resp. Gmelin, v prostředí Crossfire Commander) a PubChem. Práce 
se zabývá též různými typy přístupů k chemickým databázím (zejména komerční versus 
akademický přístup), navzájem je porovnává a rozebírá jejich vliv na rešeršní strategie. 
V praktické  části  jsou proto zařazeny i  rešerše z databází  Registry  a  Beilstein  (resp. 
Gmelin) ve své komerční podobě, provedené v databázovém centru STN International. 
Aby  práce  podala  komplexni  přehled  o  problematice  vyhledávání  chemických 
informací, věnuje se též trendům v oblasti vyhledávání látek na volném webu.
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Předmluva

Předkládaná  rigorózní  práce  se  zabývá  vyhledáváním  informací  v chemických 
databázích. Vzhledem k obsáhlosti tématu, se soustředí zejména na hledání jako takové, 
stranou  ponechává  další  části  vyhledávacího  procesu,  tj,  výběr  vhodných  zdrojů, 
posuzování získaných údajů atp. Soustředí se zejména na vyhledávání faktografických 
informací, které jsou pro chemii typické.

Text vychází z velké části z mé diplomové práce obhájené v září 2006 pod názvem 
Metody vyhledávání ve vědeckých databázích zaměřených na chemii [Šmídová, 2006]. 
Jejím  cílem  bylo  jednak  vytvořit  obecný  postup  pro  vyhledávání  látek  a  reakcí, 
nezávislý  na  konkrétním  prostředí  databáze  a  jednak  seznámit  čtenáře  s různými 
aspekty  a  specifiky  vyhledávání  chemických  informací.  Tímto  tématem  jsem  se 
zabývala i ve své bakalářské práci obhájené v červnu 2007 na Vysoké škole chemicko-
technologické, obor Informatika a chemie. Díky této práci byly revidovány a zpřesněny 
návrhy na obecné postupy vyhledávání, příklady z praktické části pak aktualizovány a 
publikovány na webu [Šmídová, 2007].

Zatímco diplomová práce se soustředila zejména na informační zdroje dostupné na 
akademické půdě, rigorózní práce se snaží zasadit  rozpracované koncepty do širšího 
rámce  a  to  zejména  ve  vztahu  ke  komerční  informační  sféře.  Je  to  i  zcela  logický 
důsledek mého působení v této oblasti. Zatímco během studia jsem se mohla důkladně 
seznámit s informačními zdroji určenými pro studenty a vědecké pracovníky univerzit a 
vysokých škol, po nástupu do praxe v komerčních informačních službách jsem měla 
možnost  vidět  rozdíly  v řešení  podobných  informačních  potřeb  a  na  základě  těchto 
zkušeností jsem se rozhodla obohatit původní práci o další hlediska. 

Snažila jsem se tedy ukázat vliv typu přístupu k databázím na rešeršní strategie a 
jejich možné přizpůsobování (např. vzhledem k ceně selekčních polí). Několik kapitol 
je věnováno možnostem a nástrojům, které nabízí komerční sféra, reprezentovaná zde 
databázovým centrem STN International, jež je jedním z nejdůležitějších zdrojů tohoto 
typu pro chemii. A také jsem se pokusila srovnat oba přístupy doplněním praktických 
ukázek. Aby byla příslovečná mozaika kompletní, doplnila jsem též nástin současných 
trendů  ve zpřístupňování  a  vyhledávání  chemických  informací  na  volném  (zdarma 
dostupném) webu.

Tato rigorózní práce je výsledkem již několikaletého zájmu o chemické informace, 
které se staly mojí profesí. Snažila jsem se shrnout nejen poznatky ostatních autorů, ale 
i ty získané vlastní praxí a poskytnout tak ucelený přehled chemického informačního 
prostředí z perspektivy vyhledávání informací. 

Práce je rozdělena kromě úvodu a závěru do šesti kapitol. 
V úvodu jsem mimo jiné vytipovala hlavní seriály pro obor chemické informatiky a 

uvedla jejich stručnou charakteristiku.
Kapitola  Chemické informace shrnuje specifika tohoto druhu informací  a uvádí 

třídění nejběžněji vyhledávaných informací. Každý typ je stručně vysvětlen způsobem, 
o  kterém se  domnívám,  že  by  mohl  být  k užitku  zejména  těm,  kteří  jsou  v oblasti 
chemie  laiky,  ale  jsou  nuceni  v těchto  databázích  pracovat.  V této  kapitole  se  také 
věnuji  vymezení  hlavních  skupin  uživatelů  chemických  informací  a  nastínění  jejich 
informačních potřeb.

Kapitola Rešeršní strategie v oborech chemie nabízí přehled užívaných strategií 
pro oblast bibliografických a faktografických informací v chemii a snaží se zdůraznit 
některé odlišnosti od jiných oborů. 
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Ve čtvrté kapitole Přístup k chemickým informacím se věnuji přehledu možností, 
jak  přistupovat  k databázím  a  to  z různých  hledisek,  které  se  navzájem  prolínají. 
Diskutovány jsou různé  typy  vyhledávacích  prostředí  a  jejich  využítí  v komerčních, 
akademických  či  zdarma  dostupných  databázích.  Dále  je  zmíněn  vliv  typu  přístupu 
(přes databázové centrum, v licenci, zdarma) a vyhledávacího prostředí (formulářové, 
příkazové) na samotné rešeršní strategie. Tato otázka je pak podrobněji zkoumána na 
praktických příkladech uvedených v kapitole 7.

Kapitola  4.4  se  zabývá  poměrně  aktuálním  tématem  vyhledávání  chemických 
informací  (převážně  vlastností  látek)  na  volném  webu.  Ve  stručném  přehledu  jsou 
popsány příklady speciálních vyhledávačů, které se snaží překlenout propast mezi tzv. 
viditelným a hlubokým webem a učinit tak vyhledávání látek účinnějším. Nastíněn je i 
trend ve vyhledávání pomocí všeobecných „search engines“ typu Google.

Kapitola  4.5  pak  završuje  pojednání  o  přístupu  k informacím  diskuzí  o  roli 
informačního  profesionála  ve  vyhledávacím  procesu.  Stručně  jsem  se  zde  dotkla 
proměn  daných  technologickým  vývojem  a  zároveň  popisuji  tři  hlavní  oblasti,  ve 
kterých informační profesionálové specializovaní na chemické informace působí.

V rámci kapitoly Strategie vyhledávání jednotlivých typů chemických informací 
byly vytvořeny obecné postupy jednak pro vyhledávání chemických látek a jednak pro 
hledání informací o reakcích. Pro větší přehlednost byly navrženy dva diagramy. První 
se zabývá postupem pro vyhledání záznamu látky, od kterého je již zpravidla snadný 
přístup  k dalším  informacím  zejména  faktografického  charakteru.  Druhý  diagram 
týkající  se  reakcí  se  soustředí  spíše  na  situace,  které  mohou  nastat  v souvislosti 
s uživatelovou informační potřebou. 

Kapitola  Srovnávací metody databází pojednává o motivaci výběru testovaných 
databází, testovacích rešerší a velkou část věnuje představení vybraných bází dat. 

V poslední  kapitole  Testování  vybraných  chemických  databázích se  na 
testovacích  rešerších  zkoumá,  zda  jsou  postupy  navržené  v diagramech  vhodné  pro 
použití  ve  vybraných  databázích  a  zároveň  se  posuzují  vyhledávací  nástroje 
jednotlivých  bází  a  snadnost  s jakou lze  dospět  k výsledku.  Nejenže  se  porovnávají 
databáze  mezi  sebou,  ale  v případě  báze  Registry  a  Beilstein  (resp.  Gmelin)  se  též 
srovnávají  rešeršní  strategie  použité  v té  samé  databázi,  ale  v rámci  jiných  přístupů 
(CrossFire resp. STN International).

V závěru pak shrnuji zejména zjištění plynoucí z praktické části práce.
Informační základnu pro sepsání této práce tvoří z větší části zahraniční literatura, 

kterou jsem čerpala i z dříve zpracované bibliografické rešerše na téma faktografické 
báze dat v chemii. Základním zdrojem pro oblast chemické informatiky, kam spadá i 
téma vyhledávání je časopis Journal of Chemical Information and Computer Sciences 
(nyní Journal of Chemical Information and Modeling [JCHIM]).Velkou část citovaných 
zdrojů  tvoří  i  webové  prezentace  a  jiné  elektronické  zdroje,  což  je  dáno  samotnou 
povahou  zpracovávaného  tématu.  V případě  webových  sídel  STN  International  a 
Chemical Abstracts Service jde o významné a rozsáhlé zdroje.

Na závěr bych ráda poděkovala konzultantovi mé rigorózní práce, PhDr. Richardu 
Papíkovi, Ph.D. za nové náměty k textům a povzbuzení, které mi dodal. Za konzultace 
ke  komerčním databázím patří  moje  velké  díky  i  Ing.  Bohumilu  Bočkovi,  který  mi 
spolu s ostatními kolegy z firmy Medistyl dávají neutuchající pocit, že stále je čemu se 
učit a se kterými je pro jejich znalosti a zápal pro chemické informace radost pracovat. 
Děkuji  i  jim za  podporu  a  možnost  vůbec  zrealizovat  některé  části  této  práce.  Mé 
poděkování  patří  dále  Ing.  Jiřímu  Jirátovi,  Ph.D.  za  jeho  vstřícnou  pomoc  zejména 
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s rešeršemi v akademických databázích. A v neposlední řadě děkuji i mému manželovi 
Ondřeji  Šerému  za  jeho  kritické  připomínky  k tomuto  textu  a  za  jeho  již  desetiletí 
trvající podporu ve mém studiu a nyní i zaměstnání.
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1. Úvod

Chemie je obor, který má velmi dlouhou a úspěšnou tradici práce s informacemi. 
Jedním z prvních referátových časopisů vůbec byl právě časopis zaměřený na chemii a 
ze systematické práce nadšených chemiků 19. století čerpají uživatelé databází jako je 
Gmelin či Beilstein dodnes. 

Struktura informačních služeb je v chemii založena na dlouholetém vývoji a tvoří 
dodnes  velmi  dobře  fungující  systém a  to  je  fakt,  který  ostatní  vědecké  i  odborné 
disciplíny  mohou  chemikům  jen  závidět.  Lze  mluvit  o  štěstí,  že  generace  našich 
předchůdců včas rozpoznala obtíže spojené s kumulováním nových poznatků1 a zavedla 
určité formy jejich zpracování [Vymětal, 2001].

Tato práce se soustředí na výsek informačních služeb, který se týká vyhledávání 
v chemických databázích,  čili  tom typu zdroje, který již po několik desetiletí  vládne 
informačnímu prostředí v chemii.

 Oblast vyhledávání chemických informací je součástí oboru chemické informatiky 
(„chemoinformatics“  nebo  „chemiinformatics“).  Zajímavý  je  fakt,  že  na  rozdíl  od 
teoretiků  informační  vědy,  kteří  se  od pojmu informatika  distancují  [Vlasák,  1999], 
neboť mají za to, že tento pojem si pro sebe přivlastnila počítačová věda, chemikové se 
pojmu  informatika  drží,  ačkoliv  podle  definice  je  to  disciplína  zabývající  se  také 
především informacemi. Definice z jednoho ze sjezdů Americké chemické společnosti 
zní: Chemická informatika je obecný název pro disciplínu, která v sobě zahrnuje návrh, 
vytvoření, organizaci, ukládání, správu, vyhledávání, analýzu, šíření, zviditelňování a  
využívání  chemických informací,  nejenom jako takových,  ale  také  jako nástroj nebo 
index,  který je zastupuje pro získávání jiných dat,  informací  a znalostí [Warr,  1999 
v překladu J. Šilhánka, 2002]. 

Nicméně např. Peter Willet,  odborník vzdělaný jak v chemii, tak v knihovnictví a 
informační  vědě,  řadí  do chemické  informatiky i  svoji  oblast  zájmu,  tj.  vyhledávání 
podobnosti reakcí a molekul, reprezentace 2D a 3D struktur atd. a sám přiznává, že se 
v průběhu  své  kariéry  soustředil  hlavně  na  příslušné  algoritmy,  datové  struktury  a 
výpočetní efektivitu [Willet, 2005]. 

Chemická  informatika  tedy  mnohem  více  využívá  pro  své  potřeby  počítačové 
technologie  a  pak  je  tedy  termín  informatika  zřejmě  na  místě.  Oba  aspekty  této 
disciplíny  již  patrně  není  možno  oddělit,  protože  se  vyvíjely  zároveň.  Dnes  už  je 
standardem přistupovat  do chemických databází  pomocí  strukturního vzorce,  což by 
nebylo možné bez efektivní reprezentace této struktury v počítačové podobě. Nejlépe 
vystihuje proměnu obsahu chemické informatiky vývoj v pojmenování jejího hlavního 
literárního  zdroje,  časopisu,  který  od  roku  1961  vycházel  pod  názvem  Journal  of 
Chemical Documentation, od roku 1975 pod názvem Journal of Chemical Information 
and Computer Sciences a od roku 2005 vychází jako Journal of Chemical Information 
and Modeling.

Ale  vraťme  se  k samotnému  tématu.  Vyhledávání  chemických  informací  ve 
vědeckých  databázích  je  poměrně  diskutovaná  oblast,  i  když  ne  právě  z hlediska, 
kterému se věnuje tato práce. 

Již od  druhé poloviny minulého století  se  témata vyhledávání  pravidelně  objevují 
v odborném  tisku  [např.  Lynch,  1968],  nicméně  ve  velké  převaze  v souvislosti 
s počítačovými  vyhledávacími  algoritmy,  zachycení  chemické  struktury v  počítačem 

1  Extrémním případem publikační exploze v chemii je sovětský krystalografista T. Stručkov, který 
publikoval celkem 948 prací (1981-1990), tedy jednu práci v průměru za 3,9 dne a biochemik I. 
Asimov, který je autorem více než 400 knih [Vymětal, 2001]
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čitelné  podobě  atd.  Diskutovaným  tématem  je,  jak  bylo  výše  zmíněno,  i  tzv. 
vyhledávání podobnosti (v angličtině „similarity searching“), to slouží např. k plánování 
a  předpovídání  reakcí,  tvorbě  syntéz  atd.  na  základě  vyhodnocení  podobnosti 
chemických struktur [Gesteiger, 1992]. 

Méně  pozornosti  už  je  věnováno  oblasti  vyhledávání  bibliografických  a 
faktografických  informací  ze  strany  uživatele,  rešeršním  strategiím  specifickým  pro 
chemii atd.. Maximálně na úrovni jednotlivých databází a jejich vyhledávacích funkcí 
[např. Ridley, 2000], ovšem ne v obecné rovině, což je mimo jiné tématem této práce. 

1.1  Oborové seriály

Jak  již  bylo  nastíněno  v úvodu,  chemická  informatika  zahrnuje  nejen  prvky 
informační vědy, ale je velmi silně závislá i na počítačových technologiích a mnoho 
časopisů se zaměřuje právě na využití počítačů při vývoji nových látek, na odhadování 
vlastností  látek  na  základě  podobnosti  struktury,  při  analýze  bílkovin  atd.  Nicméně 
základním  problémem  zůstává  způsob  reprezentace  vnějšího  světa,  její  uložení 
v podobě  dat,  následné  hledání,  porovnání,  vyhodnocení  a  šíření.  Mezi  časopisy 
zabývající se tímto směrem chemické informatiky patří následující tituly:

JOURNAL OF COMPUTATIONAL CHEMISTRY 
ISSN: 0192-8651)
Vydavatel: John Wiley & Sons, Inc.
Začátek publikování: 1980
Impakt faktor: 4,297
Články pojednávají o všech aspektech výpočetní chemie, kromě kvantové a molekulární 
mechaniky, také o chemické informatice, bioinformatice a předpovídání biomolekulární 
struktury.
Dostupný na WWW: http://www3.interscience.wiley.com/cgi-bin/jhome/33822

CHEMOMETRICS AND INTELLIGENT LABORATORY SYSTEMS 
ISSN: 0169-7439)
Vydavatel: Elsevier BV
Začátek publikování: 1987
Impakt faktor: 2,063
Časopis se zabývá následujícími tématy: vývoj nových statistických, matematických a 
chemometrických  metod  (chemometrie  je  věda  užívající  matematické  a  statistické 
metody  pro  vývoj  nebo  výběr  optimálních  procedur  a  experimentů  a  pro  získání 
maxima  chemických  informací  z analýzi  chemických  dat),  aplikace  chemometrie  a 
vývoj softwaru. Pohltil titul Laboratory Automation and Information Management. 
Dostupný na WWW: http://www.elsevier.com/locate/chemometrics

JOURNAL OF COMPUTER–AIDED MOLECULAR DESIGN 
ISSN: 0920-654X
Vydavatel: Springer Netherlands
Začátek publikování: 1987
Impakt faktor: 2,042
Nabízí čtenářům teorii a aplikaci počítačových metod pro analýzu a design molekul. 
Zahrnuje oblasti modelování molekul, proteinového inženýrství, vývoj léčiv, expertních 
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systémů, vývoj databází a jejich využití, obecné vztahy mezi strukturou a vlastnostmi 
látek atd.
Dostupný na WWW: http://springerlink.metapress.com/content/102928/

JOURNAL OF MOLECULAR GRAPHICS & MODELLING 
ISSN: 1093-3263
Vydavatel: Elsevier Inc.
Začátek publikování: 1983
Impakt faktor: 1,932
Časopis  publikuje  články  o  užití  počítačů  při  teoretickém  zkoumání  molekulární 
struktury,  funkcí,  interakcí  a  tvorby.  Dotýká  se  i  proteinového  a  polymerního 
inženýrství, vývoje léčiv, vytěžování databází a tvorby knihoven sloučenin.
Dostupný na WWW: http://www.elsevier.com/locate/jmgm

JOURNAL OF MOLECULAR MODELING 
ISSN: 1610-2940
Vydavatel: Springer
Začátek publikování: 1996
Impakt faktor: 1,669
Cílem  tohoto  seríálu  je  postihnout  všechny  aspekty  modelování  molekul  a  jeho 
aplikace.  Zabývá  se  chemickou  informatikou,  analýzou  dat,  vizualizací,  simulací 
peptidů,  DNA a jiných biopolymerů,  metodou  QSAR (zkoumání  vztahu struktury a 
aktivity molekul) atd.
Dostupný na WWW: http://www.springer.com/chemistry/journal/894

JOURNAL OF CHEMOMETRICS 
ISSN: 0886-9383
Vydavatel: John Wiley & Sons, Inc.
Začátek publikování: 1987
Impakt faktor: 1,367
Časopis zasvěcený chemometrii, chemické informatice, statistice, modelování aj.
Dostupný na WWW: http://www3.interscience.wiley.com/cgi-bin/jhome/4425

COMPUTERS AND CHEMICAL ENGINEERING 
ISSN: 0098-1354
Vydavatel: Pergamon, UK
Začátek publikování: 1977
Impakt faktor: 1,238
Časopis  pojednávající  o  výpočetních  metodách  v chemickém inženýrství.  Články se 
zabývají procesy syntézy látek a jejich kontrolou, aplikací nových výpočetních metod, 
zejména aplikací modelování molekul atd.
Dostupný na WWW: http://www.elsevier.com/locate/compchemeng

COMPUTATIONAL BIOLOGY AND CHEMISTRY 
ISSN: 0097-8485
Vydavatel: Elsevier
Začátek publikování: 1977
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Dřívější název: Computers & Chemistry
Tématem časopisu je strukturální  biologie  nukleových kyselin,  proteiny,  molekulární 
genetika,  teorie  a  praxe  matematického  a  statistického  modelování,  analýzy 
biomolekulárních sekvencí atd. 
Dostupný na WWW: http://www.elsevier.com/locate/cbac

Časopisy  zaměřené  více  např.  na  tvorbu  databází,  vyhledávání  chemických 
informací a na knihovnickou práci jsou např. níže uvedené tituly. Ze srovnáníSrovnání 
nejvyšších impakt faktorů  z obou skupin (4,297 pro Journal of Comp. Chem. a 2,986 
pro Journal of Chem. Inf. and Mod.)  vyplývá,ukazuje, kde spíše leží  ohnisko zájmu 
odborníků z odvětví chemické informatiky.

JOURNAL OF CHEMICAL INFORMATION AND MODELING  (ISSN 1549-
9596)
ISSN: 1549-9596
Vydavatel: American Chemical Society
Začátek publikování: 1960
Impakt faktor: 2,986
Dřívější názvy: (do r. 2004) Journal of Chemical Information and Computer Sciences; 
(do r. 1975): Journal of Chemical Documentation 
Časopis informuje o novinkách z oblasti chemické informatiky a modelování molekul. 
Články  se  týkají  reprezentace  chemických  dat  a  vyhledávání  v databázích,  vývoje 
nových výpočetních metod a softwaru, dále také analýz biologické aktivity a dalších 
témat spojených s vývojem léčiv.
Dostupný na WWW: http://pubs.acs.org/jcics

JOURNAL OF CHEMICAL EDUCATION  (ISSN 0021-9584)
ISSN: 0021-9584
Vydavatel: American Chemical Society
Začátek publikování: 1924
Impakt faktor: 0,560
Seriál  pojednává  o  různých  aspektech  výuky  chemie  na  všech  stupních  školství, 
zejména obsahuje zejména praktické rady pro výuku v laboratořích, experimenty a jiné 
demonstrace, dále se také zabývá např. podpůrným softwarem a obsahuje samostatný 
oddíl věnovaný výuce chemické informatiky.
Dostupný na WWW: http://jchemed.chem.wisc.edu/ 

JOURNAL OF COMPUTING AND INFORMATION SCIENCE IN 
ENGINEERING (ISSN 1530-9827)
ISSN: 1530-9827
Vydavatel: A S M E International
Začátek publikování: 2001
Impakt faktor: 0,446
Obsahem seriálu  jsou  články o  výrobě  a  prodeji, chemické  produkce, informačních 
modelech a  ontologiích pro  inženýrské  aplikace,  informačním  managemenut  ve 
firmách, o technologiích pro simulace a vizualizace, vývoj softwaru pro vývoj a výrobu.
Dostupný na WWW: http://ojps.aip.org/ASMEJournals/JCISE/

12

http://www.ulrichsweb.com/ulrichsweb/Search/fullCitation.asp?navPage=1&tab=1&serial_uid=371925&issn=15309827#%23
http://jchemed.chem.wisc.edu/
http://www.ulrichsweb.com/ulrichsweb/Search/fullCitation.asp?navPage=1&tab=1&serial_uid=47908&issn=15499596#%23
http://www.ulrichsweb.com/ulrichsweb/Search/fullCitation.asp?navPage=1&tab=1&serial_uid=61314&issn=14769271#%23


ISSUES IN SCIENCE AND TECHNOLOGY LIBRARIANSHIP (
ISSN: 1092-1206)
Vydavatel: Association of College and Research Libraries,  Science and Technology 
Section
Začátek publikování: 1991
Časopis  věnovaný  problematice  knihovnictví  pro  vědu  a  techniku  obecně.  Je  to 
platforma  pro  výměnu  zkušeností  s úspěšnými  programy,  pro  přehledové  práce  o 
informačních zdrojích a kromě dalšího samozřejmě i pro publikaci výzkumů v oblasti 
vědeckotechnických knihoven. Od roku 2008 je zdarma dostupný na internetu.
Dostupný na WWW: http://www.istl.org/about.html 

V České republice seriálová publikace zaměřená přímo na chemickou informatiku 
nevychází.  V oborových  časopisech  se  ale  sporadicky objevují  příspěvky na  témata 
informačních zdrojů, patentových informací atd. Jmenujme např.:
  
CHEMICKÉ LISTY ( ISSN: 0009-2770)
ISSN: 0009-2770
Vydavatel: Česká společnost chemická
Začátek publikování: 1876
Impakt faktor: 0,683
Časopis zaměřený všeobecně na chemii a příbuzné obory.  Vycházejí v něm články o 
laboratorních přístrojích a postupech, ale i zaměřené na průmyslovou chemii. Recenze 
knih, aplikačního softwaru apod.
Dostupný na WWW: http://www.chemicke-listy.cz/cz/index.html
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2. Chemické informace

2.1 Specifika chemických informací

Podle Fugmanna [Fugmann, 1985] jsou chemické informace vyhledávány častěji a 
intenzivněji než informace z jiných oborů. Chemik, zejména v průmyslu, mění poměrně 
často  předmět  svého  zájmu  a  potřebuje  se  rychle  seznámit  s oblastí  nového  úkolu. 
Poukazuje také na to, že i když je chemie rychle se rozvíjející obor, mnoho chemických 
informací  zůstává platných i po velmi dlouhé době. Za dostatečně přesně popsané a 
reprodukovatelné považuje experimenty již z osmdesátých let 19. stol. Navíc, pokud se 
má opravdu potvrdit platnost určité teorie, je nutné provést velké množství experimentů, 
které nejsou obvykle v silách jedné pracovní skupiny.  Je tedy nutno, aby další vědci 
navazovali na práce předcházející a vývoj tak mohl jít dopředu.

Typické pro chemické informace je jejich různorodost. Databáze jsou tak nuceny 
zpracovávat poměrně velké množství různých typů datových formátů, ve kterých jsou 
informace uloženy. Základem jsou textová a numerická data a dále se jedná o různé 
formy obrázků pro reprezentaci  chemických  struktur (dvou i  trojrozměrné)  a  reakcí, 
spektrální informace, grafy atd.

Hlavní specifita tkví ale v samé podstatě oboru a tou jsou chemické látky, které je 
potřeba ve vhodném formátu  uložit,  aby byly  zpětně vyhledatelné  a aby se uživatel 
dostal  k informacím  o  jejich  vlastnostech,  které  již  jednu  byly  pozorovány  nebo 
změřeny. O způsobech vyhledávání zejména faktografických chemických informací se 
bude podrobně hovořit dále.

2.2 Typologie chemických informací

Tradiční a knihovníkům zažité dělení na informace bibliografické a faktografické se 
v literatuře  zaměřené na chemické informace běžně nevyskytuje.  Mluví o něm např. 
Stephen R. Heller [Heller, 1986a]  v článku Online Chemical Information v souvislosti 
se zpracování informací v online databázích a např. A. Nebel a kolektiv autorů [Nebel, 
1992] v článku o vývoji ve zpracování informací a systému Gmelin používá rozdělení 
na bibliografické (bibliographic) a faktografické (factual) informace. 

Následující rozdělení je inspirováno strukturou selekčních polí databáze Beilstein.

2.2.1 Bibliografické informace

Informace o primárním dokumentu, konkrétní fakt zjistíme až ze studia primárního 
dokumentu, povaha bibliografických informací se výrazně neliší od jiných oborů 

Autor

Název 
Podobně  jako  v jiných  přírodovědných  a  technických  oborech,  název  poměrně 

přesně vystihuje obsah dokumentu

Vydavatelské údaje

Název zdroje 
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V základních  zdrojích  chemických  informací  se  názvy  časopisů  vyskytují  ve 
zkratkovité  podobě  (vychází  to  z dlouholeté  praxe  referátových  časopisů,  kterou 
převzaly i na ně navazující bibliografické databáze)

Rok vydání

ISBN, ISSN

CODEN
Alfanumerický  šestimístný  kód,  který  přiděluje  Chemical  Abstract  Service 

seriálovým i neseriálovým publikacím. Tento systém vznikl v roce 1963 v American 
Society for Testing and Materials pro označování vědecké a technické literatury, v roce 
1975 převzala zodpovědnost instituce CAS [CODEN].

2.2.2 Faktografické informace

Informace,  které  sdělují  konkrétní  fakt,  není  třeba  dále  hledat  v literatuře.  Jsou 
typické  vysokou  náročností  na  intelektuální  zpracování  –  pracovník  je  musí 
v primárním  zdroji  vyhledat  a  správně  interpretovat  v kontextu,  to  znamená,  že  i 
náklady  jsou  mnohem  vyšší,  než  při  zpracování  pouze  bibliografických  informací. 
Chemie je obor, který má tento typ informací zpracován velmi dobře a většina databází 
se soustředí právě na něj. I když bibliografické informace jdou obvykle ruku v ruce, aby 
bylo  možno fakt  ověřit  v primárním dokumentu.  Producenti  a zprostředkovatelé  pak 
přizpůsobují i nástroje vyhledávání, protože způsoby využívané v čistě bibliografických 
databázích jsou nevyhovující.

2.2.2.1 Identifikátory 

Už od počátků informačního zpracování chemických informací se vědci snaží o co 
nejjednodušší a nejvěrnější vystižení povahy chemické látky. Jako samozřejmý se jeví 
chemický název a vzorec, ale k látkám se často přiřazuje množství nejrůznějších kódů – 
identifikátorů. Motivace jsou různé, ale základem je snaha jednoznačně určit látku a tak 
lépe  organizovat  a  komunikovat  dosažené  poznání.  Ať  už  šlo  v minulosti  o  tištěné 
katalogy, abstraktové časopisy nebo o současné databázové systémy a identifikaci látek 
v nich.  Odhlédneme-li  od  vědeckých  databází,  významným  iniciátorem  pro  vznik 
nových a využití  starých identifikátorů byl  obchod s chemickými  látkami a následná 
legislativní regulace.

Z toho vyplývají potíže spojené s tím, že některé identifikační systémyPrávě různé 
motivace vzniku identifikačních systémů zapříčiňují, že často mají rozdílná kritéria pro 
přiřazení svého kódu chemické látce (nebo jinému chemickému individuu).  EINECS 
(Evropský  seznam  obchodovatelných  látek)  má  tak  např.  pro  dihydrát  síranu 
vápenatého stejné číslo jako pro bezvodou formu, zatímco registrační číslo CAS každé 
formě přiřazuje jiný kód. Je proto důležitým úkolem rešeršéra zjistit, co vlastně přesně 
vlastně  hledá  a  pokud  jako  zadáníidentifikátor  zadané  látky dostane  např.  číslo 
EINECS, je potřeba získat všechna registrační čísla CAS, která s ním souvisí.

Příklady identifikátorů a některých typů vzorců lze nalézt v příloze č. 1.

2.2.2.1.1 Identifikátory nevypovídající o struktuře látky

Chemical Abstracts   Service   Registry Number (CAS RN)  
Používání  registračních  čísel  Chemical  Abstracts  Service  (CAS)  bylo  původně 

zavedeno pro účely indexace sloučenin, které se vyskytovaly ve literatuře zpracovávané 
literatuře.do báze abstraktů (podrobněji o Chemical Abstracts viz. kapitola 6.2.1). Tuto 
funkci  samozřejmě  plní  dodnes,  ale  navíc  se  registrační  čísla  stala  mezinárodně 
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uznávaným  způsobem  identifikace  sloučenin  (a  nejen  jich).  Nalezneme  je  proto 
v mnoha obchodních katalozích, v právních normách atd.

Kromě klasických sloučenin, tedy chemicky čistých látek, které obsahují jeden druh 
molekul a v nich více různých atomů, se registrační čísla přidělují i následujícím typům 
látek:

• Radikályradikály –  částice  vznikající  homolytickým  štěpením  kovalentní 
vazby,  každá si ponechá jeden elektron, jsou nestálé a velmi reaktivní [Svoboda, 
2005] (Např.(např. 52145-98-9 –fenyldiazenylový radikál (Ph-N=N), 26397-35-3 – 
n-Pentoxy radikál (Me-(CH2)4-O)    

• Stereoizomerystereoizomery – sloučeniny, které se liší uspořádáním atomů a 
vazeb v prostoru. Vprostoru; v rámci strukturních vzorců se odlišují jiným typem 
čáry znázorňující vazbu, v chemických názvech se odlišují pomocí předpon R/S,-/+ 
(starší označení D/L), Z/E (nebo starší označení cis/trans), α/β, endo/exo, syn/anti. 
( (např.Např. 590-18-1:  cis-but-2-en a 624-64-6:  trans-but-2-en nebo enantiomery 
4221-99-2: (S)-butan-2-ol a 14898-79-4: (R)-butan-2-ol)

• Slitinyslitiny –  včetně  slitin  obsahujících  nekovy  a  plynné  složky. 
Procentuálnísložky;  procentuální složení  se  vyjadřuje  číslem  za  značkou  prvku. 
Prvkyprvku;  prvky s největším  obsahem  jsou  první,  pokud  je  některá  složka 
zastoupena méně než 0,1%, nezmiňuje se. (Např. (např. 828259-00-3 – slitina železa 
– Fe 98,98%, Mn 1.5,1,5%, Si 0.5,0,5%, C 0.1)0,1%)

• Elementárníelementární částice –  včetně jejich atomových  a  molekulárních 
stavů,  patří  sem  bosony,  fermiony,  hadrony,  mezony,  kvarky  atd.  (Např.(např. 
12586-01-5 - Meson,meson, K (8CI,9CI) )

• Enzymy – (Např.enzymy – např. 9035-82-9 – dehydrogenasa)

• Izotopyizotopy – látky, které mají stejný počet protonů, ale jiný počet neutronů 
(Např.(např. 7782-39-0 - deuterium) 

• Ionty – (Např.ionty – např. 17341-25-2 – sodný kationt)

• Směsisměsi –  jsou  zařazovány,  pokud  jde  o  směs  dvou  a  více  chemických 
individuí,  připravenou  pro  konkrétní  použití.  (Např. (např. 9006-50-2  –  vaječný 
bílek, 132259-10-0 – vzduch) 

• Polymerypolymery –  látky  sestávající  z  molekul  jednoho  nebo  více  druhů 
atomů nebo skupin spojených navzájem v tak velkém počtu, že se řada fyzikálních a 
chemických  vlastností  nezmění  přidáním  nebo  odebráním  jedné  nebo  několika 
konstitučních jednotek [Wiki1] (Např.(např. 25038-57-7 poly(methylen))

• Vitamíny – (vitamíny – např. 11103-57-4 – vitamín A)A.

CAS  čísla  dostanou  i  sloučeniny  ve  zdroji  nepřesně  určené  (tzv.  nekompletně 
definované látky), proto např. dimethylbenzen  má své registrační číslo (1330-20-7), 
stejně  jako  jednotlivé  varianty:  1,2-dimethylbenzen  (95-47-6),  1,3-dimethylbenzen 
(108-38-3) a 1,4-dimethylbenzen (106-42-3). A podle Stephena Hellera [Heller, 1986b] 
dokonce i sloučeniny,  které se sice vyskytnou v primární  literatuře,  ale např.  v textu 
vysvětlujícím,  proč  tato  sloučenina  nemůže  vzniknout.  Proto  by  bylo  nesprávné 
zaměňovat počet udělených registračních čísel za počet skutečně existujících sloučenin. 

Beilstein Registration Number (BRN)
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Jednoznačný identifikátor databáze Beilstein. Zatímco registračních čísel CAS může 
být  k záznamu sloučeniny v databázi  přiřazeno  i  víc,  BRN je  pouze  jedno.  V rámci 
databáze  se  pracuje  zásadně  s tímto  identifikátorem.  Z důvodů  konkurenčního  boje, 
mezi producenty databázemi Chemical Abstracts a Beilstein nejsou od poloviny 90. let 
minulého  století  [UTA,  200?]  přiřazovány  k novým  záznamům  v databázi  Beilstein 
registrační čísla CAS. Např. 606078 je BRN pro 1,2-dichlorbenzen.

Některé další identifikátory omezené na určitý typ sloučenin
PDB ID – čtyřmístný alfanumerický kód,  který se  uděluje  v rámci  Protein  Data 

Bank  [9]  (spravuje  Research  Collaboratory  for  Structural  Bioinformatics,  USA). 
Zajímavostí  této  databáze  obsahující  téměř  40  000  struktur  proteinů  a  nukleových 
kyselin je, že je přístupná zdarma všem uživatelům a že struktury ukládají do databáze 
sami  výzkumníci.  Prestižní  časopisy  zabývající  se  tematikou  biomolekul  uložení 
struktur a uvedení PDB ID od autorů přímo vyžadují (viz např. Journal of Molecular 
Biology [JMB]). Např.Př. 4HHB je identifikátor PDB pro hemoglobin.

2.2.2.1.2 Identifikátory vypovídající o struktuře látky

Simplified Molecular Input Line Entry Specification (SMILES)
Identifikátor  patřící  do  rodiny  lineárních  notací  (zápis  struktury  látky 

alfanumerickou  formou,  např.  Wiswesserova  lineární  notace).  Jeho  autor  David 
Weininger  na něm začal  pracovat  v roce 1983. Kód SMILES může vytvořit  člověk, 
pokud zná zásady, ale primárně je určen pro počítačové zpracování - jako reprezentace 
struktury látky uložená v databázích (jak v komerčních i zdarma dostupných databázích 
chemických  látek,  tak  i  v podnikových  informačních  systémech).  Majitelé  licence 
(firma Daylight) tvrdí, že je dokonce nejpoužívanějším kódem pro tyto účely [Rovner, 
2005].  Není  ovšem  vhodný  pro  určité  typy  látek,  obecně  pro  ty  s nekovalentními 
vazbami (van der Waalsovy interakce atd.).  Problémem je ovšem fakt, že pro jednu 
molekulu  lze  vygenerovat  více  správných  kódů.  SMILES,  které  dodržuje  určité 
standardy, aby bylo zajištěno, že ze stejného kódu se vygeneruje vždy ta samá struktura 
a naopak, se nazývá kanonické.

Zajímavostí je, že právě SMILES bývá také vstupním formátem pro metody QSAR 
(Quantitative  structure-activity  relationship),  což  jsou  metody  počítačové  simulace, 
které  odhadují  vlastnosti  látek na základě jejich strukturní podobnosti  (např.  toxické 
vlastnosti, aby se zabránilo testůmbylo možné obejít testy na zvířatech atd.)

IUPAC International Chemical Identifier (InChi)
Jednoznačný  identifikátor  chemických  sloučenin,  vyvinutý  v letech  2000-2004 

v rámci projektu instituce IUPAC (International Union of Pure and Applied Chemistry). 
Jde o řetězec znaků, který je odvozen ze struktury látky [IUPAC, UC]. 

Možnost  automatického generování  jednoznačného identifikátoru  ze struktury jej 
předurčuje k tomu, aby se v příštích letech stal základním identifikátorem pro  přesné 
definovaní chemické entity. Výhodou je i jeho větší otevřenost vzhledem k licenčním 
podmínkám.

2.2.2.2 Informace o složení a struktuře

Poskytují různou mírou jednoznačnosti identifikace (nejvyšší u strukturního vzorce 
a systematického názvu). 

17



Sumární vzorec 
Uvádí informace pouze o složení sloučenin. Někdy je třeba při vyhledávání upravit 

pořadí zápisu jednotlivých prvků. Např. v rámci Chemical Abstracts se sumární vzorec 
zadává v tzv. Hillově pořadí: uhlík první, vodík druhý, další prvky včetně deuteria a 
tritia v abecedním pořadí.  Pokud není přítomen uhlík, všechny prvky se uvádí podle 
abecedy. Počet atomů se uvádí ihned za značkou prvku. Většina systémů nevidí rozdíl 
mezi velkými a malými písmeny [ACS]. 

Název 
Celosvětovým trendem je co největší přiblížení systematickému názvosloví podle 

IUPAC. Některé sloučeniny však mají i několik správných názvů, v databázích je tudíž 
nutno zjistit,  jakým způsobem jsou názvy  zaznamenány.zaznamenány,  i když mnoho 
z nich vyhledává i mezi uloženými synonymy.

• Triviální 

Ačkoliv jde o názvy,  který nenesou informaci  ani  o složení,  ani  o struktuře, 
triviální názvy jsou hojně rozšířeny a to i pro látky, jejichž systematický název není 
nijak  složitý  (např.  systematicky  „ethen“  v porovnání  s triviálním  „ethylenem.“ 
Většinou  je  ovšem  užívání  názvu  triviálního  opodstatněno  vzhledem  k délce 
systematického názvu (pro příklad uveďme sloučeninu (1alfa, 4alfa, 4abeta, 5alfa, 
8alfa, 8abeta)-abeta) - 1, 2, 3, 4, 10, 10- – hexachlor- - 1, 4: : 5, 8- – dimetano- - 1, 
4, 4a, 5, 8, 8a hexahydronaftalen,  až  na  výjimky  všude   uváděnou všude pod 
názvem aldrin). 

V mnoha  případech  byly  triviální  názvy  odvozeny  od  zdroje,  ze  kterého  se 
sloučenina získává (kyselina mravenčí), vlastností (modrá skalice), jmen objevitelů 
(Grignardova činidla) atd. 

Speciálním druhem triviálních  názvů jsou názvy obchodní,  pod kterými  jsou 
sloučeniny prodávány. Ty se vytváří většinou kvůli složitosti a délce systematického 
názvu účinné látky, ale i z marketingových důvodů 

• Systematický  

Název, ze kterého je možno odvodit složení i strukturu sloučeniny

• Strukturní vzorec 

Podává  nám  úplný  přehled  o  složení  i  struktuře  látky  pomocí  grafického 
znázornění

2.2.2.3 Fyzikální

Bod tání 
Teplota,  při  které  látka  přechází  z pevné  fáze  do  kapalné  fáze,fáze; uvádí  se 

v kelvinech,  stupních Celsia, příp. Fahrenheita. Tato informace není důležitá jen pro 
zjištění samotného faktu, kdy se látka stává kapalnou, ale chemik z ní může usuzovat i 
např.  nakolik  je  látka  čistá,  čili  bez  příměsí.  Bod tání  je  poměrně  citlivý  právě  na 
čistotu.  Pokud je uvedeno široké rozpětí  bodů tání,  může se jednat o látku kapalně-
krystalickou, která by byla v rámci databáze identifikována jen obtížně. Je také důležité, 
aby byla teplota uvedena v kontextu sloučeniny, ze které byla látky krystalizována, příp. 
tlaku, pokud je teplota tání měřena při jiném než atmosférickém.

Bod varu 
Teplota,  při  které  látka  přechází  z kapalné  fáze  do  plynné.  I  v tomto  případě  je 

uvedení tlaku nutností.
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Hustota 
Intenzivní  veličina  (nezávisí  na  velikosti  systému)  udávající  hmotnost  látky  na 

jednotku objemu, udává se např. v kg/m3, kg/l. Nutno udat teplotu a tlak, při kterém je 
hustota měřena 

Rozpustnost 
Schopnost látky rozpouštět se v jiné látce, udává se např. v kg (rozpuštěné látky)/l 

(rozpouštědla), nebo mol/dm3 

2.2.2.4 Reakční 

Reakce je možné klasifikovat mnoha různými způsoby:

• podle typu: oxidace, redukce, adice, eliminace, substituce, polymerizace atd.

• podle „záměru“: reakce, příprava, výroba, mechanizmus

• mohou  být  pojmenovávány  buď  pomocí  reagujících  látek  (hydroborace, 
lipoperoxidace,  esterifikace)  nebo pomocí  jmen jejich objevitelů  (Diels-Alderova 
cykloadice, Wittigova reakce, Friedel-Craftsova acylace).

Informace  o  reakci  se  často  objevují  v názvu  dokumentu,  případně  v abstraktu. 
Někdy bohužel pouze v samotném textu, takže jsou to indexátoři reakčních databázích, 
kteří  primární  dokument  podrobně  procházejí  a  zpřístupňují  veškeré  informace  o 
reakcích.

Reaktant
Látka, která do reakce vstupuje.

Produkt
Látka, která z reakce vystupuje. 

Katalyzátor
Látka,  která  mění  rychlost  nebo  výtěžek  chemické  reakce,  aniž  by  byla  sama 

v reakci přeměňována

Výtěžek
Množství  produktu,  které  lze  získat  z chemické  reakce  při  dodržení  určitého 

postupu.  Uváděno např.  v gramech,  případně  v  molech.  Relativní  výtěžek  je  poměr 
skutečného a  teoretického výtěžku  a  udává se  v procentech.  Je  to  poměrně  důležitá 
informace pro výběr  metody přípravy určité  látky a velkou roli  hraje důvěryhodnost 
zdroje.

2.2.2.5 Spektrální

Velmi  často  jsou  spektrální  data  omezena  na  výčet  významných  píků,  ačkoliv 
v obrazových  detailech  se  skrývá  mnoho  důležitých  informací.  Níže  uvedené  typy 
indexovaných spekter jsou pouze ukázkou těch nejvýznamnějších.

IČ spektra
Výstup analytické metody infračervené spektrofotometrie, založené na schopnosti 

látek  absorbovat  elektromagnetické  vlnění  v rozsahu odpovídajícímu  infračervenému 
záření. IČ spektrum je pro každou látku specifické, slouží jako nástroj identifikace látky 
a určení složení.
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Obr. č. 1 Příklad spektra pro methan. Převzato z databáze NIST Chemistry Webbook.

UV spektra
Výstup analytické metody ultrafialové spektrometrie. Ta je založená na podobném 

principu  jako  infračervená  spektrofotometrie,  probíhá  ovšem  při  menších  vlnových 
délkách odpovídajících ultrafialovému záření.

NMR spektra
Výstup  spektrometrie  nukleární  magnetické  rezonance.  NMR  spektrometrie je 

metoda založená  na  výskytu  jader s  nenulovým  jaderným  spinem (například  13C). 
Zkoumá  rozdělení  energií  jaderného  spinu  v  magnetickém  poli a  přechody  mezi 
jednotlivými spinovými stavy odpovídajícími energii v oblasti rádiových vln.

Na základě  NMR spektroskopie  lze  určit  složení  a  strukturu  molekul  zkoumané 
látky i jejich množství [Wiki2].

MS spektra 
Výstup hmotnostní spektrometrie, což je opět analytická metoda pro identifikaci a 

strukturní analýzu anorganických látek. Lze pomocí ní určit i stopové množství látky ve 
vzorku. 

2.2.2.6 Elektrické

Jmenujme jen pro představu např.:

Dielektrická konstanta 
Nyní  označována  jako  relativní  permitivita.  Relativní  permitivita  je  látková 

konstanta,  která  vyjadřuje,  kolikrát  se  elektrická  síla zmenší  v  případě,  že  tělesa s 
elektrickým nábojem jsou místo ve vakuu umístěna v látkovém prostředí [Wiki3].

Isoelektrický bod
Hodnota pH roztoku, v němž se amfion nepohybuje v elektrickém poli; to znamená, 

že jeho volný náboj je zde nulový [Kodíček, 2007].
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2.2.2.7 Farmakologické 

Informace o účincích léčiva na lidský organismus a jejich osud v něm. Jde zejména 
o nežádoucí účinky, kontraindikace atd.

2.2.2.8 Toxikologické 

V některých  databázích  lze  vyhledávat  informace  o  experimentech  zkoumajících 
toxické  vlastnosti  látek.  Tyto  informace  nabývají  významu  zejména  pod  tlakem 
legislativy týkající se nebezpečných látek

Efekt 

Nejčastější  jsou  střední  smrtelné  dávky  (LD50)  a  střední  smrtelné  koncentrace 
(LC50).  Je  to  dávka,  resp.  koncentrace,  při  které  dojde  k úhynu  50%  testovaných 
organismů.  Jinou  sledovanou  hodnotou  je  nejnižší  letální  dávka  resp.  koncentrace 
(LDLo,  resp.  LCLo),  to  je  nejnižší  dávka  (koncentrace),  při  které  nastane  smrt 
organizmu. Podobně TDLo a TCLo, to jsou nejnižší dávky (koncentrace), při kterých se 
na organismech projeví toxické účinky.

Živočišný druh

Testovaný  organismus  bývá  často  určen  legislativou  i  jinými  dokumenty  (např. 
návody  OECD)  standardizujícími  postupy  při  toxikologických  testech.  Pro  LD50  a 
LC50  se nejčastěji využívají potkani a myši. Pro sledování účinku na vodní prostředí 
pak např. střevle (Pimephales promelas), pstruh duhový (Salmo gairdneri), slunečnice 
velkoploutvá (Lepomis macrochirus), korýš hrotnatka velká (Daphnia magna) atd.

Způsob aplikace

Pro potřeby klasifikace nebezpečnosti látky jsou nejžádanější informace o testech 
s takovým způsobem aplikace,  který se  dá nejčastěji  předpokládat  při  styku člověka 
s látkou, tj. orálně, inhalačně, podráždění na kůži a v oku.

2.2.2.9 Bezpečnostní

Existují  specializované  databáze  bezpečnostních  listů  (MSDS  –  Material  Safety 
Data  Sheets),  které  poskytují  tento  druh  informací.  Mnohé  z nich  jsou  dostupné  i 
zdarma.

Bod samovznícení atd.

2.3 Využívání chemických informací

Pokud jde o profesní skupiny,  které využívají chemické informace,  každého jako 
první patrně napadne skupina vědeckých a výzkumných pracovníků. V duchu pokroku 
vědy, navazování na předchozí výzkumy, snahy o minimalizaci prostředků na výzkum 
(zejména  aby  nedocházelo  k jeho  zbytečnému  překrývání)  a  vzájemné  komunikace 
mezi  vědci  se  vytvořila  síť  odborných  informací.  Předstupněm  této  skupiny  jsou 
vysokoškolští studenti, kteří se již od začátku studia seznamují s informačními zdroji a 
učí se je efektivně využívat. 

Ale jsou i další, méně zjevné skupiny uživatelů, kteří chemické informace ve svém 
zaměstnání potřebují ke své práci..
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Na práci  výzkumníků  navazují  odborníci  v  podnicích,  kteří  zavádějí  výrobu  do 
provozních podmínek, jež se v mnoha ohledech liší od podmínek laboratorních, proto i 
oni jsou hojnými uživateli chemických informací.

Hotové  produkty  chemické  výroby  se  pak  velmi  často  převážejí  a  vzhledem 
k hrozbě dopravních nehod a následného rizika poškození zdraví a životního prostředí 
funguje v Evropě systém dohod, které upravují povinnosti při přepravě nebezpečných 
chemických látek. Dohoda ADR platí pro přepravu po silnici, dohoda RID po železnici, 
ICAO/IATA  pro  přepravu  vzduchem  a  námořní  řád  je  zkracován  jako  IMDG). 
Zaměstnanci  chemických  firem, -  přepravců, kteří  za  plnění  povinností  vyplývající 
z výše  uvedených  dohod  zodpovídají,  proto  využívají  určité  typy  chemických 
informací, stejně jako přepravci,dopravci, jejichž dopravními prostředky se nebezpečný 
náklad vozí.

Během výroby a přepravy, ale i následně při manipulaci spotřebitele s chemikálií 
dochází k nehodám, při kterých zasahují záchranné složky – hasiči a lékaři. Pro obě tyto 
skupiny jsou zásadní rychlé informace o vlastnostech látky, která ohrožuje okolí, aby 
mohly adekvátně reagovat.  Každou z nich při tom zajímají  trochu jiná data – hasiče 
např.  hořlavé,  výbušné,  žíravé  vlastnosti.  Lékaře  údaje  o  toxicitě,  zásaditosti,  resp. 
kyselosti látky,  nebezpečných metabolitech atd. Část těchto informací získávají z tzv. 
bezpečnostního listu látky. Ten by se měl udržovat aktuální, tudíž zpracovatelé těchto 
listů  musí  využívat  jednak informace  o  látce  vytvořené  přímo  v podniku  (bod tání, 
hustota…) a jednak informace zvnějšku (zejména legislativní úpravy – řazení do skupin 
nebezpečnosti, symboly atp.)

Chceme-li pokračovat ve sledování životního cyklu produktu, na výrobu navazuje 
prodej  a  marketing  prodeje.  Zde  se  můžoumohou zdroje  chemických  informací  stát 
podporou ve smyslu Competitive Intelligence (získávání a analýza informací o firmách 
za účelem získání konkurenční výhody) a strategického plánování.

Specifickou  skupinou  uživatelů  chemických  informací  (i  když  na  hraně 
s farmakologickými a lékařskými informacemi) jsou zaměstnanci farmakovigilančních 
pracovišť  farmaceutických  firem.  Těm  zákon  přímo  nařizuje  sledovat  odborné 
informace,  konkrétně  nežádoucí  účinky  jejich  léčiv.  Stávají  se  tak  velmi  častými 
zákazníky informačních služeb typu monitoring tisku a průběžné rešerše (SDI). 

S rozmachem  chemické  výroby  a  zejména  po  několika  bolestných  zjištěních  o 
závadnosti  do  té  doby hojně  využívaných  látek  (škodlivý  vliv  freonů  na  ozónovou 
vrstvu atmosféry, vysoké bioakumulační vlastnosti insekticidu DDT, toxické vlastnosti 
a  perzistence  polychlorovaných  bifenylů  atd.)  vyvstala  nutnost  regulace  obchodu 
s chemickými  látkami.  To  znamená,  že  chemickými  informacemi  se  zabývají  dnes 
(alespoň zprostředkovaně) i zákonodárci a zejména různé registrační instituce (v ČR 
Státní  ústav  pro  kontrolu  léčiv,  Ministerstvo  zdravotnictví,  Ministerstvo  životního 
prostředí, v rámci Evropské unie od července 2008 nově Evropská chemická agentura 
se sídlem v Helsinkách). 

A v neposlední řadě jsou uživateli chemických informací i sami spotřebitelé. S tím 
jak roste zájem veřejnosti o otázky životního prostředí, o otázku výživy atp., vznikají 
další a další zdroje, které se snaží jejich informační potřeby naplnit. Bohužel ne vždy 
jde  o  snahu  objektivně  informovat,  což  je  dáno  jistou  nedůvěrou  ve  všechno 
„chemické,“  která  v současné  společnosti  panuje.  Ovšem  zdaleka  ne  všechno 
„chemické“ je špatné a zdraví ohrožující a rozhodně ne všechno „přírodní“ je zdravé a 
přínosné. 

Na příkladech databází z centra STN International ukážeme, které skupiny uživatelů 
využívají jaké typy informací.
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Všeobecně zaměřené databáze:

• Beilstein  Handbook  of  Organic  Chemistry –  poskytuje  široké  spektrum 
informací  téměř  pro  všechny  odborné  skupiny  uživatelů,  kteří  se  zabývají 
organickou chemií.

• Gmelin –  taktéž  pro  všechny  odborné  skupiny  zaměřené  na  anorganickou 
chemii.

• Chemical Abstracts – základní  informační  zdroj  pro všechny obory chemie, 
využívají  ho  jak  pracovníci  výzkumných  institucí,  tak  odborníci  z praxe  a 
studenti .

• Chemical Abstracts Reaction Search Service (CASREACT) – faktografická 
databáze  s informacemi  o  reakcích,  uživatelská  základna  bude  spíš  na 
akademické půdě.

Oborové databáze:

• Aluminium Industry Abstracts – zástupce bibliografické databáze určené pro 
výzkumníky,  studenty  a  odborníky  na  relativně  úzkou  oblast  zájmu  (vše  o 
hliníku,  zpracování  rudy,  použití,  vlastnosti,  testy,  metalurgie  atd.),  obsahuje 
ovšem i obchodní informace, které mohou být k užitku i managmentu podniku. 

• Copper literature (COPPERLIT) – podobná databáze zaměřená na zpracování 
mědi  a  jejích  slitin,  neuvádí  ale  obchodní  informace,  proto  bude  patrně 
k užitkuvyužívána jen odborníkůmodborníky na chemii. 

• DECHEMA  Thermophysical  Property  database  (DETHERM) – 
faktografická  databáze  termofyzikálních  dat.  Jedna  z databází  využitelných 
odborníky v provozech chemických podniků.

Databáze lékařských, farmaceutických a farmakologických informací:

• Derwent Drug File (DRUGU) – zejména pro farmakovigilanční  pracovníky, 
farmaceuty a lékaře.

• Medline –  rozšířený  zdroj  lékařských,  farmaceutických,  farmakologických  a 
toxikologických informací, hojně využíván pro potřeby farmakovigilance.

• Excerpta Medica (EMBASE) – podrobná indexace účinných látek poskytuje 
vhodný zdroj pro farmakovigilanční pracovníky a farmaceuty.

Toxikologické databáze:

• Aquatic Toxicity Information Retrieval (AQUIRE) – faktografická databáze 
účinků látek na vodní organismy, zdroj využívaný často pro potřeby registrací 
látek, doplnění údajů do bezpečnostních listů.

• Hazardous  Substance  Databank  (HSDB)  –  informace  o  velké  množině 
různých vlastností a aspektů, které se dané látky týkají, je vhodným zdrojem pro 
studenty i  veřejnost (její verze je zpřístupněná i na internetu).

• Registry of Toxic Effects of Chemical Substances (RTECS) – databáze testů 
na škodlivé vlastnosti látek (toxicita, karcinogenita, mutagenita atd.), využívá se 
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např.  pro  doplnění  bezpečnostních  listů,  registrace  atd. (její  verze  je 
zpřístupněná i na internetu).

Patentové databáze:

• International  Patent  Documentation  DataBase  (INPADOC)  -  patentové 
databáze  obecně  mohou  být  důležitým  zdrojem  jednak  pro  odborníky 
z chemických provozů, jednak pro management (dlouhodobé plánování výroby, 
akviziční  strategii  atp.).  Pro  tuto  druhou  skupinu  shrnuje  Giragosian 
[Giragosian, 1978] sedm oblastí, kde se dají patentové informace využít. Jde o 
vlastní  nevyužité  patenty a  rohodnutí,rozhodnutí, co s nimi (např. prodat jiné 
firmě),  dále  posouzení,  zda vlastní  patentovanou technologii  prodat  v licenci 
nebo ji zavést do své výroby. Další oblastí je zmiňovaná akviziční politika (zda 
má kandidátská firma mnoho patentů před vypršením atd.).  Velmi  důležitým 
nástrojem marketingu je i analýza konkurence na základě patentů, kterou oblast 
zájmu  považují  za  klíčovou,  v kterých  zemích  patenty  vlastní  atp.  Patentové 
informace slouží samozřejmě ke sledování nových trendů a potenciálních mezer 
na  trhu.  S tím  souvisí  i  vývoj  nových  produktů,  který  může  být  ovlivněn 
patentovou analýzoukorigován podle výsledků patentové analýzy konkurence. 
Autor dále zmiňuje i oblast zahraničního obchodu a nutnost ověřit patentovou 
situaci v daných zemích ještě před začátkem expanze.

• Derwent World Patents Index – pro záznamy z této databáze  je možno využít 
k vizualizaci  a dalšímu zpracování pomocí nástroje AnaVist (bude pojednáno 
dále) .

Databáze bezpečnostních informací a regulace:
• Material  Safety Data Sheets (MSDS) – databáze bezpečnostních listů může 

poskytnout důležité  informace např. pro výrobce bezpečnostních listů ve své 
firmě, ale není vhodná např. pro pracovníky zodpovědné za registraci, ani příliš 
pro vědecké účely,  poněvadž neobsahuje odkazy na primární literaturu a není 
tak možno určit spolehlivost zdroje, případně ověřit správnost dat 

• Regulated Chemicals Listing (CHEMLIST) – poskytuje informace o různých 
seznamech  (nebezpečných,  obchodovatelných…)  látek,  které  jsou  uznávány 
v jednotlivých  zemích,  zdroj  vhodný  pro  tvůrce  bezpečnostních  listů, 
registrátory  i  management  (podmínky  prodeje  určité  látky  se  mohou 
v jednotlivých zemích dost podstatně lišit) 

Katalogy:
• Chemical  Catalogs  Online  (CHEMCATS) –  databáze  informací  o 

dadavatelích chemických látek je přínosná pro obchodní oddělení podniků, i pro 
zásobovatele výzkumných pracovišť

• Merck –  katalog  jednoho  z nejznámějších  dodavatelů  chemikálií,  obsahuje 
informace o vlastnostech látek i o některých legislativních aspektech
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3. Rešeršní strategie v oborech chemie

3.1 Vymezení pojmu rešeršní strategie

Termín rešeršní strategie lze pojmout v různé šířce. Někteří autoři jej chápou jako 
soubor činností  začínající  již definováním informační potřeby,  mnoho autorů naopak 
zužuje tento pojem pouze na samotnou práci v databázích. V chemii je druhý přístup 
spojován zejména s vyhledáváním v bibliografických databázích [Barth, 2003]. 

Pokud jde  o  šířeji  pojatý  přístup,  podle  Roberta  E.  Maizella  [Maizell,  1998]  je 
možno vymezit několik základních bodů rešeršní strategie vedené v oboru chemie. Je 
třeba:

• ujasnit si informační potřebu, co přesně chci zjistit, proč a případně, jak s touto 
informací naložím

• zjistit, které informace mám již k dispozici

• zodpovědět si otázku, kolik času mám na nalezení informace, kolik energie jsem 
ochoten tomu věnovat

• využít  neformálních  komunikačních  kanálů  a  získat  tak  potřebné  informace 
rychle a jednoduše

• rozhodnout,  zda  stačí  pokrýt  retrospektivně  pouze  několik  let,  zda  je  nutné 
sledovat problém v mezinárodním měřítku nebo je možné hledání omezit na některý 
stát,  organizaci,  případně  jazyk  či  jestli  je  možné  provést  vyhledávání  pouze 
v určitém druhu dokumentů (např. v patentové literatuře)

• uvědomit  si,  který  konkrétní  aspekt  zvoleného  problému  mě  zajímá  a  které 
zdroje se jeví jako nejvhodnější; důležité je, uvědomit si, zda je můj problém vysoce 
specializovaný nebo spíše obecnějšího rázu a podle toho volit zdroje

• zjistit,  jestli  jsou  zvolené  zdroje  přístupné  a  jestli  jsem  schopný  v nich 
vyhledávat.

• zkusit  prohledat  některé  z následujících  zdrojů,  pokud potřebuji  jen  stručnou 
informaci, před tím, než zahájím detailní rešerši

o encyklopedie  (např.  Kirk-Othmer  Encyclopedia  of  Chemical  Technology, 
Ullmann's Encyclopedia of Industrial Chemistry…)

o příručky (CRC Handbook of  Chemistry and Physics,  Lange’s  Handbook of 
Chemistry, Merck Index…)

o Beilstein, Gmelin  (podle mého názoru nelze tyto zdroje řadit mezi ty, které 
poskytnou stručnou informaci)

o přehledové zdroje (typu „review“) – např. Chemical Reviews

o Chemical Abstracts z posledních let

o monografie a odborné statě na dané téma

• rozhodnout  se,  zda  začnu  prohledávat  zdroje  od  nejnovějšího,  postupně  ke 
starším, pokud je to nutné, což je obvyklý postup
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• promyslet dopředu šíři hesel, které nejvíce popisují moji oblast zájmu 

• uvážit  všechny potíže spojené s vyhledáváním pomocí  jiných přístupů kromě 
předmětového (autor, korporace, sumární vzorec)

• zvážit, zda potřebuji pomoc informačního specialisty

• zajistit,  aby  všechny  výsledky  vyhledávání  byly  zaznamenány,  setříděny  a 
uchovány

• být ostražitý i k informacím, které najdu náhodou a být připraven je využít,  i 
když se nebudou zcela týkat tématu, na kterém zrovna pracuji

• umět rozpoznat, kdy mám všechny informace, které potřebuji, případně, kdy se 
návratnost neduplicitních informací zmenšuje, to znamená,  kdy je vhodné s rešerší 
skončit.

Marcia J. Bates [Bates, 1979] navíc rozlišuje kromě rešeršní strategie i tzv. rešeršní 
taktiku. Podle autorky je rešeršní strategie v praktickém užití plán pro celou rešerši, 
v obecnějším  smyslu  studium  teorie,  principů  a  praxe  vytváření  i  používání 
vyhledávacích  taktik.  Rešeršní  taktika je  pak  jednotlivý  krok,  kterým  se  v rámci 
rešerše postupuje. Bates předkládá čtyři základní skupiny taktik (viz. dále) využitelné 
pro on-line i klasické vyhledávání, pro všechny typy otázek z různých oborů (ačkoliv 
byl článek napsán v roce 1979, v mnoha bodech zůstává tato teorie platná i dnes).

V širším pojetí můžeme nalézt i pojem vyhledávací metodologie, která má podle 
autorky Rosarii Buttimer [Buttimer, 2005] následující části:

1. srozumitelná formulace otázky

2. identifikace základních konceptů

3. vytvoření efektivní rešeršní strategie

4. výběr vhodného zdroje (zdrojů)

5. implementace a revize rešeršní strategie 

Jako synonymum k vyhledávací taktice používá Stephen P. Harter [Harter, 1986] 
termín  heuristika.  Patrně vychází  z chápání heuristiky jako způsobu hledání nových 
poznatků,  který  se  snaží  najít  klíč  k poznání  v pozorovaných  jevech  samotných,  ne 
v hypotézách. Začíná hrubým odhadem a postupně se zpřesňuje [Wiki]. I to odpovídá 
povaze  rešeršních taktik,  jež  málokdy bývají  hned na první  pokus dokonalé,  přesně 
vyhovující uživatelově potřebě. 

Rešeršní strategie,  i  když  v tomto  případě  by se  hodilo  termín  „search strategy“ 
přeložit  spíše  jako  „vyhledávací  strategie“,  lze  v literatuře  velmi  často  najít  také 
v poměrně  odlišném kontextu [např.  Rijsbergen,  1979;  Baeza-Yates,  1999].  Zatímco 
výše uvedené charakteristiky se týkaly tvorby strategií směrem od uživatele k databázi, 
druhé  pojetí  je  zaměřeno  na  strategie,  kterými  se  požadavek  zpracovává  na  straně 
počítače.  Jde  např.  o  to,  jaké  algoritmy  budou  použity  při  hodnocení  vhodnosti 
indexovaného dokumentu pro daný dotaz.

Jiný autor zabývající  se chemickými  informacemi,  Damon Ridley [Ridley,  2002] 
vidí analogii v procesu vyhledávání informací a laboratorním experimentem:

EXPERIMENT

1. znalost tématu

2. potřeba nových znalostí
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3. návrh na výzkum či experiment

4. provedení experimentu

5. zaznamenání a interpretace výsledků

6. revize a vylepšení experimentu

7. provedení revidovaného experimentu

8. výsledný výstup experimentu

VYHLEDÁVÁNÍ INFORMACÍ

1. znalost pokrytí a obsahu databází, alternativních zdrojů  a možností vyhledávání

2. potřeba informací na dané téma

3. formulace výchozího dotazu

4. provedení vyhledávání

5. pozorné zkoumání výsledků

6. revize dotazu na základě prozkoumaných výsledků

7. objevení nových vyhledávacích možností

8. konečná sada odpovědí

3.2 Specifika rešeršních strategií v oblasti chemie

V chemii,  patrně  více  než  v jakémkoliv  jiném  oboru,  jsou  na  vysoké  úrovni 
možnosti vyhledávání faktografických informací. Je to dáno stále narůstajícím počtem 
nově syntetizovaných látek a potřebou se v nich orientovat, proto již na konci 19. stol. 
vznikala rozsáhlá díla, která se soustředila na výčet známých látek a jejich vlastností. 
Můžeme tedy říci,  že  mezi  specifika  vyhledávání  chemických  informací  patří  právě 
orientace na faktografické informace.

Další odlišnost plyne ze samé podstaty chemie a to je potřeba vyhledávat látky a 
sloučeniny  (chem.  látka  je  obecné  označení,  dále  je  dělíme  na  směsi,  které  lze  jen 
obtížně jednoznačně vyjádřit např. vzorcem a tzv. chemická individua, čili sloučeniny 
nebo prvky), které tvoří naprostou většinu objektů zpracovávaných do databází a jsou 
jednoznačně určeny pouze svým chemickým názvem, identifikátorem nebo strukturním 
vzorcem.  

Co se týče  chemického názvosloví, o standardizaci se snaží IUPAC (International 
Union of Pure and Applied Chemistry), nicméně stále je  v mnoha případech  možné 
pojmenovat  sloučeninu  několika  různými  způsoby,  aniž  by  byly  porušeny  zásady 
nomenklatury.  O nesprávných,  ale  pevně  vžitých  a  dosud používaných  názvech ani 
nemluvě. Vedle nejednotnosti je dalším problémem chemických názvů jako selekčních 
údajů  jejich  délka.  Nezřídka  jsou  vyhledávány  sloučeniny,  jejichž  název,  proto  aby 
např. přesně vystihl počet, polohu a orientaci substituentů, obsahuje desítky a desítky 
znaků, které se zdlouhavě opisují a snadno se vyskytne chyba. 

Pro tento typ vyhledávání jsou uživatelům k dispozici obvykle přímo v databázovém 
rozhraní tzv. strukturní editory. V nich  se pomocí jednoduché palety nástrojů nakreslí 
požadovaná struktura a vloží se do dotazu, obvykle v kombinaci s dalšími hledanými 
údaji,  zadanými  tentokrát  v textové  podobě.  Mocným  nástrojem  se  strukturní 
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vyhledávání stává v případě, že si uživatel není úplně jist, jak přesně má požadovaná 
sloučenina vypadat, případně mu na přesné struktuře nezáleží. 

Příklad  z praxe  uvádí  Judith  Currano  [Currano,  1999].  Vědecký  tým  chce 
syntetizovat látku A, která ovšem ještě nikde v literatuře nebyla popsána. Vědí, že už 
kdosi  připravil  podobnou látku  B a  informace  o ní  by jim byly  k užitku,  dají  tedy 
vyhledat strukturu C, aby nalezli nejen látku B, ale i ostatní ji podobné. Použijí nástroj, 
který je analogií  funkce rozšíření  (tzv.  wildcards) v dotazovacím jazyku pro textové 
vyhledávání (značený různě, nejčastěji hvězdičkou) a specifikují místa, kde může být 
navázán jakýkoliv substituent (pomocí písmene R s vazbou na dusík a kyslík).   

Obr. č. 2 Vzorce 

požadovaných struktur (převzato z: [Currano, 1999])

Strategie hledání určité sloučeniny by se tedy dala zobecnit následujícím způsobem: 
pokud hledáme informace o sloučenině známé struktury,  jejíž název je dlouhý nebo 
používaný v různých formách, využijeme strukturní hledání (v případě, že je tento typ 
dotazu  finančně  nepřijatelný,  použijeme  náhradní  řešení  –  podrobněji  viz.  kapitola 
4.3.1). Pokud je název sloučeniny jednoznačný, únosné délky, bude rychlejší zadat jej 
do pole Název. Jestliže chceme vyhledat  jakkoliv strukturně příbuzné látky,  je často 
jedinou možností strukturní vyhledávání. A konečně, pokud zvolený zdroj nabízí jako 
selekční pole např. registrační číslo CAS, stojí za to si jej vyhledat. Pokud tak uživatel 
učiní  např.  v prostředí  volného  internetu  (dají  se  takto  ušetřit  peníze  za  vstup  do 
databáze  CAS  Registry),  je  vhodné  si  tuto  informaci  ověřit  na  více  místech. 
Samozřejmě  nejspolehlivější  je  databáze  CAS  Registry,  která  eviduje  všechny 
sloučeniny,  jimž  bylo  registrační  číslo  přiděleno.  Výhodou  je  využití  čísla  při 
vyhledávání  ve  více  zdrojích,  protože  v současné  době  nabízí  CAS  číslo CAS jako 
selekční  pole  drtivá  většina  všech  chemických  informačních  zdrojů  (tzn.  nejen 
komerčních databází), pokud jejich využití nebrání licenční politika CAS. 

3.3 Užívané vyhledávácí strategie

3.3.1 Strategie pro vyhledávání faktografických informací

Identifikace požadované látky (obvykle možná všemi výše naznačenými způsoby) je 
vstupem  do  databází  jak  faktografických, tak  bibliografických  (často  vzájemně 
propojených odkazy,  např. CA PLUS a CAS Registry).

Pokud  jde  o  vyhledávání  faktografických  informací,  jednodušším  případem  je 
hledání  vlastností  určité  látky.  Jedinou  starostí  je  potom  správně  látku  v databázi 
identifikovat  pomocí  výše zmíněných metod,  protože všechny dostupné informace o 
vyhledané látce se obvykle lehce lokalizují pomocí odkazů vedoucích přímo z hlavní 
stránky vybrané látky. 

Větší nároky na orientaci  ve vyhledávacím prostředí klade opačný případ. Pokud 
chceme  vyhledat  látku/látky,  které  vykazují  určité  hodnoty  jednotlivých  veličin, 
vlastnosti  ve  vztahu  k životnímu  prostředí,  biologických  účinků  atd.  Obvykle  se 
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využívají  kombinace  jednotlivých  polí  podle  nabídky  konkrétní  databáze.  Je  třeba 
vědět, co přesně můžeme od toho kterého selekčního pole očekávat a v jaké formě se 
požadovaná data zadávají. Zajímavostí je, že v zadáních komerčních rešerší se tento typ 
dotazu  prakticky  nevyskytuje.2 Pokud  jej  někdo  využívá,  bude  to  spíše  otázka 
akademickéhonevyskytuje,3   půjde  o  dotazy  směřované  spíše  na  databáze  v   
akademickém prostředí.

Dalším specifikem vyhledávání chemických informací, je možnost hledat chemické 
reakce.  Ukládání  chemických  reakcí  v databázích  má  kratší  historii  než  ukládání 
samotných struktur. Je to dáno větší náročností na následné vyhledání, protože k hledání 
např.  textových  informací  stačí  identifikovat  určitý  řetězec  nebo  podřetězec.  Při 
vyhledávání sloučenin podle strukturního vzorce je postup podobný, ale k efektivnímu 
vyhledání podobných reakcí nestačí jen srovnat struktury reaktantů a produktů. Chemici 
za  podobné  reakce  považují  i  ty,  kterých  se  účastní  často  velmi  rozdílné  substráty 
[Behnke, 1990]. 

Databáze se liší hloubkou indexace reakcí z primární literatury a tudíž dostupností 
selekčních polí týkajících se reakcí. Barth [Barth, 1990] klade následující požadavky na 
vyhledávání reakčních informací (výběr):

• vyhledání účastníků reakce

• klasifikace  látky  jako  výchozího  materiálu,  rozpouštědla,  katalyzátoru, 
vedlejšího produktu nebo meziproduktu

• vyhledání reakčních podmínek a výtežku

• vyhledání přípravy nebo chemického chování tříd sloučenin

• vyhledání jednofázových nebo vícefázových reakcí

• vyhledání úspěšných nebo neúspěšných

• hledání podle reakčních center

• ochrana (maskování) funkční skupiny v reakci

• vyhledání podobných struktur nebo reakcí

Barth  ve  své  práci,  která  srovnává  mimo  jiné  reakční  databáze  Beilstein  a 
CASREACT, nepovažuje jejich reakční vyhledávání za dostatečné. Nutno podotknout, 
že  se  za  posledních  18  let  vývoj  rozhodně  nezastavil,  a  tak  většina  Barthových 
požadavků byla naplněna.  

3.3.2 Strategie pro vyhledávání bibliografických informací

Dá se říci,  že většina bibliografických rešerší  je spojena s konkrétní  látkou nebo 
skupinou  látek,  je  tedy  opět  nutné  nějakým  způsobem  látku  identifikovat.  Některé 
databáze (Chemical Abstracts, Embase atd.) nabízí poměrně podrobnou indexaci, kde 
jsou k abstraktům přiřazeny názvy látek (popř. registrační čísla) spolu s rolemi, v jakých 
v textučlánku vystupují.  Pokud  je  třeba  vyhledat  práce  o  vedlejších  účincích 
nitroglycerinu, články o syntéze téže látky nás patrně vůbec nebudou zajímat. V tomto 
případě ale stačí zadat roli (např. adverse effects) a tyto práce se efektivně vyfiltrují. 

2  BOČEK, Bohumil : červenec 2008 (Praha, osobní rozhovor).
3  BOČEK, Bohumil : červenec 2008 (Praha, osobní rozhovor).  
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Pokud  jde  o  obecné  strategie  využívané  při  bibliografických  rešerších,  mnoho 
autorů  cituje  Stephena  P.  Hartera  [Harter,  1986],  který  popsal  různé  typy  strategií. 
Nejznámější jsou následující:  

• strategie rostoucí perly (citation pearl growing)

• metoda nejkonkrétnějšího termínu (most specific concept first)

• stručné hledání (briefsearch)

• technika stavebních kamenů (building blocks).

Strategie  rostoucí  perly spočívá  ve  vyhledání  stěžejního  dokumentu  a  jeho 
analýze. Z ní by měly vzejít další klíčová slova, kterými rešeršér upravuje svůj dotaz 
tak, aby dosáhl ideálního výsledku. Tato metoda je poměrně časově náročná, ale vhodná 
pro rešeršéry, kteří se zatím příliš neorientují v terminologii používané autory z daného 
oboru. 

Metoda  nejkonkrétnějšího  termínu je  založena,  jak  název  napovídá,  na 
specifickém  termínu,  který  vykazuje  nejmenší  počet  nalezených  záznamů.  Až 
v následujících krocích je dotaz rozšiřován, případně zužován podle potřeby. Pokud se 
termín zvolí vhodně, jsou následné kroky rychlé a efektivní. Je ovšem třeba dobře znát 
vybranou oblast hledání.

Strategie  stručného  hledání spočívá  v prostém  zadání  termínů  představující 
jednotlivé  koncepty  dotazu,  obvykle  spojené  booleovskými  operátory.  Teprve 
přidáváním synonym se změní na strategii stavebních kamenů. 

Technika stavebních kamenů je postavena na identifikaci konceptů (podle Hartera 
tzv. fazet) v rámci dotazu a jejich vyhledání  nejprve zvlášť pomocí operátoru OR. Poté 
se všechny koncepty spojí dohromady pomocí operátoru AND nebo AND NOT a počet 
výsledků  se  tak  omezí  na  přijatelné  množství.  Někteří  autoři  [Walker,  1999]  tuto 
techniku přirovnávají k dětské stavebnici. Postupně přidávám stavební bloky – termíny, 
které  představují  jednotlivé  koncepty  dotazu.  Zároveň  se  dají  dobře  revidovat  a 
v případě  potřeby nahradit.  Podle  Walkerové  a  Janese  je  toto  nejužívanější  rešeršní 
technika. 

Vlastní třídění rešeršních taktik nabízí výše zmíněná Marcia J. Bates [Bates, 1979]. :

1. Monitorovací taktiky – jak udržet vyhledávání na správné a efektivní cestě

a) KONTROLOVAT (check) – zda v současné chvíli vyhledávané téma ještě 
stále souvisí s původním dotazem

b) ŠABLONA  (pattern)  –  častá  zkušenost  s určitým  typem  dotazu  vede 
k vytvoření  jakéhosi  zvyku,  je  třeba  dávat  pozor  na  tyto  stereotypy  a 
kontrolovat, zda odpovídají potřebám

c) OPRAVIT (correct) – taktika spíše pro delegovaná vyhledávání,  jde o to, 
aby byl uživatelův dotaz pečlivě zaznamenán, a to i gramaticky,  zvláště u 
složitých odborných termínů si rešeršér může vyhledávané téma nevědomky 
„přizpůsobit“.

d) ZAZNAMENAT  (record)  –  zaznamenání  postupu  je  nutné  pro  orientaci 
v celé rešerši, aby nebyla opominuta např. jedna větev tématu, po které se 
rešeršér chtěl  vydat,  ale cestou se ztratil.  V dnešní  době jsou nápomocny 
funkce  Historie  atp.,  které  automaticky  zaznamenávají  jednotlivé  kroky 
rešerše.   
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2.  Taktiky orientace v systému (file  structure tactics)   – způsoby jak najít 
cestu  mezi  rozličnými  organizovanými  soubory  dokumentů  –  informací 
(rozuměno pod pojmem „file“)

a) BIBBLE – název této taktiky pochází od zkratky slova bibliografie – bibl. 
Autorka tím míní  nutnost ověřit  před započetím vlastní práce,  zda nějaká 
podobná bibliografie již nebyla vytvořena někým jiným

b) VYBRAT  (select)  –  ověřená  taktika  rozložení  složitého  problému  na 
podproblémy, které jsou pak řešeny každý zvlášť, přičemž na konci je z nich 
syntetizováno řešení komplexního problému

e) OŘEZAT  (cut)  –  taktika  dotazu,  kterým  se  „odřízne“  co  největší  část 
potenciálních odpovědí (např. hledáme-li dokument se dvěma autory,  jako 
vstupní dotaz vybereme méně obvyklé jméno atd.)  

f) ROZŠÍŘIT ZÁBĚR (stretch) – jde o použití zdroje k jiným účelům, než ke 
kterým se obvykle využívá (např. vyhledání adresy z patentové databáze).

g) LEŠENÍ  (scaffold)  –  taktika,  kdy  je  vyhledáváno  téma  vzhledem 
k požadavku nezajímavé, ale bez kterého by se původní požadavek nevyřešil 
(např.  po  neúspěšném  hledání  informací  o  nějakém  málo  známém 
chemikovi, přistoupí rešeršér k vyhledávání v biografiích jeho současníků – 
známějších  vědců  a  bude  doufat,  že  se  někde  objeví  zmínka  i  o  jeho 
předmětu  zájmu).  Název taktiky pochází  od využití  lešení  při  stavbách – 
samo o sobě je zbytečné, ale bez něj se dům nepostaví.

3.  Taktika  vyhledávací  formulace (search  formulation  tactics)  –  jak  vytvořit, 
případně upravit vhodnou formulaci dotazu

a) SPECIFIKOVAT (specify) – taktika vyhledávání tak konkrétních termínů, 
jak  to  potřebná  informace  vyžaduje.  Podle  autorky  téměř  všechny 
klasifikační  systémy  vyžadují,  aby  konkrétnost  přiřazovaných  termínů 
odpovídala konkrétnosti obsahu.

b) VYČERPAT  TÉMA  (exhaust)  –  zařadit  do  dotazu  co  největší  počet 
jednotlivých elementů  (konceptů) z požadavku (např. požadavek „likvidace 
nervově paralytických plynů s obsahem síry pomocí mokré oxidace obsahuje 
čtyři elementy).

h) REDUKOVAT  (reduce)  –  opak  předchozí  taktiky,  zařadit  co  nejméně 
elementů  z požadavku.  Obě tyto  taktiky  úzce  souvisí  s pojmy přesnost  a 
úplnost. Zatímco snahou o vyčerpání tématu se zvyšuje přesnost, redukcí se 
zvýší  úplnost.  V prvním  případě  tedy  rešeršér  patrně  dosáhne  toho,  že 
nalezne několik vysoce relevantních dokumentů, nicméně rozhodně nemůže 
říct,  že  mezi  nenalezenými  dokumenty již  není  žádný relevantní.  Naproti 
tomu  v druhém  případě  sice  bude  moci  s větší  jistotou  prohlásit,  že  má 
většinu důležitých dokumentů, ale najít ten opravdu relevantní mu dá velkou 
práci  vzhledem  k velkému  množství  výsledků.  Obě  tyto  taktiky  jsou 
použitelné, záleží ovšem na povaze dotazu 

i) Dalšími taktikami z této sekce je přidávání nebo naopak ubírání synonym 
(tzn. použití OR) a užití AND NOT, u kterého autorka varuje před možnou 
ztrátou  relevantních  informací  v dokumentech,  které  navíc  obsahují 
nežádoucí termín.
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4. Taktika termínů (term tactics)– jak vybrat,  případně zrevidovat  zadávané 
termíny v rámci formulace dotazu

Zahrnuje  taktiky  výběru  termínů  z tezauru,  použití  slova  opačného  významu, 
obměny předpon,  přípon,  koncovek a  pravopisu  (dnes  lehce  ošetřitelné  pomocí  tzv. 
„wild cards“ A dále např. taktiku STOPA (trace), která odpovídá výše zmíněné strategii 
rostoucí perly.
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4. Přístup k chemickým informacím

4.1.1 Současné formy zpřístupnění chemických informací

4.1.1.1 Zdarma dostupné databáze

V drtivé většině jde o databáze přístupné přes webové rozhraní. jsou přístupné přes 
webové rozhraní. Motivace vzniku jsou různé. Často jde o snahu informovat veřejnost o 
vlastnostech a účincích nebezpečných látek na člověka a životní prostředí. Neplacené a 
zároveň  velmi  užitečné  databáze  vznikají  ruku  v ruce  s chemickou  legislativou,  na 
univerzitách  potom  vznikají  např.  databáze  pro  podporu  výuky  dostupné  i  široké 
veřejnosti. 

Pokud jde o obsah, také se velmi různí, někde dostaneme jen stručnou informaci o 
identifikaci  látky  (název,  vzorce,  identifikační  čísla,  molární  hmotnost),  někde  i 
podrobnější  zprávu  o  vlastnostech.  Typické  pro  tento  druh  databází  je  provázanost 
odkazy na další zdroje. Stejně jako u ostatních internetových zdrojů je potřeba nejprve 
posoudit,  zda  je  věrohodnost  zdroje  dostatečná  pro naplnění  uživatelovy informační 
potřeby.

Uveďme  zde  jednoduché  rozdělení  podle  skupin  producentů  s několika  málo 
příklady: 

• státní orgány a instituce 

o US. National Library of Medicine – databáze PubChem

o U.S.  Environmental  Protection  Agency  -  databáze  toxikologických 
informací ECETOX 

o Ministerstvo životního prostředí ČR – Integrovaný registr znečišťování

o Evropská chemická kancelář – Evropský informační systém chemických 
látek (ESIS)

• univerzity

o Oxfordská univerzita - databáze bezpečnostních listů

o Vysoká škola chemicko-technologická v Praze – databáze 
termodynamických vlastností CDATA

• prodejci chemikálií 

o Sigma-Aldrich, Fisher Scientific aj. – databáze bezpečnostních listů

• jednotlivci

o Mark Winter – vlastnosti prvků periodické tabulky (WebElements)

o RNDR. Pavel Piskač, Vilém Čermák  - Ekotoxikologická databáze 

Motivace vzniku jsou různé. Často jde o snahu informovat veřejnost o vlastnostech 
a  účincích  nebezpečných  látek  na člověka  a  životní  prostředí.  Neplacené  a  zároveň 
velmi užitečné databáze vznikají ruku v ruce s chemickou legislativou, na univerzitách 
potom vznikají např. databáze pro podporu výuky dostupné i široké veřejnosti. 

Pokud jde o obsah, také se velmi různí, někde dostaneme jen stručnou informaci o 
identifikaci  látky  (název,  vzorce,  identifikační  čísla,  molární  hmotnost),  někde  i 
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podrobnější  zprávu  o  vlastnostech.  Typické  pro  tento  druh  databází  je  provázanost 
odkazy na další zdroje. Stejně jako u ostatních internetových zdrojů je potřeba nejprve 
posoudit,  zda  je  věrohodnost  zdroje  dostatečná  pro naplnění  uživatelovy informační 
potřeby.

o .  

4.1.1.2 Placené databáze

Z hlediska zpřístupnění můžeme tyto databáze rozdělit na:

• samostatně  fungující  databáze   –  jde  většinou  o  jednu  samostatnou  bázi  dat 
zaměřenou na určitý druh informací, která má své vlastní vyhledávací rozhraní a 
licenční politiku, např.:

o Royal  Society  of  Chemistry  –  bibliografická  databáze  Analytical 
Abstracts

o Medistyl, s r.o. – databáze nebezpečných látek Medis-Alarm

• báze  dat  přístupné  v  rámci  databázového  centra    –  databázi  nezpřístupňuje 
výlučně producent, ale jiný subjekt, který disponuje širokou nabídkou databází, má 
vlastní  vyhledávací  rozhraní  (obvykle  několik  typů),  jež  funguje  nad  všemi 
zpřístupňovanými bázemi a také si sám řídí cenovou nabídku.

o STN International

o Thomson - Dialog

U některých  databází  fungují tyto dva přístupy zároveň. Důvodem je obvykle snaha 
vyjít  vstříc  všem  skupinám  zákazníků  a  služby  jim  takzvaně  ušít  na  míru.  Na 
následujícím obrázku je vidět, jaké jsou základní možnosti přístupu k databázi Chemical 
Abstracts Americké chemické společnosti.

Obr. č. 3 Nabídka  přístupů  k databázi  Chemical  Abstracts  (od  producenta  a  prostřednictvím 
databázového centra)
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4.1.2 Vyhledávací prostředí

Ať už jde o databáze placené nebo neplacené,  existuje široké spektrum rozhraní, 
prostřednictvím kterých lze vyhledávat. Je to velmi důležitá součást celého systému a 
ohlédneme-li se do minulosti, byl to zejména rozvoj grafického prostředí (GUI), který 
zpřístupnil  vyhledávání  v databázích  široké  veřejnosti.  Přínos  byl  a  je  nesporný, 
zejména  pro  neprofesionálního  rešeršéra.  Např.  Shneiderman  [Shneiderman,  1998] 
uvádí tyto výhody:

• kontrola nad systémem

• snadnost s jakou se uživatel systém naučí ovládat

• zábava

• povzbuzení k objevování všech vlastností systému 

Je ovšem nutné, aby grafická prostředí byla řešena v souladu se zásadami interakce 
člověk  -  počítač  (dnes  už  samostatnou  vědou  nazývající  se  „human  –  computer 
interaction“ – HCI). Tedy správně vyřešit otázku užití barev, rozmístění jednotlivých 
ovládacích prvků atd.  To vše přispívá i  k tomu,  jak rychle  se uživatel  naučí systém 
ovládat a efektivně vést své vyhledávání.

Podle způsobu přístupu k databázím můžeme prostředí dělit následovně:na:

• tenký klient    - není potřeba instalovat žádný speciální program, tento způsob je 
typický pro zdarma dostupné databáze na internetu

o aplikace  v rámci  webového  prohlížeče –  např.  PubChem  [9],  NIST 
Chemistry Webbook [9]

• tlustý  klient   –  vyžaduje  instalaci  zvláštního  softwaru,  obvyklé  pro  placené 
databáze

o komunikační software – např. STN Express, který umožňuje nejen zadávat 
dotazy,  ale  svoji  strategii  si  nejdříve  připravit,  to  znamená  např.  strukturu 
hledané sloučeniny nakreslit v offline režimu a následně vložit do dotazu, čímž 
se  výrazně  šetří  finanční  prostředky;  poté   lze  výsledky  dále  zpracovat, 
analyzovat atd. (viz.Viz. dále kapitolu 4.3.2.1)

o klientský software s lokálním přístupem –  např. Ultranet pro jednoduchou 
práci s virtuálními CD ROM, Crossfire Commander pro databáze Beilstein a 
Gmelin 

Podle způsobů zadávání dotazů lze databázová rozhraní rozdělit na:

• systémy  využívající  dotazovací  jazyky –  typické  pro  databázová  centra, 
jmenujme  např.  jazyk  Messenger  pro  vyhledávání  v databázích  centra  STN 
International,  je  nutné  jej  dokonale  zvládnout,  uživatel  není  nijak  veden,  celou 
rešerši řídí sám zadávanými příkazy typu s (oxaliplatin# (w) cancer)  and 2005/py  
and english/la  (najdi požadované termíny kdekoliv  v záznamu,  přičemž primární 
dokument má být vydán v roce 2005 v anglickém jazyce);  d all 2-3 (zobraz celý 
obsah vyhledaného záznamu č. 2 a 3)

• systémy využívající vyhledávací pole (tzv. „menu driven“),, někdy sdružené do 
formulářů,  pokud záznamy v  databázi  obsahují  rozvinutější  strukturu  selekčních 
údajů. Užívané  zejména  v  databázích  instalovaných Typické  spíše  pro  databáze 
instalované lokálně  a  databázíchdatabáze veřejně  přístupných.přístupné. Jsou 
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uživatelsky  přívětivější,  předpokládají  nižšírůznou míru  znalostí  o  struktuře 
záznamů, použitých heslech věcného popisu atd.  Typické je pro ně to, že mnoho 
kroků ve vyhledávacím procesu se provede automaticky bez zásahu uživatele. 

• Např.  SciFinder nabízí  komfort  v podobě zadání  dotazu v přirozeném jazyce. 
Následující operace, jak je popsal Williams [Williams, 1995], jsou provedeny ještě 
před samotným vyhledáním: 

o odstranění gramatických jevů

o rozdělení dotazu na jednotlivé pojmy odstraněním předložek a stop slov

o kontrola  vnitřního  slovníku,  zda  neexistují  synonyma,  jiné  pravopisné 
formy či zkratky

o kontrola  databáze  CAS  Registry,  jestli  neobsahuje  zadaný  název 
sloučeniny a pokud ano, přidání jejího registračního čísla do dotazu

o osekání  zbylých  termínů (tj.  nahrazení  některých  písmen rozšiřujícími 
znaky, aby bylo dosaženo vyhledání různých tvarů téhož slova).

Je  to  značný  posun,  uvážíme-li,  že  se  běžně  očekává,  že  všechny  tyto  operace 
provede uživatel sám, tak aby dosáhl kýženého výsledku.

Směr, kterým se moderní systémy vydávají, je vyhledávání ve více bázích najednou 
(v prostředí  služeb  databázových  center  pro  profesionály  je  to  již  dlouho  známý 
„multifile  searching“). Je aplikován např. v klientu  Crossfire Commander (Elsevier 
MDL)  pro  společně  prohledávání  databází  Beilstein  a  Gmelin  (pokud  je  hledání 
omezeno na společná selekční pole) nebo v programu  SciFinder Scholar (Americká 
chemická  společnost),  kde je  možno si  vybrat  z celkem 6 bází  dat  (CAPLUS, CAS 
Registry, CASREACT, CHEMCATS, CHEMLIST a Medline). atd.)  

A  pokud  nelze  vyhledávat  najednou,  tak  alespoň  postupně,  v rámci  jediného 
rozhraní. Takový systém představila v roce 2002 společnost Elsevier MDL pod názvem 
Discovery Gate,  kde velmi uživatelsky přívětivou formou umožňuje prohledávat  18 
bází dat zaměřených na chemii, zejména na data o reakcích. Vzhledem k tomu, že se 
některé databáze (např. Beilstein a Gmelin  v rámci Crossfire Commander a Discovery 
Gate) v nabídce různých vyhledávacích rozhraních opakují,  je třeba sledovat,  kde se 
zrovna nacházíme, abychom si byli  jisti úplností rešerše, nebo si správně zdůvodnili 
případný nulový počet výsledků, pokud hledáme v nevhodném zdroji.

Výhodou současného stupně rozvoje techniky a telekomunikací je možnost výběru, 
jaký  způsob  přístupu  k chemickým  informacím  bude  pro  konkrétního  uživatele 
nejvýhodnější.  Musí  se  rozhodnout  jednak  z hlediska  požadavků  na  přesnost  a 
spolehlivost informací (zda volit volně dostupné nebo placené báze), z hlediska objemu 
využití  (zda  volit  formu  předplatného  nebo  platby  typu  pay-as-you-go,  případně  si 
nechat dodat rešerši od zprostředkovatele – informačního brokera). A v neposlední řadě 
je záhodno vybírat i z hlediska vlastních schopností coby rešeršéra (jestli si zvolit tzv. 
menu-driven vyhledávací rozhraní nebo formu příkazové řádky), technických možností 
(připojení na Internet versus databáze na CD-ROM) atd. Možností je mnoho a jak trefně 
poznamenává  Wolfgang  T.  Donner:  přesně  ta  samá  informace  může  být  uvedena 
v knize, na CD-ROM i on-line databázi, přičemž pokaždé jinak účtovaná – znamená to, 
že  platíme  za láhev,  ne za víno?  [Donner,  1996]  V podstatě  je  to  tak a  zůstává  na 

36



uživateli  (nebo jeho zprostředkovateli),  zda  ze  v nabídce  zorientuje  a  podaří  se  mu 
sehnat dobré víno ve zbytečně nepředražené láhvi. 

4.2 Vliv typu přístupu na rešeršní strategie

Jak  je  zřejmé  z výše  uvedených  kapitol,  způsobů  jak  přistupovat  k chemickým 
informacím je celá řada, navzájem se navíc kombinují a bylo by velmi zjednodušující 
předpokládat, že nijak neovlivní používané rešeršní strategie.

Historicky rešeršní strategie významně ovlivňoval soudobý stav výpočetní techniky. 
Zatímco dříve mohl uživatel sám nebo prostřednictvím specialisty nahlížet do tištěných 
katalogů a bezprostředně reagovat na obsah těchto informačních fondů zpřesňováním 
dotazu,  s počátkem  dialogových  informačních  systémů  (60.  -  70.  léta)  byl  uživatel 
donucen pracovat dávkově, tzn. že stejně jako data i dotaz musel být nejprve uložen na 
nosiči a počítač jej potom porovnával s obsahem v pamětech. Až na základě výsledku 
vypsaného  tiskárnou  počítače,  mohl  být  dotaz  upřesněn.  Rozvoj  výpočetní  a 
telekominukační  techniky  s sebou  přinesl  tzv.  on-line  dialogové  služby,  které 
představují návrat k přirozenému přístupu člověka k informačním zdrojům – je možno 
aktivně zasahovat do procesu vyhledávání a na rozdíl od tištěných publikací, ještě navíc 
vyhledávat podle různých hledisek a ta navzájem kombinovat [Vlasák, 1999].

 Další historicky zásadní změnou byl v 80. letech počátek zpřístupňování databází 
na  CD-ROM.  Platební  systém  pay-as-you-go,  kdy  se  cena  rešerše  odvíjí  od  reálně 
provedených operací (nejedná se o předplatné), se v tomto případě neuplatňuje, databázi 
na  CD-ROM  je  možno  prohledávat  off-line  na  svém  osobním  počítači  a  rešeršní 
strategie se orientují spíše na úplnost, než na přesnost [Papík, 2006]. Jde o to, že za tu 
samou cenu je možno databázi prohledávat pomocí více konceptů, z různých hledisek a 
není problém zobrazit si velké množství záznamů, nehledě na nulová omezení v čase 
stráveném rešerší.  Tento aspekt samozřejmě sdílí  nyní  databáze zdarma dostupné na 
webu  a  databáze  využívané  např.  studenty  a  vědeckými  pracovníky  v  institucích 
sdružených v konsorciích. 

S rozvojem  internetu  a  webu  se  rozšiřuje  tzv.  browsing  –  intuitivní  prohlížení. 
Výhodou  je  získání  kontextu,  přehled  o  souvislostech,  nevýhodou  naopak  možné 
psychické přehlcení z nadmíry podnětů [Papík, 2006]. Tento typ vyhledávání využívají 
zejména  faktografické  databáze,  kde  obvykle  stačí  identifikovat  látku  a  k jejím 
vlastnostem se už  uživatel dostane intuitivně pomocí hypertextových odkazů. Jak bylo 
naznačeno, není někdy snadné udržet si přehled o tom, co už prohledáno bylo a co ještě 
ne,  vyhledávání  se  často  rozděluje,  od  základního  tématu  se  odbočuje a  výsledkem 
může být možná pertinentní odpověď, ale na úplně jiný dotaz.

Pokud  budeme  chtít  porovnávat  rozdíly  v  rešeršních  strategiích  v současnosti, 
nejzřetelněji je uvidíme na systémech placených systémem pay-as-you-go (pojmenujme 
je  pro  jednoduchost  „komerční“)  ve  srovnání  s databázemi  hrazenými  formou 
předplatného či dostupnými zdarma (nazvěme je „akademické“). 

Při vyhledávání v komerčních bázích dat se rešeršér řídí  jednoduchým pravidlem 
získat co nejvíce relevantních informací za co nejméně peněz. Aby toho dosáhl, musí 
brát při sestavování své strategie v potaz cenovou politiku stanovenou pro jednotlivé 
databáze a využít ji ve svůj prospěch. Někdy postupuje i složitěji, než by postupoval 
v databázích akademických, právě proto, aby minimalizoval náklady. Oproti tomu při 
vyhledávání v akademických databázích tento problém odpadá a má to i psychologický 
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efekt, kdy se uživatel nemusí bát, že utratí zbytečně moc peněz. Rešeršní strategii si 
také nemusí  tak pečlivě připravovat dopředu a během vyhledávání  může své zadání 
mnohokrát upravovat  

Další rozdíly v rešeršních strategií  netkví ani tak ve způsobu placení jako v typu 
vyhledávacího  prostředí,  které  je  s databází  asociováno.  Jak  už  bylo  zmíněno, 
s komerčními  databázemi  je spojováno (ne výlučně)  prostředí  využívající  dotazovací 
jazyk, naopak akademické databáze využívají hojně prostředí s vyhledávání pomocí polí 
a formulářů („menu-driven“). V těchto systémech lze pracovat často jen s omezeným 
množstvím  selekčních  polí  a  obvykle  je  k dispozici  pouze  základní  hledání  pomocí 
operátorů,  někdy i  třídění  a  řazení  záznamů  podle  zvolených  kritérií,  čímž  nabídka 
oproti komerčním databázím končí.  Komerční databáze používající dotazovací jazyk 
jdou v tomto dále a menší uživatelskou přívětivost vyvažují širší nabídkou selekčních 
polí  a  větší  variabilitou  nástrojů.  Na  příkladu  7.1.1 z kapitoly  7.1.1 bude  vidět,  že 
v databázi Beilstein v rámci prostředí CrossFire nebylo možno zúžit množinu výsledků 
jen na ty polymery, které obsahují pouze dva zadané monomery, což se při vyhledávání 
v STN  podařilo  právě  zvláštním  příkazem  (SELECT  –„vybrat“  např.  všechna 
registrační čísla a dále s nimi pracovat).

Určitý dopad na rešeršní strategii má i možnost prohledávat více databází najednou, 
pokud  využíváme  služeb  databázového  centra.  Je  třeba  se  ale  nejdřív  ujistit,  zda 
všechny vybrané databáze podporují selekční pole, které chce rešeršér využít. Poté je 
možno  provést  účinnou  deduplikaci  záznamů,  což  je  v akademických  databázích 
problematické.

4.3 Vyhledávání informací v databázových centrech

4.3.1 Aspekty rešeršních strategií 4

Jak již bylo naznačeno, v komerčních databázích placených systémem pay-as-you-
go  se  rešeršní  strategie  musí  přizpůsobit  jejich  cenové  politice.  Uveďme  zde 
nejdůležitější aspekty, ke kterým musí uživatel přihlížet.

Počet vyhledávaných termínů 

Pokud jej  rešeršér  odhadne dopředu správně,  může  využít  správný typ  účtování 
vybrané  databáze,  a  tak  ušetřit.  Např.  v STN International  lze  vstoupit  do  databáze 
Chemical Abstracts ve dvou variantách. Jednou variantou je databáze „ZCA“, kde se 
platí za vyhledávaný termín 2,08 € a nic za čas v databázi strávený, druhou variantou je 
báze „HCA“, kde je to naopak, to znamená, že se vyplatí v ní vyhledávat, pokud má 
rešeršér před sebou komplikovaný dotaz se spoustou klíčových slov, které jsou potom 
zadarmo (ovšem čas je účtován částkou 207 € za hodinu5). 

Cena selekčního pole 

Je  dobré  zjistit,  zda  nejsou  některá  pole  v rámci  databáze  zvýhodněna  (např. 
vyhledání registračního čísla v Registry je zdarma) a ty potom s výhodou využít.  Na 
druhou stranu pokud jsou některá pole neúměrně drahá, je na schopnostech rešeršéra, 
zda vymyslí jak toto pole obejít a požadovanou informaci přitom získat.

Typ dotazu

4 Tyto aspekty jsou odvozeny od cenové politiky a vyhledávacích možností databázového centra STN 
International
5 Ceny jsou platné pro rok 2008 (viz. [FIZ, 2008a])
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Tento aspekt trochu souvisí s cenou selekčního pole a jedná se zejména o strukturní 
vyhledávání,  které  je  v komerčních  databázích  poměrně  drahé  (70-104  €  za  dotaz 
v reakčních  databázích  STN  International).  Celkem  úspěšně  jej  však  lze  v mnoha 
případech nahradit  vyhledáváním v polích typu „CNS“ (Chemical  Name Segment)  a 
„CRN“ (Component Registry Number), kterými lze identifikovat část struktury hledané 
látky. Účinné je např. spojení se sumárním vzorcem (viz. rešerše č. 4 z kapitoly 7.1.1).

Cena příkazu

Často se liší cenou i jednotlivé příkazy,  které se při vyhledávání použijí. Obecně 
platí, že čím více informací pomocí něj získáme nebo čím je časově náročnější, tím je 
dražší.  Např. pomocí příkazu EXPAND můžeme zjistit,  kolikrát se dané předmětové 
heslo v databázi  vyskytuje,  ale žádné záznamy není možné jen na základě „expand“ 
zobrazit,  nelze použít  „wildcards“, dotaz se nedá nijak zkombinovat,  proto je příkaz 
zdarma,  na  rozdíl  od  samotného  SEARCH,  případně  nadstavbových  příkazů  pro 
deduplikaci,  třídění  atp.  Opět  se  musí  rešeršér  rozhodnout,  jaký  postup  mu  v dané 
situaci přinese nejvyšší užitek při minimálních nákladech.

Typ zobrazovaného záznamu 

Je  nutné  se  zorientovat  v různých  formách  výstupů,  které  vybraná  databáze 
poskytuje – mnohé nabízí jeden formát zdarma (obvykle dostane uživatel jen základní 
informaci – např. název dokumentu a přiřazenou indexaci).  Užitečný,  a ne drahý, je 
formát,  který ukáže  pole,  ve kterém se nachází  hledaný termín.  Ve faktografických 
databázích lze často zobrazit pouze vlastnost, nebo skupinu vlastností, které uživatele 
zajímají  a  samozřejmě  nejdražší  je  výpis  celého  záznamu.  Obvyklým  postupem  je 
nevypisovat  hned po  získání  požadované  množiny  výsledků  ceý  záznam,  ale  pouze 
některý  z levnějších  formátů.  Z nich  si  poté  vybrat  ty  opravdu  pertinentní,  které  se 
nechají zobrazit.  Zůstává na rešeršérovi, aby posoudil, zda ušetřená částka je natolik 
významná, že vyváží jeho čas strávený při vypisování zkrácených formátů a při jejich 
dalším zpracováním. Důležitým faktorem, pokud jde o rešerši formou objednávky, je i 
vazba  na  koncového  zákazníka.  Zda  je  ochoten  si  zkrácené  záznamy  prohlížet  a 
objednávat zvlášť, nebo nešetří a přeje si rychle plné záznamy atp.

4.3.2 Služby poskytované databázovými centry na příkladu STN 
International

Toto téma je poměrně široké, omezím se proto jen na současnost a základní služby, 
které  poskytuje  databázové  centrum  STN  International  jako  patrně  nejdůležitější 
databázové centrum pro technické vědy, medicínu a chemii.

Aby centrum vyšlo vstříc různým skupinám uživatelů, nabízí několik typů přístupů 
ke  svým  databázím.  Jde  především  o  přístup  a  vyhledávání  prostřednictvím 
komunikačního software STN Express (patří mezi tzv. tlusté klienty, je potřeba zvlášť 
nainstalovat a nastavit  připojení k databázovému centru).  Vzhledem k tomu, že tento 
software využívá pro vedení rešerší dotazovací jazyk, je vhodný spíše pro profesionály. 
Pro zájemce o přímý přístup přes webové rozhraní je nabízen STN on the Web, který se 
však ve svých funkcích příliš  neliší  od vyhledávání  pomocí  STN Express (následné 
úpravy výstupu lze dělat v STN Expressu). Pro širší odbornou veřejnost je určen přístup 
STN  Easy,  který  znalost  dotazovacího  jazyka  od  uživatele  nevyžaduje  a  jeho 
vyhledávací prostředí je podobné  těm, které využívají báze akademické, jak jsme je 
nazvali  v předchozí  kapitole.  STN  nabízí  i  variantu  STN  Easy  pro  intranet,  která 
umožňuje jeho administrátorovi nastavit systém tak, aby vyhovoval maximálně různým 
skupinám uživatelů v instituci,  kde funguje.  Odborník,  který STN Easy spravuje tak 
může poskytnout koncových uživatelů lepší podporu při práci.
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V následující tabulce je uvedeno srovnání vlasností a funkcí jednotlivých přístupů. 
Na  dalším  obrázku  je  vidět  technické  řešení  připojení  k databázovému  centru  STN 
International.

(STN Easy) (STN on the Web) (STN Express with 
Discover!)

Počet přístupných 
databází

>100 >200 >200

Vyhledávání chem. 
látek

pomocí polí Jméno a 
Vzorec

pomocí polí Jméno a 
Vzorec, (sub)strukturním 

hledáním

pomocí polí Jméno a 
Vzorec, 

(sub)strukturním 
hledáním

Vyhledávání 
biosekvencí

ne ano ano

Potřebný software webový prohlížeč webový prohlížeč
STN Express with 

Discover!
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Obr. č. 4 Srovnání funkcí jednotlivých přístupů k databázím STN International [STN, 2007]
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Selekční jazyk

„menu-driven“ 
rozhraní, 4 módy 

hledání 
(jednoduché, 

pokročilé, podle 
CAS čísel a
patentové)

Selekční jazyk STN 
(Messenger)

Selekční jazyk STN 
(Messenger)

Operátory booleovské
proximitní, numerické, 

booleovské

proximitní, 
numerické, 
booleovské

Možnost SDI
ne (pouze v řešení 

pro intranet)
ano ano

Vyhledávání ve 
více bázích 
najednou („multifile 
searching“)

ano ano ano

Řazení dle 
relevance

ano ano ano

Odstranění duplicit
ne (ale lze je 
identifikovat)

ano ano

Možnost zužování 
množiny výsledků 

ano ano ano

Hypertextové 
odkazy

ano (např. hledání 
citací, citované 
reference, látky 

indexované 
v dokumentu)

ano (např. odkazy na 
registrační čísla, hledání 
citací, URL, pomocné 
zprávy, odkazy mezi 
záznamy z Derwent)

ano (např. odkazy na 
registrační čísla, čísla 

patentů, URL)

Formáty výstupu 
rešerše

html, pdf, rtf html (zip, exe), rtf (zip, 
exe, rtf), pdf

trn, rtf

Dostupnost výstupu 4 dny 4 dny dlouhodobě (uloženo 
lokálně na PC 

uživatele)
Možnost následné 
úpravy výstupu

ne ano (výstup rtf pomocí 
STN Express)

ano (různé nástroje 
pro úpravu výstupů – 
Custom Report Tool 

atp.)
Ceny jednotná částka za 

dotaz plus částka za 
zobrazení (závislé 

na databázi), oprava 
dotazu zdarma

standardní účtování (pay-
as-you-go, tzn. částka za 

čas připojení, hledaný 
termín a formát 

zobrazení)

standardní účtování 
(pay-as-you-go, tzn. 

částka za čas 
připojení, hledaný 

termín a formát 
zobrazení)



Obr. č. 5 Různé typy připojení k databázím centra STN International [STN, 200?a]

4.3.2.1 STN EXPRESS

Plným  názvem STN Express  with  Discover!,  současná verze  8.3 je  základním 
softwarem pro přístup k databázím STN. 

Základní funkce

• Přihlášení do on-line režimu 
o nabídne  místo,  kam  uložit  průběh  rešerše  (nativním  formátem  je 

textový soubor s koncovkou .trn)
o možnost zvolit si z přednastavených účtů
o automaticky předvyplní jméno a heslo.

• Vedení rešerše
o ve formě příkazového řádku
o podpora dotazovacího jazyka Messenger
o možnost  spuštění  předem připraveného dotazu (jednak v textovém 

formátu  s koncovkou  .pss,  jednak  strukturního  dotazu,  který  je 
možno si připravit v integrovaném editoru)  

o možnost  využít  tzv.  „wizard“  interface,  který  napomůže  při 
neznalosti dotazovacího jazyka

o informace o průběžné ceně.
• Ukončení rešerše

o možnost  uložení  na  120  minut,  po  které  je  možné  se  opětovně 
připojit a využít všechny již provedené dotazy (označené písmenem 
L a číslem).

• Následné zpracování
o probíhá offline
o export uložené rešerše např. do rtf (text a obrázky standardně uložené 

zvlášť se tak rychle spojí do jednoho dokumentu)
o vytváření přehlednějších výstupů (podle šablon, kde si uživatel sám 

nadefinuje  které  pole  z nalezeného  záznamu  má  být  zobrazeno, 
jakým fontem, která slova mají být zvýrazněna atp.)

o takto zpracované dokumenty mají funkční odkazy na full-text a URL 
odkazy

o možnost ukládání do formátů xls, html, ascii a rtf. 
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Obr. č. 6 Základní panel programu STN Express

Další služby integrované do STN EXPRESS

CAS  Registry  BLAST   (Basic 
Local Alignment Search Tool)

Služba pro vyhledávání nukleových 
kyselin  a  bílkovinných  sekvencí 
v databázi Registry.
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Obr. č. 7 Výběr následujícího zpracování. Převzato z: [STN, 200?c]

Obr. č. 8 Zadání  sekvence  (v příkladu  1  – 
pomocí  zkratek  vyjádřené  složení  nukleotidů 
v DNA,  v příkladu  2  sekvence  zkratek 
aminokyselin,  tvořící  bílkoviny)  Převzato  z: 
[STN, 200?c]

V následujících  krocích  je  možno  si 
vybrat,  zda  má  být  hledání  provedeno 
v celé databázi, nebo jen některé její části 
a lze zadat,  nakolik  bude hledání  citlivé 
(zda chceme více nebo méně výsledků). 
Součástí  je  i  přehledná  tabulka 
jednotlivých hledání a setřídění výsledků. 

Jednoduše  lze  vyhledat  registrační  čísla  sekvencí  nalezených  BLASTem  v databázi 
Chemical Abstracts. 

STN Viewer 
Nástroj pro zpracování patentových rešerší, které byly vedeny pomocí STN Express. 

Usnadňuje  hodnocení  pertinence  patentů  (pomocí  různého  značkování),  umožňuje 
vyhledané záznamy třídit a filtrovat. Je možné si vytvářet pomocí tohoto nástroje vlastní 
projekty a sdílet je s kolegy. Dále umožňuje snadné získání full-textů patentů. V první 
fázi je provedena patentová rešerše např. v Chemici Abstracts nebo World Patent Index. 
Kliknutím na číslo množiny výsledku (L#) se spustí STN Viewer a k záznamům, kde 
jsou k dispozici, stáhne plné texty [CAS6].

Seznam patentů lze pak seřadit podle různých kritérií (datum publikování, patentová 
rodina,  zaměření,  hodnocení  uživatelem atd.  Každý jednotlivý patent  je také možno 
odeslat do založeného projektu. V rámci projektu si uživatel může nastavit slova, která 
chce barevně vyznačit a vytvořit si jakousi mapu, kde na první pohled uvidí, jak často se 
která  slova  a  v jakých  patentech  vyskytují.  Ke  každému  záznamu  lze  přidávat  i 
poznámky, což může usnadnit komunikaci s případným zákazníkem rešeršéra, který mu 
takto výsledky komentuje. Pokud má zákazník, případně kolega atd. zřízen účet STN, je 
možné sdílet výsledky zpracované v projektu jednoduše zasláním URL, kde je projekt 
uložen.

Co  se  týče  poplatků,  v současné  sobě  se  platí  za  detailní  zobrazení  záznamu, 
zobrazení informace o patentové rodině a za uložení projektu.  
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Obr. č. 9 Ukázka označování slov v STN Viewer [Převzato z: Rahman, 2007]
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STN AnaVist
Nástroj  pro  analýzu  a  vizualizaci  vědeckých  a  zejména  patentových  informací 

představený v roce  2005.  Pomocí  různých  funkcí  umožňuje  odhalit  trendy a  vztahy 
spojené  s uživatelským  dotazem.  Konkrétně  se  může  stát  důležitým  nástrojem  pro 
informační  specialisty  a  jiné  odborníky  ve  firmách,  kteří  se  zabývají  metodami 
konkurenčního zpravodajství (Competitive Intelligence), zjišťováním patentové situace 
produktů,  vymýšlením  nových  aplikací  již  existujících  technologií,  strategickým 
plánováním atd. Software jako takový je zdarma pro vlastníky účtu u STN International 
[CAS7].

Postup  práce je následující :

1. Je potřeba připojit se pomocí STN Express, provést hledání a požadovaný dotaz 
s  výsledky  naimportovat  do  STN AnaVist.  Databáze,  ze  kterých  mohou  být 
výsledky  importovány,  zahrnují  CAplus,  PCTFULL,  USPATFULL  a  DWPI 
(Derwent World Patents Index). 

2. Pro vizualizaci je nutné vybrat pole, podle kterých budou dokumenty rozřazeny: 
titulek / abstrakt, hlavní nárok a kód mezinárodního patentového třídění. Podle 
nastavených kritérií  se dokumenty určitým algoritmem setřídí a na mapě jsou 
pak příbuzné dokumenty umístěny blízko sebe. Příbuznost se hodnotí na základě 
konceptů odvozených z textu [CAS8].

3. Výsledkem je mapa zobrazující  tzv.  výzkumné fronty - zde např. dokumenty 
vyhledané na základě slova „calendula“ (rodové jméno rostliny měsíček)
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Obr. č. 10 Ukázka z programu AnaVist – setřídění přihlašovatelů patentů. Převzato z: [CAS9]

Obr. č. 11 Mapa  zobrazující  výzkumné  fronty  („research  landscape“). 
Převzato z: [ACS, 2008b]

Mapu je možné zobrazit  i  trojrozměrně,  kde jsou vidět  (jako vrcholy)  i  četnosti 
dokumentů v jednotlivých skupinách (klastrech).

Dále se objeví seznamy výzkumníků a organizací, kteří jsou klíčoví pro náš dotaz. 
Jde  v podstatě  o  setřídění  autora/organizací  podle  četností  nalezených  dokumentů 
v jednotlivých  letech.  Podobných  tabulek  je  možno  vytvořit  si  vícero,  jednak  podle 
selekčních polí (kódy patentů podle Derwentu, MPT, země vydávající patent) a jednak 
podle vlastního označení, který uživatel jednotlivým patentům přiřadí. 

V tabulkách se dá lepe orientovat a sledovat různé vztahy pomocí nástroje, kterým 
se  barvou  označí  firma  v seznamu  klíčových  organizací  a  stejnou  barvou  zůstane 
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zvýrazněna (resp. její zaměstanci)  i  po přepnutí  tabulky např do seznamu vynálezců 
setříděných podle četnosti přihlášek v jednotlivých letech.

Jak bylo zmíněno, dokumenty se dají označit i vlastním heslem a na základě něho 
pak vytvářet filtrované seznamy apod.

Tyto mapy, seznamy a tabulky lze poté zpracovat pomocí předdefinovaných šablon 
do  dvou  typů  zpráv  –  přehledové  a  detailní  (liší  počtem  tabulek  a  informací  o 
zpracovávaných dokumentech). Takto vytvořené projekty lze ukládat, tisknout i sdílet 
s kolegy (případně klienty), kteří mají vedený účet u STN a nainstalovaný AnaVist.

Cena  se  odvíjí  podle  počtu  výsledků,  které  byly  nalezeny  v rámci  dotazu 
importovaného do AnaVist. Např pro množinu 2-1000 kusů jde o 195 € (bez daně) za 
vizualizaci, tj. za všechny výše popsané akce. Zvlášť se platí zobrazení záznamů patentů 
(liší se podle využité databáze – od 1,20 do 6,38 € za kus) [FIZ, 2008].

4.4 Vyhledávání chemických informací na volném webu

Podobně jako je tomu u jiných vědních disciplín, mnoho více či méně hodnotných 
odborných informací je dostupných zdarma prostřednictvím internetu. Problémem je, že 
velká  část  těchto  informací  je  součástí  tzv.  hlubokého  webu,  který  je  pro 
nespecializované vyhledávací roboty špatně nebo jen málo dostupný. Podívejme se tedy 
na  vyhledávací  stroje  (search  engines)  a  katalogy  (directories),  na  jejich  možnosti 
lokalizace chemických informací (zejména informací o vlastnostech látky) a na trendy, 
které v této oblasti panují. 

Jedním z viditelných trendů je právě snaha o vyšší využití informací z hlubokého 
webu,  o  zpřístupnění  obsahů těchto  zdrojů v rámci  jednoho vyhledávacího  prostředí 
(projekty  ChemFinder,  ChemSpider,  ChemID  a  další).  Druhým  a  prolínajícím  se 
směrem je vize kompletní indexace sloučenin nacházejících se na webu pomocí jejich 
počítačově  čitelné  reprezentace  (kódy InChI a  SMILES)  a  využití  stávajících  (nebo 
i vylepšených) funkcí vyhledávacích strojů.

Důkazem, že informace publikované na webu nabývají nejen na rozsahu, ale i na 
významu, je fakt, že Chemical Abstract Service v posledních letech indexuje molekuly, 
které se objevují nejen v odborných časopisech a seznamech typu EINECS, ale i ve 
vybraných souborech dostupných na internetu (více v kapitole 6.2.1.4).

4.4.1 Všeobecné vyhledávací stroje 

Altavista,  Yahoo!,  Excite,  HotBot,  Northern  Lights  a  zejména  progresivně  se 
rozvíjející  Google  patří  mezi  zavedené  vyhledávací  stroje,  které  indexují  webové 
stránky  v řádech  stamiliónů.  Nicméně  vyhledávání  chemických  informací  se  všemi 
jejich specifiky je poměrně náročný úkol. 

Pokud bychom chtěli  postupovat podle doporučeného postupu (viz. kapitola  5.1), 
problém nastane hned u zadání registračního čísla CAS. Podobný formát zápisu jako 
číslo CAS mohou mít např. výsledky sportovních utkání, soutěžní časy, kódy výrobků 
atp. Pokud se však přidá ještě slovo „CAS“ má to na relevanci výsledků velmi pozitivní 
vliv [Glander-Höbel, 2001]. Jak ale uvidíme dále, stejnou roli, jakou má CAS číslo pro 
specializované aplikace  a databáze, by mohl mít pro web identifikátor InChI. 

Pokud  vyhledáváme  podle  chemického  názvu,  obvykle  se  zavádějící  odkazy 
nevyskytnou, ale setkáme se s problémem stejným jako u méně dokonalých chemických 
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databází a to, že se do vyhledávání nezahrou automaticky všechny tvary a synonyma 
názvů, které se mohou v dokumentech vyskytovat. 

Hledání  podle  sumárního  vzorce  funguje  (alespoň  v Googlu),  poměrně  dobře, 
samozřejmě  u  jednodušších  vzorců  (např.  CH2O)  může  dojít  k záměně  např.  se 
zkratkou nesouvisející se sloučeninou, ale jinak je poměrně dobrá odezva od různých 
encklopedií  a  na  prvních  místech  se  umisťují  i  stránky,  kde  byl  strukturní  vzorec 
vyhledán  jako  součást  identifikátoru  InChI.  Strukturní  hledání  ve  všeobecně 
zaměřených vyhledávačích možné není, jednak kvůli absenci strukturního editoru, ale 
zejména  kvůli  zatím  poměrně  malému  zastoupení  reprezentace  struktury  pomocí 
některého  počítačově  čitelného  kódu.  Struktury  jsou  na  webu  přítomny  nejvíce  v 
obrázkových formátech, které lze vyhledávat standardně zase jen podle názvu. 

4.4.2 Specializované vyhledávací stroje a katalogy

Tyto vyhledávače indexují ve srovnání se všeobecně zaměřenými stroji jen zlomek 
webových stránek, jejich výhoda ovšem tkví v tom, že je pečlivě vybráno, jaké zdroje 
budou uživatelům zprostředkovávat Obecně platí, že čím více je látka známa, tím lepší 
informace  o  ní  lze  nalézt  pomocí  specializovaných  vyhledávačů,  pokud jde o  málo 
známou  látku,  je  lepší  použít  všeobecný  vyhledávací  stroj  [Glander-Höbel,  2001]. 
V chemicky zaměřených vyhledávačích je obvykle možno použít i strukturní hledání. 
Specializované předmětové katalogy fungují na stejném principu jako ty všeobecné, liší 
se od nich tím, že zpracovávají vybrané stránky s chemickou tématikou. 
Zajímavým a poměrně  dlouho (od roku 1995) trvajícím projektem je  ChemFinder, 
vyhledávač informací o látkách, vyvinutý firmou CambridgeSoft. Je zvláštní tím, že si 
tvoří  vlastní  databázi  látek  na  základě  informací  získaných  vyhledávacím  strojem 
z kolekce veřejně dostupných webových zdrojů. 
Proces indexace je v ChemFinderu doplněn o standardizaci chemického názvu (rozdíly 
v zápisu  např.  sulphur  vs  sulfur,  invertované  názvy podle  způsobu  CAS jako  např. 
„acetic  acid,  sodium  salt“  se  přemění  na  neinvertované  „sodium  acetate“,  opravu 
nejčastějších překlepů a dále např. kontrolu správnosti registračního čísla CAS (pomocí 
kontrolní číslice). Normalizované jméno je uloženo spolu s původním názvem. Pokud 
jsou zjištěny ve zdroji fyzikální vlastnosti (ChemFinder si ukládá pouze ty základní jako 
je  třeba  bod tání  a  varu),  proběhne opět  automatická  kontrola,  zda  se  liší  od údajů 
v databázi.  Jestliže  je  rozdíl  zásadní,  zjišťuje  se  v jiných  zdrojích,  která  je  správná 
hodnota [Brecher, 1998]. 
Tímto způsobem se zvyšuje přesnost hledání, které může probíhat podle chemického 
názvu,  čísla  CAS,  sumárního  vzorce,  molární  hmotnosti  a  struktury.  Výsledkem  je 
záznam látky se základními údaji a odkazy na webové zdroje, ve kterých byla látka také 
nalezena. Tyto odkazy jsou setříděné do několika kategorií jako Biochemie, Fyzikální 
vlastnosti,  Zdraví,  Obchod,  Regulace  atd.  Tato  podoba  ChemFinderu  je  ovšem 
v současné  době  vytlačována  v rámci  CambridgeSoft  službou ChemBioFinder,  která 
výrazně omezila množství informací dostupných zdarma a její odkazy vedou v podstatě 
pouze do placených databází. Původní ChemFinder (s copyrightem datovaným do roku 
2004) je ovšem stále dostupný [9]. 
Podobným projektem na pomezí databáze a vyhledávače je  ChemIDplus [9] Národní 
lékařské knihovny USA. Je součástí služby Toxnet a poskytuje jednak informace o látce 
– synonyma, vzorce, pro necelou třetinu látek i toxikologické a pro 7 % látek fyzikální 
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vlastnosti  a  jednak přímé  odkazy na  záznam látky  v jiných  zdrojích.  Těchto  zdrojů 
ChemIDplus  zahrnuje na 70 a na rozdíl  od ChemFinderu jsou mezi nimi i  databáze 
bibliografické.  Jde většinou o produkty amerických státních institucí.  Vyhledávat lze 
podle názvu (zahrnují se automaticky i synonyma) a registračního čísla CAS v prostředí 
Lite a podle dalších kritérií (např. i podle rozmezí hodnot LD50) včetně strukturního 
vzorce v prostředí Advanced.
Poměrně  čerstvým  příkladem snahy  o  vytvoření  jednotného  rejstříku  struktur  všech 
molekul  dostupných  na  internetu  je  ChemSpider [9]  –  představený v březnu 2007. 
Autoři ho popisují jako chemický search engine, který byl vytvořen za účelem indexace 
a  shromažďování  chemických  struktur  a  jejich  vlastností  do  jediného  repozitáře,  ve 
kterém lze vyhledávat [ChemZoo, 2007]. Každá látka má svůj záznam se základními 
vlastnostmi, odkud se odkazuje na další zdroje, ve kterých lze nalézt další informace o 
látce. Těchto zdrojů zpracovává několik desítek a jsou mezi nimi i placené produkty, 
které pro další postup vyžadují login. Zároveň poskytuje i textové hledání ve více než 
50 000  odborných  článcích  a  zařazuje  další  služby,  např.  předpovídání  určitých 
vlastností  látek  (algoritmy  poskytla  v tomto  směru  známá  společnost  ACD/Labs), 
generování strukturního vzorce z názvu, InChI a Smiles kódů, atd. [Williams, 2008]. 
Podobnou zdarma dostupnou službou je PubChem [9], o němž bude blíže pojednáno 
v kapitole 6.2.4 a bude zde demonstrováno i několik příkladů vyhledávání.

Jako  příklady  typičtějších  (nicméně  ne  tak  známých)  vyhledávačů  a  katalogů 
jmenujme alespoň:

o LabCrawler [9] – vyhledávací stroj pro laboratorní informace  

o Chemie.de [9] – obecně pro chemii, možnost zvolit si druh dokumentů, ve 
kterých vyhledávat (články, encyklopedie, novinky, katalogy atp.), dále nabízí 
setříděný katalog  

o ChemIndustry [9] – vyhledávací stroj, součástí je i katalog zaměřený spíše na 
obchodní informace 

4.4.3 Sémantický web a role kódů InChI, SMILES 

Chemický  sémantický  web  je  vize,  ve  které  jsou  všechny  chemické  informace 
okamžitě přístupné a zpracovatelné pomocí nástrojů založených na W3C protokolech6 

[Coles, 2005].
V kapitole  2.2.2.1.2 byla  řeč  o  identifikátorech  automaticky  generovaných 

počítačem  a  zahrnujících  v sobě  informaci  o  struktuře,  příp.  dalších  strukturálních 
vlastnostech. Je to právě jeden z nich – InChI, který by měl do budoucna pomoci vizi 
chemického  sémantického  webu  naplňovat.  Směřuje  totiž  k větší  viditelnosti  volně 
dostupných databází roboty typu Google. IUPAC vidí jeho využití v komunikaci mezi 
databázemi,  spojování  sbírek  dat,  které  byly  vytvářeny  pomocí  rozdílných  systémů, 
udržování laboratorních inventářů chemikálií atd. [Rovner, 2005].

Autoři Coles a kolektiv podotýkají, že kdyby se všechny molekuly, které se na webu 
vyskytnou, označily odpovídajícím způsobem (konkrétně InChI), mohl by se internet 
stát jednou velkou znalostní bází s vynaložením mnohem menšího podílu lidské práce, 
než jaká je potřeba na druhotné sdružování informací, tak jak funguje dnes. To znamená 
vynechání fáze, kdy jsou informace abstrahovány z publikovaných zdrojů a soustředěny 
do centralizované databáze [Coles, 2005]. Jistě bychom našli mnoho výhod, které právě 

6 Protokoly vyvíjené v rámci otevřené spoluprácí, kterou koordinuje World Wide Web Consorcium 
(W3C) za účelem vývoje a podpory standardizace služeb rodiny WWW. Jde např. o protokoly HTML, 
XML, RDF, OWL  atd.
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tyto „centralizované“ databáze mají, nicméně myšlenka spolehlivého hledání látek na 
volném webu, je lákavá.

Na následujícím obrázku Coles a kol. ukazuje, jak by v ideálním případě měl tento 
proces vypadat.  Molekula,  která je zmíněna v dokumentu se převede do InChI kódu 
(konvertory  jsou  automatické  a  dostupné  zdarma)  –  A1,  který  se  poté  připojí 
k dokumentu publikovaném na webu - A2. Robot indexuje text a InChI – Bt resp. Bc. 
Ze  strany  uživatele  se  molekula  převede  na  InChI  –  C1  a  dotaz  je  odeslán 
vyhledávacímu stroji – C2. InChI kód je potom vyhledán v indexu – C3 a uživateli se 
vrátí odpovídající URL adresy – C4.

Obr. č. 12 Proces  hledání  molekul  na  základě  identifikátoru  InChI  pomocí  vyhledávacího  stroje. 
Převzato z [Coles, 2005].

Výhodou tohoto řešení je to, že v podstatě neklade žádné nároky na vyhledávací 
stroje, využívá pouze jejich běžné funkce. Překážkou je ovšem maximální délka slova, 
kterou  mají  roboti  nastavenou  a  jež  kódy  InChI  mohou  přesahovat.  Pokud  ale 
provozovatelé  vyhledávacích  strojů  vyjdou  InChI  identifikátorům  vstříc  a  zároveň 
i nakladatelé  dovolí  vyhledávacím  strojům  indexovat  své  dokumenty  s přiřazenými 
kódy,  bude  přesnosti  i  úplnost  hledání  stoprocentní.  Zatím  tomu  tak  bohužel  není. 
Na průzkumu, který autoři provedli, je však vidět, že přesnost hledání je i tak vysoká. 
Na svých stránkách zpřístupnili 104 molekul s InChI kódy, které se pak snažili zpětně 
vyhledat.  Google  jich  našel  100  %,  Altavista  38  %,  MSN 42  %  a  Yahoo  32  %. 
Nevyskytl se jediný odkaz, který by InChI kód interpretoval jako něco jiného, na rozdíl 
od vyhledávání  CAS čísla,  kde těchto zavádějících  položek bylo  20 % (různé kódy 
výrobků, vyzvánění do telefonů apod.) [Coles, 2005].

Zajímavou iniciativou citovaného kolektivu je i vytváření sub-InChI kódů, které by 
umožňovaly substrukturní hledání založené na vyhledávání v textových řetězcích kódů, 
které je mnohem jednodušší, než dosud užívané algoritmy.

O  propojení  strukturního  vyhledávání  spolu  s textovým  se  snaží  projekt 
QueryChem, který využívá Google Web API (možnost použít search engine Googlu 
ve své  aplikaci)  a  identifikátor  SMILES,  který  je  stejně  jako  InChI  reprezentací 
struktury dané sloučeniny.

Vyhledávání funguje tak, že uživatel zadá kód SMILES (buď ho zná, nebo mu jsou 
doporučeny databáze, kde jej lze vyhledat), případně nakreslí strukturu. Může si vybrat 
ze  strukturního  nebo  substrukturního  hledání.  Robot  následně  vyhledá  všechna 
synonyma  zadané struktury (případně látek,  které  vyhovují  substrukturnímu hledání) 
a spojí  je  s textem,  který  zadal  uživatel.  Takto  sloučený  dotaz  je  poté  zpracován 
vyhledávacím  strojem  Google.  Pokud  názvy  obsahují  více  slov,  jsou  automaticky 
vloženy do úvozovek a vyhledávány jako jediný termín, vytvořený dotaz pak vypadá 
např. takto: "62439" OR "1-3-5-tribromobenzene" OR "1/C6H3Br3/c7-4-1-5(8)3-6(9)2-
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4/h1-3H".  Jak  je  vidět,  jde  o  klasický  dotaz  pro  vyhledávací  stroj,  ovšem  velkým 
přínosem je  to,  že  uživatel  nemusí  sám vyhledávat  všechna  synonyma  a  v případě 
substrukturního hledání má výsledky k vyhovujícím sloučeninám najednou a přehledně 
setříděné.  Vyhledané  odkazy jsou  rozděleny podle  toho,  zda  byly  nalezeny  pomocí 
Google nebo Google Scholar.

4.5 Role informačního profesionála

Profese informačního profesionála v chemii stejně jako v jiných oborech, prošla za 
poslední, řekněme dvě desetiletí, podstatnou proměnou vyvolanou masivním rozšířením 
informačních technologií. Mnoho autorů se shoduje na tom, že informační specialista 
byl dříve zejména jakýmsi vrátným [Feather, 2006], zatímco teď je spíše průvodcem 
v informační  džungli.  Přesněji  řečeno v minulosti  (myšleno v době,  kdy vyhledávání 
v elektronických  informačních  zdrojích  bylo  výsadou  k tomu  školených  odborníků, 
kteří  museli  být  i  počítačově  zdatní)  byl  informační  specialista  prostředníkem mezi 
koncovým  uživatelem  a  zdroji  informací,  zatímco  v současnosti  hraje  spíše  roli 
pomocníka a rádce.

Clemens Jochum ve svém článku [Jochum, 1992] srovnává dobu před rozvojem 
elektronických  zdrojů  a  počátek  90.  let  20.  stol,  to  znamená  dobu,  kdy se  masově 
rozšířil  internet  a  rovněž  databáze  byli  díky  svým grafickým rozhraním uživatelsky 
přívětivější.  Uvádí,  že  v době,  kdy ještě  nexistovaly elektronické  informační  zdroje, 
koncoví uživatelé vyhledávali sami a jen málo se spoléhalo na prostředníka. Knihovníci 
poskytovali jen jakousi infrastrukturu, aby se uživatelé mohli k tištěným dokumentům 
pohodlně dostat. Nová vrstva informačních specialistů podle něj vznikla až s nástupem 
elektronických bází dat (obvykle měli titul M.S., Ph.D. a zároveň znalosti z počítačové 
vědy)  a  mnohem  více  rešeršní  práce  začali  provádět  právě  tito  specialisté.  Jochum 
prezentuje výsledky výzkumu Beilstein-Institute z roku 1984, ze kterého vyplývá,  že 
jen  16,4  %  chemických  výzkumníků  si  vedlo  rešerše  převážně  samostatně.  Jako 
protiklad zmiňuje právníky v USA, kteří téměř všichni mají připojení k Lexis a hledají 
v databázích  samostatně.  Na  následujícím  obrázku  ukazuje  nevýhody  zpracování 
rešerše prostředníkem:

Obr. č. 13 Míra naplnění informační potřeby při zpracování rešerše prostředníkem. Převzato z [Jochum, 
1992]

Příčinu neochoty koncových uživatelů - chemiků k samostatnému vyhledávání vidí 
v následujících bodech:
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a) cenu rešerše je těžké udržet v předem daných mezích, hodně záleží 
na dovednostech

b) vyjádření  netriviálních  informačních  potřeb  do  dotazu  je  složité 
(databáze  nejsou  uživatelsky  přívětivé  a  mají  velmi  komplexní 
strukturu)

c) koncoví uživatelé  nemají  představu o potenciálu databáze a nevidí 
důvod proč investovat čas a energii do učení vyhledávacích taktik, 
když se jim vynaložené úsilí nevrátí

Shrnuje to konstatováním,  že koncoví uživatelé  budou využívat  samostatně spíše 
faktografické  databáze  a  k určitým  úkolům  –  např.  patentovým  rešerším,  budou 
informační specialisté nutní i poté, co se výše zmíněná fakta zlepší a koncoví uživatelé 
budou vést své rešerše samostaně v mnohem větší míře. Myslím, že po 16 letech od 
vydání citovaného článku, mu doba dala za pravdu.

Informační  specialisté,  kteří  nalézají  své uplatnění v oboru chemie,  začínají  svoji 
kariéru např. jako indexátoři periodik nebo v jiné funkci analyzující dokumenty, odkud 
často přecházejí na posty zahrnující prodej a marketing, management, programování a 
vydavatelskou činnost. Jiná skupina specialistů se rekrutuje mezi pracovníky laboratoří, 
kteří  se  přesouvají  do  pozic  technických  informačních  specialistů  a  mívají  úspěch, 
protože vědí, jakým způsobem se odborné informace skutečně využívají [ACS, 2008a].

Velké  množství,  rozmanitost  i  často  vysoká  cena  zdrojů  chemických  informací 
poskytuje  informačním  specialistům  poměrně  široké  pole  působnosti.  Chemický 
informační  specialista  coby  odborník  na  vyhledání,  zpracování,  uložení  a  šíření 
chemických  informací  obvykle  pracuje  ve  třech  základních  oblastech,  které  budou 
popsány  podrobněji  dále.  Text  Americké  chemické  společnosti  k nim  přidává  ještě 
vydavatelství  technické  literatury,  vývoj  softwaru  a  programování  (spojeno 
s modelováním molekul apod.) [ACS, 2008a]. 

Nicméně posláním společným pro všechny skupiny informačních specialistů a nejen 
těch  působících  v  chemii  je  dělat  svoji  práci  tak  dobře,  aby  ostatní,  jejich  služby 
využívající, mohli dělat svoji práci lépe [Jochum, 1992].

4.5.1 Knihovník ve vědeckých a technických knihovnách.

Specialistů pracujících v knihovnách různých výzkumných institucí a vysokých škol 
se  změna  v souvislosti  se  „zlidštěním“  elektronických  informačních  zdrojů  dotkla 
patrně  nejvíce.  Do knihovny už téměř  není  potřeba  fyzicky chodit,  její  uživatelé  si 
poměrně rychle navykli  využívat zdroje dostupné přes internet,  případně přes klienta 
nainstalovaného  v počítači  (studenti  mívají  do  výuky  zahrnuty  základy  práce 
s informačními zdroji) a metry knižních polic nahradily nosiče CD a DVD. 

Informační  profesionálové  působící  v těchto  institucích  by  měli  mít  dokonalý 
přehled  o  nejnovějších  trendech.  Měli  by  umět  poznat  informační  potřeby  svých 
uživatelů  a  vyhodnotit  pro  ně  ty  nejvhodnější  ze  záplavy  nabízených  informačních 
zdrojů a nástrojů [Nitsche, 1996].

Nitsche dále uvádí, že koncoví uživatelé by si sami měli hledat detaily ke své práci, 
prozkoumávat literaturu způsobem, jakým chtějí a těžit tak i z informací, které původně 
nehledali, ale které je při brouzdání zdroji zaujmou. Knihovníci pak přebírají roli učitelů 
a  „trenérů,“  kteří  pomáhají  uživateli  najít  nejlepší  odpovědi  na  komplexnější,  širší 
dotazy,  které  vyžadují  použití  více  zdrojů,  složitější  rešeršní  strategie  a  přesnější 
hledání.
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4.5.2 Specialista podnikového informačního střediska

Role  profesionálů  ve  firemním  informačním  středisku  může  být  dvojí  (i  když 
navzájem  dost  provázaná)  a  to  jednak  zajišťování  odborných  informací  z odvětví 
působení  podniku  (např.  pro  výzkum  a  vývoj)  a  jednak  může  přispívat  svými 
schopnostmi  i  k manažerským  analýzám  typu  hodnocení  stavu  trhu,  postavení 
společnosti na trhu a postavení vůči konkurentům, vyhodnocování trendů vývoje trhu 
atp.  V každém  případě  by  se  měl  informační  specialista  podílet  na  tvorbě,  resp. 
udržování  informačního  systému,  který  umožňuje  poskytovat  správné  informace 
správným  lidem  ve  správný  čas  a  správné  formě  s cílem  jejich  správného  využití 
v souvislostech. Takovýto systém se dnes považuje za jednu ze základních podmínek 
hospodářské prosperity a konkurenceschopnosti podniku [Diačiková, 2004].

Interní  informační  systém  je  důležitým  nástrojem pro  v posledních  letech  často 
zmiňovaný, tzv. informační management. Ten se ovšem posunul ve svém vývoji ještě 
dále a nyní se považuje za součást širšího, tzv. znalostního managementu, ve kterém jde 
především o podporu a sdílení znalostí. Jedná se v jistém smyslu o posun pozornosti od 
informačních technologií a kvanity informací k lidským zdrojům a kvalitě informací, 
které dostávají [Přibylová, 2000].

Po roce 1989 muselo mnoho těchto středisek čelit existenčním otázkám, problémem 
jejich  služeb  je,  že  hodnoty,  které  pro  podnik  vytváří,  nelze  snadno  kvantifikovat. 
Někdy přesná a včasná informace, která přijde do těch správných rukou, může uspořit, 
či vydělat firmě velké částky, ovšem náklady na chod takovéhoto střediska patří mezi 
fixní. Nedostatek financi navíc koncem 90. let pocítilo i ÚVTEI  (Ústředí vědeckých, 
technických  a  ekonomických  informací),  jehož  rozpadem  definitivně  skončila  éra 
státem podporovaného centrálního systému informačních služeb a firmy se musely začít 
spoléhat  pouze  na  svoje  pracovní  síly,  služby knihoven  nebo informačních  brokerů 
[Kalašová, 2001].

Nicméně větší chemické podniky svá informační střediska stále mají,  někdy dále 
rozdělená podle kompetencí, které zahrnují i např. informační zabezpečení požadavků 
vyplývající  z legislativy o chemických látkách,  jejich registraci,  označovaní,  balení a 
dopravě.

4.5.3 Informační broker

I v době, kdy je obrovské množství informací dostupné zdarma a jednoduše přes 
internet a kdy se producenti a zprostředkovatelé databází předhánějí, kdo své produkty 
udělá pro koncového uživatele přívětivější a intuitivnější, mnoho lidí se obrací se svými 
požadavky na informační brokery. Tito jednotlivci nebo celé firmy, poskytují za úplatu 
informační služby různého druhu, počínaje vyhledáním několika málo údajů, např. o 
vlastnostech látky a konče rozsáhlými studiemi na určité téma, ve kterých informační 
specialista  vyhledané  údaje  zpracuje  tak,  aby  přesně  odpověděl  na  zadané  otázky a 
klient tak už nemusel vyvinout žádné úsilí.

Na informační brokery coby zprostředkovatele služeb velkých databázových center 
se  obrací  zákazníci,  kterým  se  např.  nevyplatí  zařizovat  si  předplatné  některých 
informačních zdrojů, zatímco brokeři tyto přístupy mají (někdy i např. se slevou, na 
kterou  by  běžní  zákazníci  nedosáhli).  Ale  i  v případě,  že  koncový  uživatel  přístup 
k požadovaným zdrojům vlastní, objednává si u brokera některé typy rešerší (typicky 
patentové), v obavě, že by ho samostatně vedená rešerše vyšla na víc, než trénovaného 
profesionála, včetně nákladů na jeho práci.

Zákazníky  jsou  obvykle  výrobní  firmy,  které  nemají  dostatečnou  kapacitu 
zaměstnanců  a  provádí  tzv.  outsourcing  těchto  služeb,  případně  jde  o  některý  ze 
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složitějších úkolů. Na informační brokery se občas obrací i  pracovníci  z akademické 
půdy,  pokud  např.  chtějí  provést  rešerši  ve  zdrojích,  které  nejsou  v  jejich  instituci 
dostupné.
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5. Strategie vyhledávání jednotlivých typů 

chemických informací 

5.1 Obecné vyhledávání na základě identifikace sloučeniny 

Jakákoliv identifikace sloučeniny nebo látky je obvykle základní selekční možností 
v přístupu k chemickým databázím. 

V bázích faktografického charakteru je samozřejmě možností víc, vedle chemického 
názvu  a  registračního  čísla  CAS,  ještě  např.  pole  pro  sumární  vzorec,  možnost 
grafického zadání strukturního vzorce atd.  

Bibliografické báze (a zejména ty, jejichž předmětem zájmu není pouze chemie) se 
obvykle omezují jen na základní selekční pole týkající se chemických dokumentů. Např. 
v  databázích  Chemical  Safety  NewsBase  a  Analytical  Abstracts  lze  vyhledávat 
sloučeniny podle registračního čísla CAS a podle názvu. Víceoborová databáze Inspec 
má  své zvláštní  selekční  pole  Chemická  indexace,  kde je  možné  specifikovat  celou 
sloučeninu, část molekuly, složku slitiny atd. 

Následující  diagram (5.1)  ukazuje návrh pro obecný postup vyhledávání  pomocí 
identifikace látky.  Vlastní  postup samozřejmě závisí  na mnoha faktorech,  které byly 
diskutovány v předchozích kapitolách. V souhrnu jsou to zejména tyto:

1. Dostupnost selekčních polí – tento diagram počítá s víceméně ideální situací, 
kdy je dostupné kromě klasických polí i strukturní vyhledávání.

2. Cenová politika databáze  – pokud půjde o hledání v komerčních databázích, 
uživatel se velmi pravděpodobně pokusí získat registrační číslo CAS v některém 
zdarma  dostupném  zdroji,  tak  aby  další  možnosti  vyhledávání  vůbec  využít 
nemusel a ušetřil tak. Při určitém typu dotazu, číslo získat jednoduše nelze, ale i 
v tomto případě se bude uživatel  zřejmě snažit  obejít  např. strukturní hledání 
kombinací jiných způsobů hledání.

3. Znalosti  uživatele -  a to jak znalosti  oboru,  tak znalosti  praktické.  Pokud si 
uživatel  není  jistý  správným  názvoslovím  nebo  pokud  neví,  jak  vypadá 
struktura,  kterou chce graficky znázornit,  nebude moci  využít  všechny kroky 
v diagramu a vyhledávání  mu bude trvat  déle nebo bude neúspěšné.  Znalosti 
praktické  se  vztahují  k systému,  který pro vyhledávání  využíváme.  Pokud se 
uživatel neorientuje ve strukturním editoru a nakreslení složitější molekuly mu 
zabere hodně času, zřejmě zvolí raději vyhledávání podle názvu nebo sumární 
vzorec.  Zkušenější uživatel  naopak od vágního názvu raději  přistoupí  rovnou 
k zadání strukturního dotazu.

4. Povaha  sloučeniny  nebo  látky –  často  se  stane,  že  látku  nelze  vyjádřit 
rozumným strukturním vzorcem a uživatel je pak odkázán na vyhledávání podle 
chemického názvu. Chemical Abstract Service očividně vychází vstříc potřebám 
nejrůznějších  subjektů  (viz.  odstavec  o  registračním  čísle  CAS  v kapitole 
2.2.2.1.1) a rozšiřuje svoji registrační činnost i na látky nejrůznějších typů. Pro 
vyhledání látek, jež z objektivních důvodů nemohou být vyjádřeny strukturním 
vzorcem, je pak znalost CAS čísla ulehčením. 
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Obr. č. 14 Návrh obecného postupu pro vyhledávání na základě identifikace látky

Výstupem,  ke  kterému  se  lze  propracovat  na  základě  tohoto  směru  vyhledávání 
jsou:

1. bibliografické  informace,  tzn.  např.  citace  článků,  které  o  dané  sloučenině 
pojednávají.  Rozhodující  samozřejmě  je,  zda  je  k dokumentům  identifikace 
sloučeniny přiřazována a jestli také existuje propojení  

2. faktografické informace:

a) informace o složení a struktuře látky podle toho, co všechno databáze nabízí

b) vlastnosti dané látky – včetně např. spektrálních informací.

5.1.1 Strukturní a substrukturní vyhledávání 

Nedílnou  součástí  práce  v prostředí  profesionálních  databází  je  strukturní 
vyhledávání.  V mnoha  případech  je  také  jedinou možností,  jak  daný problém řešit. 
Pokud např.  uživatel  hledá  novou molekulu  nebo novou cestu  syntézy  určité  látky, 
nemůže využít vyhledávání pomocí klíčových slov. Jednak proto, že v literatuře nebude 
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zmínka,  pokud  jde  o  opravdu  novou  záležitost  a  jednak  proto,  že  chemické  názvy 
produktů  či  meziproduktů,  ze  kterých  by  bylo  možné  převzít  inspiraci,  se  mohou 
výrazně lišit [Currano, 1999].

5.1.1.1 Strukturní editory

Strukturní editor je program, který umožňuje grafickou formou vyjádřit strukturu 
sloučeniny. Pokud je zároveň spojen s databází, je možné jej využít jako vstupní „pole“ 
pro zadávání dotazů. A to samozřejmě dotazů na strukturu samostatných sloučenin, ale i 
reakcí (po použití  příslušných spojovacích znamének). Jinak se editory hojně používají 
pro nejrůznější publikační činnost.

Podle Thomase E. Gundy [Gunda] jsou nejrozšířenější následující editory: 

• ISIS/Draw 2.5 (MDL Information System) [9]

• ChemDraw 10 Ultra  (CambridgeSoft) [9]

• DrawIt - KnowItAll Academic Edition 4.1  (Bio-Rad) [9] 

• ACD/ChemSketch 9.0 5 (Advanced Chemistry Development) [9]

•  Chemistry 4-D Draw 6.0 Pro and 7.6 Lite(ChemInnovation Software Inc.) [9] 

Tyto  programy  mohou  fungovat  samostatně  nebo  být  součástí  nějakého  balíku 
služeb – např. databází nebo modelovacích programů. Některé obsahují další možnosti:

• převod dvojrozměrných obrázků do trojrozměrné podoby

• generování chemických názvů podle pravidel IUPAC z nakreslených struktur a 
naopak

• kontrola  správnosti  nakreslené  struktury  (např.  správný  počet  vazeb 
vycházejících z atomu atd.)

Jen  stručně  zde  budou  zmíněny  zásady  práce  se  strukturními  editory.  Většina 
editorů má následující tři části:

Obr. č. 15 Ukázka editace léčivé látky oxaliplatiny ve strukturním editoru ISIS Draw 2.5 Standalone
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Kreslení struktur
Základní  možností  každého editoru  je  kreslení  struktur  po jednotlivých  vazbách, 

mezi které se napojují atomy. Je nutné, aby každý atom byl připojen pečlivě na konec 
vazby, v opačném případě se může stát, že  zadáme-li takovýto dotaz do databáze, bude 
nakreslená struktura zpracována jako dvě nebo více nezávislých molekul.

Kromě jednoduchých, dvojných a trojných vazeb, jsou k dispozici i speciální typy 
vazeb  k vyjádření  stereochemie,  vodíkových  a  nelokalizovaných  vazeb  (tj.  vazeb,  o 
kterých  nevíme, nebo nepotřebujeme vědět, jakou mají orientaci).

Obr. č. 16 Ukázka editace vazeb 
(S)-butan-2-olu

Obr. č. 17 Průběh  reakce  propan-1-olu 
s bromovodíkem s ukázkou výběru šipek

Snahou editorů je co nejvíce ušetřit uživateli čas, a proto existuje řada zjednodušení. 
Jedním z nich jsou šablony struktur, které se často ve vzorcích vyskytují. Je to benzen, 
cyklohexan, cyklopentan atd.

Dalším zjednodušením (které ovšem není výsadou strukturních editorů) je nahrazení 
fragmentů  molekul  jejich  písmenným  označením  (CH3 pro  methylovou  skupinu), 
případně zkratkou (pro methyl  – Me, více v příloze č. 2). Lze to provádět u skupin, 
které nejsou významné pro uživatelovy záměry a jejichž struktura je všeobecně známá. 

Pokud jde o editaci atomů, je možné přiřazovat symboly pro náboj (jak vidíme na 
obr. č. 15), radikál, také nukleonové číslo atp.

Kreslení reakcí
Vyjádření  reakcí  v editorech  je  totožné  jako  na  papíře.  Reaktanty,  mezi  nimi 

znaménko plus, šipka vyjadřující směr reakce a produkty, opět spojené se znaménkem 
plus. Existuje velký výběr šipek - některé z nich mají v chemii určitý význam (např. 
dvojitá  šipka na obrázku č.  6  vyjadřuje  rovnováhu).  Výběr  ovšem slouží  pouze pro 
prezentaci, v případě dotazu pro databázi je využita jen základní informace o tom, co je 
rekatant a co produkt (viz. následující odstavec).

Využití strukturních editorů pro vyhledávání v     chemických databázích  
Jak již bylo výše zmíněno, editory bývají jednou z cest, jak zadat dotaz do databáze. 

Pokud se mluví o strukturním vyhledávání, dotaz tvoří celistvá struktura s konkrétními 
atomy, vazbami atp. Očekává se, že systém nalezne sloučeninu tak, jak byla nakreslena 
(uvažujeme obecný příklad,  v konkrétních  databázích,  může  být  implicitní  nastavení 
jinak). Oproti tomu substrukturní vyhledávání povoluje určitou volnost a rozšiřuje tak 
množinu výsledků. Možností rozšíření může být několik (opět záleží na sofistikovanosti 
systému):

• hledáme nakreslenou strukturu, která je součástí jakékoliv větší molekuly
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• na konkrétních místech jsou navázané prvky nebo funkční skupiny z uživatelovy 
definované množiny  

• zadané prvky nebo funkční skupiny navázané na zvolených místech v molekule

• libovolná násobnost zvolené vazby 

Pro vyhledávání reakcí pomocí dotazu z editoru obvykle stačí ji nakreslit tak, jak 
bylo výše uvedeno a systém si sám zjistí podle směru šipky a znamének, co je reaktant a 
co produkt.  Důležitou funkcí editorů je možnost označit reakční místo na molekule, aby 
bylo tak zajištěno, že se bude v reakci měnit zrovna ta část molekuly, která uživatele 
zajímá. Opět ovšem záleží na tom, zda daná databáze takovýto druh dotazu podporuje.

5.2 Vyhledávání speciálních typů sloučenin

Ridley  [Ridley,  2002]  navrhuje  následující  postupy  k vyhledání  zvláštních  typů 
sloučenin:

• radikály, karbanionty, karbokationty mají obvykle zvláštní sumární vzorec, 
proto je výhodné je hledat podle něj 

• slitiny je  vhodné  hledat  opět  pomocí  sumárního  vzorce  (pokud  neexistuje 
v databázi přímo specializované vyhledávání pro slitiny) a pak hledat ve výsledcích, 
nebo nakreslit zvlášť jednotlivé složky, pokud mají složitější strukturu

• pro konkrétní  směs je  potřeba  nakreslit  naráz  všechny složky,  pro libovolné 
směsi  obsahující  konkrétní  strukturu  obvykle  existují  různé  volby  vyhledávání 
závislé na databázi. 

• při vyhledávání kovových komplexů a koordinačních sloučenin je možné pro 
první hledání zanedbat vazby na kov a označení nábojů

C CH 3

O

HO

Fe(II)1/2·

Obr. č. 18 Ukázka  kovového  komplexu, 
ferrum-acetátu 

O
O

O

O

Fe

Obr. č. 19 Ukázka  koordinační  sloučeniny, 
železnaté  soli  kyseliny  ethandiové

• polymery můžeme  blíže  rozdělit  na  homopolymery  (polymery  sestávající 
z jednoho  druhu  monomerů  –  základních  jednotek)  a  kopolymery  (polymery 
vybudované z více typů monomerů); homopolymery je pak vhodné vyhledávat např. 
podle  sumárního  vzorce,  zatímco  kopolymery  pomocí  strukturního  vyhledávání 
jednotlivých  monomerů  (jak  ale  uvidíme  na  praktických  příkladech,  je  dobré  si 
možnosti vyhledávání polymerů u konkrétní databáze ověřit)

• minerály mají různé složení i krystalové formy, nejlépe je hledat podle jména 
(zirkon, pyrit, magnesit atd.) 
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5.3 Vyhledávání informací o reakcích

Vyhledávání reakčních informací rovněž staví na identifikaci sloučenin. Podle toho, 
v jaké roli se sloučenina vyskytuje nebo jaký typ informace uživatel o reakci potřebuje, 
rozlišujeme několik základních situací:

A. uživatel zná reaktant a chce se dozvědět, kterým reakcím podléhá

B. uživatel má zadán produkt a potřebuje zjistit z čeho se dá připravit či vyrobit

C. uživatel zná reaktant i produkt a zajímá se o nejlepší postup při reakci, ideální 
podmínky, případná nebezpečí atd. – může mu stačit např. chemie konkrétní funkční 
skupiny, od toho si odvodí, co potřebuje

D. uživatel  potřebuje  zjistit,  jak  reagují  určité  funkční  skupiny  (např.  jakým 
způsobem  lze  přeměnit  alkoholy  na  aldehydy),  případně  jak  fungují  obecné 
mechanismy určitých reakcí

Přehled o různých možnostech zpracování těchto situací podává diagram na 5.3. Šipky 
naznačují, které situace se konkrétní část diagramu týká.

Komentář k diagramu:

1. Identifikace látky v sobě zahrnuje postup popsaný v předchozí kapitole, i když 
při  vyhledávání  reakcí  se  obvykle  uplatňuje  identifikace  pomocí  strukturního 
vzorce, ovšem záleží na možnostech konkrétní databáze. 

2. a   3.  Konkrétní možnosti vyhledávání. Poté, co je nalezen záznam sloučeniny, 
lze obvykle zadat, v jaké roli má v rámci reakce vystupovat. Záleží na hloubce 
indexace,  zda  systém nabízí  i  další  role  jako  katalyzátor,  rozpouštědlo  nebo 
reagent (na rozdíl od reaktantu se reagent sice reakce účastní, ale nepřeměňuje 
se). Pro situaci C, kdy je známo více látek, které je třeba do reakce zahrnout, se 
využívá strukturní vyhledávání, kde se směrem šipky naznačí, která z látek je 
reaktant a která produkt. 

4. Substrukturním  hledáním  je  možno  dotaz  rozšířit,  pokud  systém  nenalezne 
žádnou  odpovídající  reakci.  Je  výchozím  bodem  pro  situace,  kdy  je  možné 
postupovat  analogicky  a  vyhledává  se  např.  obecný  postup  pro  přeměny 
funkčních skupin na jiné atd.

5. Vyhledávání pomocí klíčových slov spoléhá na dostatečný popis reakce v rámci 
primárního  dokumentu,  resp.  zda se  tyto  údaje vyskytují  v názvu dokumentu 
nebo  abstraktu,  případně  v plném  textu  –  zda  takovéto  vyhledávání  systém 
umožňuje.  Používají  se  zkratky  a  slova  jako  prepd.  (prepared),  prepg. 
(preparing), prepn. (preparation), synthesis, synthetized, manuf. (manufactured) 
[Šilhánek, 2002]. Nebo pokud je to možné, lze reakci hledat přímo jejím názvem 
(např.  Petersonova  olefinace  atd.).  Tento  postup  je  samozřejmě  výrazně 
pomalejší a vyhledávání méně přesné.
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Obr. č. 20 Návrh na obecný postup při vyhledávání informací o reakcích
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6. Srovnávací metody databází 

Analýza  vybraných  databází  má  tři  roviny.  Jedním z cílů  je  zjistit,  zda  postupy 
navržené v kapitolách  5.1 a  5.3 jsou platné a lze se podle nich řídit. Druhým cílem je 
prostřednictvím  stejných  zadání  zjistit,  jakým  způsobem lze  postupovat  v konkrétní 
databázi  k dosažení  co  nejlepšího  výsledku.  Důraz  je  proto  kladen  ne  na  počet 
dosažených záznamů, ale více např. na přesnost provedeného hledání. Pojem přesnosti 
je zde používán ve smyslu své hojně uváděné definice [např. Matoušová, 1988] jako 
poměr vyhledaných relevantních záznamů ku všem vyhledaným záznamům. Stejně tak 
termín úplnost i v této práci označuje poměr mezi vyhledanými relevantními záznamy 
a všemi  relevantními  záznamy  v databázi.  Třetím  cílem  je  porovnat  možnosti 
vyhledávání  v těch  samých  databázích,  ale  přístupných  prostřednictvím  jiného 
vyhledávacího prostředí s rozdílným účtováním (databáze Registry v rámci SciFinder 
Scholar, Beilstein, resp. Gmelin v prostředí CrossFire – dostupné v rámci licence pro 
instituci versus tyto dvě, resp. tři databáze dostupné prostřednictvím STN International 
– platba systémem pay-as-you-go).

6.1 Postup

Požadavky na rešerše byly vybrány záměrně tak, aby pokryly ve stanoveném 
rozsahu  co  nejširší  pole  možných  dotazů.  Samozřejmě  s ohledem  na 
předpokládanou  četnost  jednotlivých  požadavků,  se  kterými  se  uživatelé  na 
databáze obracejí. Dotazy, stejně jako celá práce je orientovaná zejména na zjišťování 
faktografických informací.

V pruběhu rešerše se postupuje podle diagramů uvedených v kapitole 5, u každého 
kroku je uvedeno vysvětlení. Registrační číslo je záměrně opomíjeno, aby bylo možné 
postup náležitě rozvinout (a také v mnoha případech ani není použitelné).

Rešerše je ukončena, pokud dojde k výsledku, který má rozumnou míru přesnosti. 
To  znamená,  jestliže  jde  o  více  jak  jeden  záznam,  je  stále  v silách  uživatele  je 
prohlédnout.  Pokud  jde  o  úplnost,  vzhledem  k tomu,  že  celá  analýza  je  zaměřena 
v první  řadě  na  faktografické  informace,  není  hodnocení  úplnosti  zcela  na  místě 
(i pokud by bylo  určení  úplnosti  vůbec  možné).  Jestliže  je  potřeba  zjistit  jen  jednu 
konkrétní  informaci,  je  irelevantní  určovat,  kolikrát  je  tato  informace  v databázi 
zastoupena (logicky to bývá pouze jednou).

Pokud jde  o  rešerše  vedené  v rámci  STN International,  snahou bylo  přiblížit  se 
reálnému vedení rešerše, tzn. snažit se o co nejmenší náklady. Proto bylo např. záměrně 
vynecháno příliš drahé strukturní hledání. Z důvodů nevelkého zájmu o hledání reakcí 
v komerčních  databázích  (soudě  podle  konkrétních  zkušeností),  bylo  i  v této  práci 
upuštěno od vyhledávání informací o reakcích v STN.

6.2 Výběr databází

Následující  tři  databáze  byly  vybrány,  protože  reprezentují  každá  trochu  jinou 
skupinu informačních zdrojů. Databáze Chemical Abstracts patří k základním zdrojům 
pro  všechna  odvětví  chemie.  Představuje  integrovaný  systém  bibliografických 
i faktografických informací nebývalého rozsahu. Databáze Beilstein (resp. Gmelin pro 
dotazy  směřující  do  oblasti  anorganické  chemie)  zase  představuje  skupinu  zdrojů 
zaměřených na faktografické informace o látkách, včetně reakcí. databáze PubChem se 

64



odlišuje  faktem,  že  je  dostupná  veřejně  a  zdarma.  Snahou  je  poskytnout  alespoň 
základní přehled o tom, jaké vyhledávací nástroje jmenované databáze poskytují a jak je 
možné řešit zadané úkoly.

6.2.1 Chemical Abstracts

6.2.1.1 Historie a obecné informace

Databázi  Chemical  Abstracts  (ovšem  stále  vydávanou  i  jako  tištěný  referátový 
časopis) produkuje Chemical Abstract Service, divize Americké chemické společnosti. 
V současnosti zpracovává okolo 9 500 titulů časopisů.

V roce 1895 na Massachusetts Institute of Technology vznikl časopis Review of 
American Chemical Research, který měl kompenzovat nedostatečný zájem o americký 
výzkum ze  strany evropských  referátových  časopisů.  V roce  1907 byl  tento  časopis 
nahrazen  širší  publikací  Chemical  Abstracts  (CA),  kterou  sponzorovala  Americká 
chemická společnost (ACS).

Už od počátku měli editoři Chemical Abstracts od Americké chemické společnosti 
zadán  jasný  cíl  –  abstrahovat  veškerou  světovou  literaturu  zaměřenou  na  chemii. 
Začátky  byly  skromné,  s dvěma  editory  na  půl  úvazku  a  195  dobrovolnými  tvůrci 
abstraktů s ročním rozpočtem 15 500 dolarů bylo v roce 1907 vydáno 11 847 abstraktů 
[CAS1].

I přes nedostatek papíru a ztíženou kooperací s evropským kontinentem vycházely 
CA i během druhé světové války 

V roce 1955 náklady poprvé přesáhly milión  dolarů,  ACS byla  nucena  přikročit 
k radikální změně financování a ceny předplatného výrazně vzrostly. V tomto roce bylo 
publikováno již 86 322 abstraktů [CAS1]. V roce 1966 se změnil styl  práce, výrazně 
vzrostl počet placených pracovníků na úkor dobrovolníků. [Baker, 1980] V šedesátých 
letech  se  také  začalo  pracovat  na  automatizaci  a  tvorbě elektronické  databáze.  Tato 
snaha  byla  podpořena  granty  National  Science  Foundation  a  zároveň  se  CAS stala 
v USA  jakýmsi  prototypem  automatizovaných  služeb  zaměřených  na  sekundární 
informace.  V roce  1980  byla  spuštěna  databáze  CAS  ONLINE.  O  tři  roky  později 
založila  CAS společně  s Fachinformationszentrum (FIZ)  Karlsruhe  dnes  již  proslulé 
databázové  centrum  STN  International,  ve  kterém  nejdříve  zpřístupňovali  svoje 
databáze, ale postupem času přidali produkty i jiných institucí.

V Československu byly počítačové produkty CAS hojně využívány již od roku 1971 
formou dávkového zpracování z magnetických pásek [Vymětal, 2001].

6.2.1.2 Tištěné CA

V tištěné verzi jsou CA dostupné od svých počátků až do dnešní doby. Základem 
jsou sešity vycházející každý týden, které se sdružují do svazků (volumes). Do roku 
1962 obsahoval jeden svazek sešity za celý rok, od tohoto roku vlivem nárůstu stránek 
připadají na jeden svazek sešity vydané pouze za půl roku. 

Každý záznam je označen číslem tzv. CAN (Chemical Abstracts Number), které se 
skládá  z  čísla  svazku  a  čísla  abstraktu  (např.  126:5678).  Dále  obsahuje  název 
dokumentu, který se překládá do angličtiny, pokud je v jiném jazyce, a autorské údaje 
spolu s adresami pracovišť.  Název zdroje,  který je uváděn zkratkovitě  a identifikace 
jeho vydavatele. Pokud jde o časopis, můžeme najít v záznamu i CODEN a ISSN, dále 
pak ještě označení druhu dokumentu a v jakém jazyce byl primární dokument vydán. U 
tištěné verze není označení sekce, do které abstrakt spadá, u každého záznamu, ale je 
viditelné na stránce.

Kromě vydávaných abstraktů bylo nutné zavést i systém rejstříků, které umožňují 
vyhledávání  podle  různých  hledisek  a  to  samozřejmě  zpětně.  Na  konci  sešitů 
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vycházejících každý týden je několik rejstříků vázaných ovšem na daný sešit. Stejně tak 
na konci ročníků, resp. půlročníků. Mnohem užitečnějším nástrojem pro retrospektivní 
rešerše jsou rejstříky, které sdružují jednotlivé rejstříky do jednoho, tzv. kumulativního 
nebo souborného rejstříku. Vycházejí v desetiletých intervalech, od roku 1957 pro velký 
nárůst  záznamů  jen  v pětiletých  odstupech.  Rozložení  různých  typů  rejstříků 
v jednotlivých letech ukazuje tabulka v příloze č. 3.

Nabízí se otázka, zda má v dnešní době ještě vůbec smysl pokračovat ve vydávání 
tištěné  verze  CA.  Vyhledávání  v tak  rozsáhlém souboru,  jakým Chemical  Abstracts 
bezpochyby je (např. předplatné jen pro rok 2006 zahrnuje celkem 120 svazků [CAS2]), 
vyžaduje velké množství času a notnou dávku trpělivosti. Nicméně existují argumenty, 
které nelze zcela opominout. Např. tím, že je uživatel nucen hledat požadovaná hesla 
mezi  velkým  množstvím  jiných,  setkává  se  víceméně  automaticky  s mnohem  širší 
oblastí,  která může být  zdrojem inspirace pro jeho vědeckou práci [Šilhánek,  2002]. 
Listování a prohledávání tištěných svazků také napomáhá lepšímu porozumění tématu, 
při  prohledávání  hierarchií  Látkového  rejstříku  může  uživatel  narazit  na  neobvyklé 
strukturní závislosti a získat zcela nový pohled na zažité předpoklady [CAS3].

Kromě tištěných svazků jsou Chemical  Abstracts  stále dostupné i na mikrofiších 
a mikrofilmech (pro rok 2006 celkem 52 mikrofiší a 96 cívek mikrofilmů).

6.2.1.3 Elektronické verze CA

Je očividné, že práce s rejstříky v prostředí databází nabývá zcela nového rozměru. 
Co se týče uživatelského rozhraní, nejvíce práci s rejstříky připomíná verze Chemical 
Abstracts distribuovaná na CD ROM – CA on CD. Předplatitel získává každý měsíc 
nové  CD,  kde  jsou  kumulovány  všechny  předchozí  abstrakty  vydané  toho  roku. 
Vyhledává se pomocí rejstříků, kde lze reálně vidět seznamy registračních čísel, autorů 
atd. podle typu rejstříku, anebo přímo zadáním výrazu do vybraného selekčního pole. 
Pokud srovnáme tištěné a elektronické rejstříky,  v elektronické verzi  máme možnost 
vyhledávat z rejstříku registračních čísel  sloučenin, adres autorů, z rejstříku časopisů, 
dále je možno si volit jazyk, rok vydání a druh dokumentu, tedy přístupy, které tištěná 
verze už nebyla schopna obsáhnout [Šilhánek, 2002].

Další  možností  jak  přistupovat  k Chemical  Abstracts  je  internetové  připojení  a 
nástroj SciFinder (případně SciFinder Scholar určený pro akademické prostředí). Toto 
velmi  přívětivé  rozhraní,  které  se  v posledních  letech  rychle  vyvíjí,  umožňuje  spolu 
s abstrakty  získat  naráz  i  další  informace  (zejména  faktografického  charakteru) 
z databáze Registry a CASREACT.

Naopak pro profesionální  rešeršéry je určen přístup v rámci  databázového centra 
STN International. Na rozdíl od předchozích dvou přístupů nespoléhá na uživatelovu 
intuici, ale na znalosti a praxi. Komunikace se odehrává pomocí příkazového řádku a 
dotazovacího jazyka Messenger.

6.2.1.4 CAS Registry

Systém CAS Registry byl založen v roce 1965 pro potřeby zpracovatelů abstraktů 
CAS, kteří museli zjišťovat, zda už byla konkrétní látka do Abstrakt zpracována a jaký 
je její rejstříkový název. V roce 1984 začala CAS zpracovávat i látky indexované v CA 
před rokem 1965, aby se tak zajistil přístup na základě chemické struktury i do literatury 
vydané před tímto datem. Dnes (27.9. 2008) obsahuje 38 260 638 záznamů [CAS5] 
organických a anorganických látek a stala se tak nejrozsáhlejším zdrojem identifikace 
látek pro vědce, průmysl i regulační orgány [Weisgerber, 1997].

Databáze CAS Registry obsahuje záznamy látek indexovaných do báze Chemical 
Abstracts  (v  posledních  letech  však  nejen  jich)  a  je  v podstatě  vstupní  branou  do 
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databáze Chemical Abstracts (a pokud pracujeme v rámci databázového centra, pak i do 
jiných databází obsahující pole pro registrační číslo CAS). 

Každý záznam zahrnuje registrační číslo, rejstříkové jméno, synonyma, strukturní a 
sumární vzorec. U části látek jsou přítomné i informace o vlastnostech, získané buď 
experimentálně, nebo vypočítané. 

Tím  jak  se  pole  působnosti  registračních  čísel  rozšiřuje,  v databázi  Registry  se 
objevují i látky, ke kterým neexistují žádná zpracovaná abstrakta. Jako příklad uveďme 
některé  látky  ze  seznamu ingrediencí  pro  kosmetický průmysl  vydaného  Evropskou 
komisí  jako  součást  Rozhodnutí  96/335/EC,  ve  kterém  figurují  přírodní  látky  typu 
extraktu z violky vonné (90147-36-7) nebo chmelu otáčivého (8060-28-4), i produkty 
potravinářského  průmyslu  jako  je  např.  pivo  (8029-31-0)  [Komise  ES].  Dalším 
příkladem  může  být  již  zmiňovaný  EINECS  (European  Inventory  of  Existing 
Commercial chemical Substances [9]). Dále se mohou v Registry vyskytnou látky bez 
záznamu  v CA  na  základě  žádosti  některých  organizací  typu  World  Health 
Organization,  US  Environment  Protection  Agency  a  dokonce  i  na  základě  žádosti 
podané  přes  CAS  Client  Service.  Také  nové  látky,  které  se  objeví  v některém 
z obchodních katalogů zařazených v bázi CHEMCATS a od roku 2008 jsou zařazovány 
i látky z webových kolekcí, např. ze zmiňovaného zdroje ChemSpider. Další speciální 
případy jsou popsány zde [STN, 2008].

6.2.1.5 CASREACT

Tato databáze zahrnuje záznamy reakcí publikovaných v některém z více než stovky 
klíčových časopisů od roku 1985.  Kromě reaktantů  a  produktů,  záznamy obsahují  i 
informace  o  reagentech,  rozpouštědlech,  katalyzátorech,  reakčních  a  bezpečnostních 
podmínkách. Výtěžek reakce původně zahrnut nebyl kvůli nedostupnosti této informace 
u  některých  reakcí  a  kvůli  nejednotným  podmínkách  měření,  nicméně  na  nátlak 
uživatelů  nakonec  zaveden  byl  [Blake,  1990].  Databáze  obsahuje  k dnešnímu  dni 
(27.9.2008) 15 700 474 reakcí [CAS5].

6.2.2 Beilstein

Databáze  Beilstein  je  největší  faktografickou  databází  zaměřenou  na  organickou 
chemii. Registruje více jak 9 miliónů sloučenin (listopad 2004) a pro téměř 8 miliónů 
z nich uchovává data o reakcích. Je aktualizována čtvrtletně.

Historicky vychází  z tištěného díla  Beilsteins  Handbuch der organischen Chemie 
(krátce  Beilsteinovo  kompendium),  pojmenovaného  podle  autora  Konráda  Beilsteina 
(1883-1906), německého profesora chemie. První soupis 1500 organických sloučenin a 
jejich vlastností vydal v roce 1881, úspěch byl mezi chemiky obrovský a další rozšířená 
vydání rychle následovala.  Po smrti  profesora Beilsteina se vydávání ujala Německá 
chemická společnost. V 50. letech 20. století byl založen „Beilstein Institut,“ který se 
celý soustředil pouze na vydávání kompendia. O 30 let později vyšlo již páté vydání 
čítající  úctyhodných  půl  miliónu  stránek.  V té  době  se  již  také  pracuje  na  převodu 
kompendia  do elektronické  podoby,  výsledkem bylo  zpřístupnění  databáze  Beilstein 
v databázovém centru  STN International  (1988)  a  Dialog  (1989).  V roce  1994 byla 
založena  společnost  Beilstein  Informationssysteme  GmbH.  O  5  let  později  bylo 
ukončeno souběžné vydávání tištěné formy kompendia.

Současným  producentem  je  Molecular  Design  Ltd.,  dceřinná  společnost 
vydavatelství Elsevier, které převzalo Beilstein Informationssysteme. Zajímavostí je, že 
zatímco MDL bylo v říjnu 2007 prodáno dále  (Symyx Technologies,  Inc.),  databáze 
Beilstein i Gmelin zůstala ve vlastnictví Elsevieru.
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Co  se  týče  forem  zpřístupnění  báze,  stále  je  možnost  online  přístupu  do 
databázových center (např. v Dialogu  pod souborem 381-  Beilstein Reactions, 390- 
Beilstein Facts a 393-  Beilstein Abstracts). Na konci 90. let však společnost  Beilstein 
Informationssysteme  podnikla  revoluční  krok,  když  nabídla  licence  na  pronájem 
databáze i komunikačního softwaru do lokálních sítí. Vznikl tak systém pod názvem 
CrossFire,  který  je  doplněn  o  modul  CrossFireplus  Reactions  a  databázi  CrossFire 
Abstracts. 

 Zdroje databáze tvoří původní Beilstein Handbook, pokrývající literaturu od roku 
1771, dále jsou to časopisy,  knihy a patenty vydané od roku 1960 do 1979, od roku 
1980 je zpracováváno 176 titulů časopisů.

Vymezení  organických  sloučenin  podle  Beilsteina  je  následující:  kromě  uhlíku 
mohou obsahovat jen následující prvky: H, Li, Na, Rb, Cs, Mg, Ca, Sr, Ba, Si, N, P, As, 
O, S, Se, Te, F, Cl, Br, I. Dále jsou vyloučeny CO, CO2, COS, CS2, HCN, HOCN, 
HSCN a  jejich  soli  a  některé  další  sloučeniny,  ve starších  záznamech  je  však najít 
můžeme, protože tato nová pravidla byla uplatňována až pro excerpci do elektronické 
formy kompendia.

Organizace databáze vypadá následovně: jedná se v podstatě o tři samostatné báze 
dat,  databáze  sloučenin,  databáze  chemických  reakcí  a  databáze  citací,  které  jsou 
vzájemně propojeny na úrovni záznamů a pro jednotnou manipulaci slouží komunikační 
software Beilstein Commander.

6.2.3 Gmelin

Databáze  Gmelin  je  obdobou  báze  Beilstein  soustřeďující  svoji  pozornost  na 
anorganické sloučeniny. Registruje jich přes jeden milión

Historicky  má  databáze  Gmelin  dost  podobný  příběh  jako  báze  Beilstein.  Za 
předchůdce  kompendia  je  považována  kniha  Handbuch  der  theoretischen  Chemie, 
kterou vydal profesor chemie Leopold Gmelin (1788-1853) v Heidelbergu. Byl zároveň 
prvním, kdo oddělil sloučeniny anorganické od organických.Vydáváním kompendia se 
poté  zabýval  Spolek  německých  chemiků,  než  byl  těsně  po  válce  založen  Gmelin 
Institut  für  anorganische  Chemie.  V průběhu  20.  století  bylo  vydáno  650  svazků  a 
tematický  záběr  se  rozšířil  k organokovovým  sloučeninám,  takže  novější  název 
kompendia  zní  Gmelin  Handbook  of  Inorganic  and  Organometallic  Chemistry. 
V 80.letech se podílelana  vydávání společnost Springer, v polovině 90.let však musela 
ukončit  kontinuitu  tištěného díla.  Stejně jako Beilstein  se i  Gmelinovo kompendium 
převádělo postupně do elektronické podoby. 

Smlouva  firmy  Molecular  Design  Ltd.  (vlastněné  anglo-nizozemským  gigantem 
Elsevier)  se  Společností  německých  chemiků z roku 1999 ukončila  nejistotu dalšího 
vývoje báze. 

Zpřístupnění databáze se realizuje prostřednictvím on-line přístupu do centra STN 
International.  Ale  vzhledem k majitelům se  databáze  Gmelin  stala  součástí  systému 
CrossFire, takže k oběma bázím je možné využít to samé komunikační rozhraní, což ze 
systému činí vskutku mohutný informační zdroj, který v oboru nemá konkurenci.

Zdroji  databáze  jsou  jednak  vědecké  publikace  z let  1975-1997  jednak  původní 
tištěné kompendium GMELIN Handbook of Inorganic and Organometallic Chemistry, 
pokrývající  literaturu  od  roku  1817  do  1975.  Elektronická  databáze  není  úplnou 
náhradou tištěného zdroje, spíše se doplňují.

Gmelin  zpracovává  anorganické  sloučeniny,  čili  všechny  ostatní  vyloučené 
z předmětu zájmu databáze Beilstein. A to nejen klasické sloučeniny, ale zahrnuje např. 
i  velmi  široké  spektrum  slitin,  minerálů,  keramických  materiálů,  komplexů 
s organickými ligandy, polymerů atd.
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Hierarchická  struktura polí  systému CrossFire  je zachována,  pouze upravena pro 
potřeby prezentace a vyhledávání anorganických sloučenin. V porovnání s Beilsteinem 
má báze Gmelin  méně registrovaných sloučenin,  zato mnohem více faktografických 
údajů, uvádí se, že k tomu účelu slouží až 800 polí a podpolí.

Co  se  týče  identifikace  sloučenin,  zdaleka  ne  u  všech  sloučenin  je  k dispozici 
strukturní vzorec, je proto nutné spoléhat se na jiné způsoby identifikace.

6.2.4 PubChem 

PubChem  [9]  je  databáze  poskytující  informace  o  biologické  aktivitě  malých 
molekul. Je částí iniciativy Molecular Libraries Roadmap a byl spuštěn 16. září 2004. 
K vyhledávání využívá systém Entrez. Prostřednictvím tohoto rozhraní jsou dostupné i 
další  databáze  bibliografického  a  faktografického  charakteru.  Celý  tento  systém 
zaštiťuje  National  Center  for  Biotechnology  Information,  který  je  součástí  National 
Institutes of Health (NIH). Databáze je dostupná zdarma, což je příčinou sporu mezi 
NIH a Americkou chemickou společností. Ta tvrdí, že je PubChem pro jejich placené 
produkty  konkurentem (a  to  je  podle  nich  plýtvání  penězi  daňových  poplatníků)  a 
požaduje, aby byly do databáze přijímány pouze molekuly zkoumané v centrech NIH 
[Marris, 2005].     

Součástí  je  např.  databáze  PubMed,  která  pokrývá  databázi  Medline  (14  mil. 
záznamů s retrospektivou do poloviny 60.let),  OldMedline  (2 miliony záznamů z let 
1950-1956) a navíc poskytuje další služby jako jsou odkazy na další vhodné zdroje atd. 
Je  to  největší  biomedicínská  databáze  dostupná  zdarma  [PubMed].  Příkladem 
faktografické  databáze  je  Molecular  Modeling  DataBase,  která  shromažďuje  3D 
struktury bílkovin [MMDB]. Každá databáze poskytuje odkazy na své původní zdroje. 

Samotná  systém PubChem je  organizován jako tři  navzájem propojené  databáze 
PubChem  Substance,  PubChem  Compound  a  PubChem  BioAssay.  Odkazy 
z chemických struktur v rámci  PubChem se lze dostat  na biologické vlastnosti  látky, 
které jsou zaznamenané v jiných databázích (PubMed, zdroje 3D struktur...). Data jsou 
získávána od producentů různých typů (výzkumné instituce atd.)

Databáze  PubChem  Compound  (5,5  miliónů  záznamů)  obsahuje  validované 
chemické vzorce sloučenin zařazených do PubChem Substance. Lze vyhledávat podle 
názvů, synonym, klíčových slov, ale také pomocí strukturního vyhledávání. Strukturní 
editor je přímo implementován do webového rozhraní, ovšem soubory s nakreslenými 
strukturami (samozřejmě v podporovaných formátech) lze nahrát i z vlastního počítače. 

Databáze PubChem Substance (11 miliónů záznamů) obsahuje popis vlastností látek 
s odkazy  na  zdroje.  Opět  lze  vyhledávat  prostřednictvím  názvů,  synonym  nebo 
klíčových slov.

Databáze PubChem BioAssay (téměř 300 záznamů) obsahuje stručné popisy analýz 
bioaktivity látek indexovaných v databázi PubChem Substance. 

Co se týče vyhledávání, pokud uživatel chce informace od konkrétního zdroje, je 
výhodnější  zadat  dotaz  do  databáze  PubChem Substance.  Platí  to  i  pro  požadavky 
ohledně přírodních látek, ke kterým nebývá přiřazena struktura. V ostatních případech 
je výhodnější hledat v databázi PubChem Compound [PubChem-FAQ].

Jedním z několika zdrojů, odkud výše zmíněné databáze čerpají je i NIST Chemistry 
Webbook. Kromě přístupnosti přes rozhraní Entrez má i vlastní vyhledávací rozhraní.
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7. Testování vybraných chemických databází

Testování  databáze  Registry  bylo  provedeno  v rámci  verze  SciFinder  ScholarTM 

2006.  Databáze  Beilstein  a  Gmelin  byly  prohledávány  pomocí  klienta  Crossfire 
Commander V7. Tyto tři databáze byly prohledávány i pomocí softwaru STN Express 
8.3 v rámci databázového centra STN International.

Všechny testovací  rešerše  mají  jednotnou  strukturu.  Po  zadání  rešerše  následuje 
postup. Číslování jednotlivých kroků odpovídá číslům na obrázku5.1, resp.5.3. Pouze u 
rešerší  z STN International  není  postup  plně  dodržen,  protože  je  potřeba  myslet  na 
závěrečnou  cenu  rešerše,  a  tudíž  se  standardní  kroky musí  obejít  či  nahradit  jiným 
postupem.  Následuje  závěr,  který  shrnuje  zjištěné  skutečnosti.  Obrázky  ilustrují 
jednotlivé kroky postupu a jsou vždy uváděny až pod vysvětlením.

7.1 Testovací rešerše

7.1.1 Vyhledávání na základě identifikace látky

Obr. č. 21 Diagram postupu při identifikaci látky v rámci testovacích rešerší
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Rešerše č. 1 Vyhledejte záznam sloučeniny s chemickým názvem 
benzaldehyd 

SciFinder Scholar 

Q1 Je známo CAS RN? NE
Q2 Je znám název? ANO
Q5 Je název dlouhý nebo nejjednoznačný? NE
Poznámka: Existují i jiné názvy pro benzaldehyd (např. fenylmethanal), ale jde o 
běžnou sloučeninu, lze se tedy domnívat, že je indexována pod všemi svými názvy.
Q6 Nalezeno pomocí relevantního pole? ANO
Počet výsledků: 1 - v Registry (58028 - v CAPLUS)

Dále můžeme pokračovat:

• zobrazením bibliografických záznamů

• získáním přehledu reakcí, kde figuruje benzaldehyd

• zúžením dotazu (např. podle názvů časopisů) nebo přeformulováním dotazu

• získáním záznamu sloučeniny v databázi Registry

Beilstein 

Q1 Je známo CAS RN? NE
Q2 Je znám název? ANO
Q5 Je název dlouhý nebo nejjednoznačný? NE
Poznámka: Název lze vyplnit do příslušného pole, případně použít připravený formulář 
pro vyhledávání látek na základě jejich identifikačních dat.
Q6 Nalezeno pomocí relevantního pole? ANO
Počet výsledků: 74

71



Alternativně: Strukturní hledání umožňuje odfiltrovat směsi, izotopy atd. (zruší se 
zaškrtnutí v nabídce). Při tomto postupu jsou výsledkem jen dva záznamy - benzaldehyd 
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a jeho radikál.
Počet výsledků: 2

PubChem 

Q1 Je známo CAS RN? NE
Q2 Je znám název? ANO
Q5 Je název dlouhý nebo nejjednoznačný? NE
Q6 Nalezeno pomocí relevantního pole? ANO
Počet výsledků: 11046

STN International

Registry

Q1 Je známo CAS RN? NE
Q2 Je znám název? ANO
Q5 Je název dlouhý nebo nejjednoznačný? NE
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Q6 Nalezeno pomocí relevantního pole? ANO
Počet výsledků: 1

* * * * * * * * * * * * * * STN  Karlsruhe * * * * * * * * * * * * 
FILE 'HOME' ENTERED AT 11:16:14 ON 04 JUL 2008

=> fil zreg
COST IN EUROS                                    SINCE FILE      TOTAL
                                                      ENTRY    SESSION
FULL ESTIMATED COST                                    0,38       0,38

FILE 'ZREGISTRY' ENTERED AT 11:16:31 ON 04 JUL 2008
USE IS SUBJECT TO THE TERMS OF YOUR STN CUSTOMER AGREEMENT.
PLEASE SEE "HELP USAGETERMS" FOR DETAILS.
COPYRIGHT (C) 2008 American Chemical Society (ACS)

Nejprve  vyhledáme  správný  název  v rejstříku  názvů  sloučenin  (pole  COMPOUND 
NAME) pomocí  příkazu  EXPAND („e“)  –  na  rozdíl  od  příkazu  SEARCH („s“)  se 
neplatí za vyhledaný termín a slouží k ověření, zda se konkrétní termín v bázi nachází 

=> e benzaldehyd/cn
E1           1   BENZALDAZINE-1,3-BIS(3-ISOCYANATO-4-METHYLPHENYLENE)PARABA
                   NIC ACID COPOLYMER/CN
E2           1     BENZALDAZINECOBALT IODIDE/CN
E3           0 --> BENZALDEHYD/CN
E4           1     BENZALDEHYDE/CN
E5           1   BENZALDEHYDE ((2,4,6-TRIISOPROPYLPHENYL)SULFONYL)HYDRAZONE
                   /CN
E6           1     BENZALDEHYDE (2-CARBOXY-5-SULFOPHENYL)HYDRAZONE/CN
E7           1     BENZALDEHYDE (2-METHYLALLYL)HYDRAZONE/CN
E8           1     BENZALDEHYDE (4-CHLOROBENZOYL)HYDRAZONE/CN
E9           1     BENZALDEHYDE (4-METHYLBENZOYL)HYDRAZONE/CN
E10          1     BENZALDEHYDE (4-PYRIDYLCARBONYL)HYDRAZONE/CN
E11          1   BENZALDEHYDE (5,6-DIPHENYL-1,2,4-TRIAZIN-3-YL)HYDRAZONE/CN
E12          1     BENZALDEHYDE (5-PHENYL-1,2,4-TRIAZOL-3-YL)HYDRAZONE/CN

Nyní je potřeba vyhledat zvolený termín v bázi

=> s e4
L1           1 BENZALDEHYDE/CN

Zvolíme bezplatný formát „scan“ pouze se základními informacemi

=> d scan
   
L1   1 ANSWERS   REGISTRY  COPYRIGHT 2008 ACS on STN 
IN   Benzaldehyde
MF   C7 H6 O
CI   COM
  

CH O

 
**PROPERTY DATA AVAILABLE IN THE 'PROP' FORMAT**
 

ALL ANSWERS HAVE BEEN SCANNED

74



**********************************************************************

Cena: 5 €

Beilstein

Q1 Je známo CAS RN? NE
Q2 Je znám název? ANO
Q5 Je název dlouhý nebo nejjednoznačný? NE
Q6 Nalezeno pomocí relevantního pole? ANO
Počet výsledků: 4

=> fil beilstein
COST IN EUROS                                    SINCE FILE      TOTAL
                                                      ENTRY    SESSION
FULL ESTIMATED COST                                    9,88      22,16

FILE 'BEILSTEIN' ENTERED AT 13:50:54 ON 04 JUL 2008
COPYRIGHT (c) 2008 Beilstein-Institut zur Foerderung der Chemischen 
Wissenschaften licensed to Beilstein GmbH and MDL Information Systems 
GmbH

FILE LAST UPDATED ON April 1, 2008

>>> FOR SEARCHING PREPARATIONS SEE HELP PRE  <<<

*********************************************************************
* PLEASE NOTE THAT THERE ARE NO FORMATS FREE OF COST.               *
* SET NOTICE FEATURE: THE COST ESTIMATES CALCULATED FOR SET NOTICE  *
* ARE BASED ON THE HIGHEST PRICE CATEGORY. THEREFORE; THESE         *
* ESTIMATES MAY NOT REFLECT THE ACTUAL COSTS.                       *
* FOR PRICE INFORMATION SEE HELP COST                               *
*********************************************************************

Navážeme rovnou číslem dotazu z předchozí databáze

=> s l1
L5           4 L1

Výsledkem jsou čtyři záznamy, zkusíme, zda zadání registračního čísla benzaldehydu, 
hledanou sloučeninu upřesní.

=> s 100-52-7/rn
L6           4 100-52-7/RN

=> s l1 and l6
             4 L1
L7           4 L1 AND L6

 

Zjistili jsme, že všechny 4 záznamy mají to stejné registrační číslo CAS a nezbývá než 
vypsat jejich identifikační pole.

L7   ANSWER 1 OF 4 BEILSTEIN COPYRIGHT 2008 BEILSTEIN MDL on STN 
    
     Beilstein Records (BRN):        5919529
     Beilstein Pref. RN (BPR):       100-52-7
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     CAS Reg. No. (RN):              100-52-7
     Chemical Name (CN):             benzaldehyde cation
     Lin. Struct. Formula (LSF):     C7H6O(1+)
     Molec. Formula (MF):            C7 H6 O 
     Molecular Weight (MW):          106.12
     Lawson Number (LN):             7132
     Compound Type (CTYPE):          isocyclic
     Constitution ID (CONSID):       5159954
     Tautomer ID (TAUTID):           5612920
     Beilstein Citation (BSO):       6-07
     Entry Date (DED):               1993/07/22
     Update Date (DUPD):             1994/02/18
    
    

O

    Fragment Notes: 
        Unknown location for Localized Charge of (+1)
         
   Field Availability: 
     
     Code     Name                                Occurrence
     ======================================================
     BRN       Beilstein Records                          1
     BPR       Beilstein Preferred RN                     1
     RN        CAS Registry Number                        1
     CN        Chemical Name                              1
     LSF       Linearized Structure Formula               1
     MF        Molecular Formula                          1
     FW        Formular Weight                            1
     LN        Lawson Number                              1
     CTYPE     Compound Type                              1
     CONSID    Constitution ID                            1
     TAUTID    Tautomer ID                                1
     BSO       Beilstein Citation                         1
     ED        Entry Date                                 1
     UPD       Update Date                                1
     ESR       ESR Data                                   4
    
    
L7   ANSWER 2 OF 4 BEILSTEIN COPYRIGHT 2008 BEILSTEIN MDL on STN 
    
     Beilstein Records (BRN):        4176385
     Beilstein Pref. RN (BPR):       100-52-7
     CAS Reg. No. (RN):              100-52-7
     Chemical Name (CN):             benzaldehyde anion radical
     Lin. Struct. Formula (LSF):     C7H6O(1-)
     Molec. Formula (MF):            C7 H6 O 
     […]  
    

O

    Fragment Notes: 
        Unknown location for Localized Charge of (-1)
         
   Field Availability: 
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     Code     Name                                Occurrence
     ======================================================
     BRN       Beilstein Records                          1
  […]
     
    
    
L7   ANSWER 3 OF 4 BEILSTEIN COPYRIGHT 2008 BEILSTEIN MDL on STN 
    
     Beilstein Records (BRN):        3931460
     Beilstein Pref. RN (BPR):       100-52-7
     CAS Reg. No. (RN):              100-52-7
     Chemical Name (CN):             benzaldehyde radical
         […]

O

         
   Field Availability: 
     
     Code     Name                                Occurrence
     ======================================================
     BRN       Beilstein Records                          1
 […]
        
    
L7   ANSWER 4 OF 4 BEILSTEIN COPYRIGHT 2008 BEILSTEIN MDL on 

STN 
    
     Beilstein Records (BRN):        471223
     Beilstein Pref. RN (BPR):       100-52-7
     CAS Reg. No. (RN):              100-52-7
     Chemical Name (CN):             benzaldehyde
       […]

O

H

         
   Field Availability: 
     
     Code     Name                                Occurrence
     ======================================================
     BRN       Beilstein Records                          1
 […]
              
   This substance also occurs in Reaction Documents: 
     
     Code      Name                              Occurrence
     ======================================================
     RX        Reaction Documents                      5567
     RXREA     Substance is Reaction Reactant          5133
     RXPRO     Substance is Reaction Product           4338
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Záznam, který hledáme, je v seznamu výsledků poslední. Kromě chemického názvu i 
počet dostupných polí (zde zkráceno) a frekvence s jakou se vyskytuje v dokumentech o 
reakcích napovídá, že jde o hledanou sloučeninu.

Cena: 23,58 €

Závěr
Vyhledávání látky podle chemického názvu v SciFinder Scholar lokalizovalo pouze 

jeden záznam benzaldehydu (ve srovnání se strukturním hledáním - při volbě přesného 
hledání,  jednosložkové  látky  -  69  záznamů).  Naproti  tomu  v  databázi  Beilstein  se 
hledáním názvu objevilo více záznamů, než při strukturním hledáním (s příslušnými 
volbami). Algoritmy databáze PubChem prohledávají plné znění všech názvů, seznam 
výsledků je proto dost dlouhý,  nicméně požadovaná sloučenina je  na prvním místě. 
Stejně jako Beilstein i PubChem zpřesní své výsledky použitím strukturního hledání. 
V rámci  STN  v databázi  Registry  proběhlo  hledání  podle  názvu  totožně  s jedním 
výsledkem.  Databáze  Beilstein  lokalizovala  podobně  jako  její  protějšek  v rámci 
CrossFire více záznamů – šlo o radikály. Nepříjemná je cena, kterou je potřeba zaplatit 
za zjištění,  který záznam je ten vhodný.  Z praxe je známo, že obvykle ten poslední, 
takže se začíná s ním a lze tak vylučovací metodou něco ušetřit.
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Rešerše č. 2 Vyhledejte záznam sloučeniny s touto 
strukturou: 

SciFinder Scholar 

Q1 Je známo CAS RN? NE
Q2 Je znám název? ANO
Q5 Je název dlouhý nebo nejjednoznačný? ANO
Poznámka: Chemický název bude patrně obsahovat symbol pro stereoizomerní formu a 
polohu dvojné vazby, které se mohou značit různě.
Q7 Nalezeno strukturním vyhledáváním? ANO
Poznámka: Je třeba nakreslit vzorec ve strukturním editoru a zadat přesné hledání. 
Počet výsledků: 2889 - v CAPLUS, 1741 - v Registry (kromě požadovaných sloučenin, 
výsledky zahrnují i směsi, homopolymery, anionty, sloučeniny značené uhlíkem 14 atd. 
Výběr může být zúžen nastavením filtrů.)
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Alternativně: Nastavme přesné vyhledávání v jednosložkových látách.Výsledkem jsou 
izomery Z i E a nekompletně definovaná látka.
Počet výsledků: 52

Alternativně: Nastavme přesné vyhledávání v jednosložskových látkách a zadejme 
navíc ještě volbu hledání v komerčně dostupných látkách. Tato možnost zajímavě 
omezí množinu na běžněji se vyskytující látky - ve výsledku se objeví Z, E izomery i 
nekompletně definovaná sloučenina. Tento postup ale nelze doporučit jako standardní.
Počet výsledků: 4

Beilstein 

Q1 Je známo CAS RN? NE
Q2 Je znám název? ANO
Q5 Je název dlouhý nebo nejjednoznačný? ANO
Q7 Nalezeno strukturním vyhledáváním? ANO
Poznámka: Strukturní dotaz je zadán do editoru (máme tři možnosti: MDL ISIS/Draw, 
MDL Draw a MDL CrossFire Structure Editor). 
Počet výsledků: 3 (Systém nalezl obě izomerní formy i nekompletně definovanou 
sloučeninu. Vazba, jejíž orientace není jasná, je naznačena vlnovkou.)
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PubChem 

Q1 Je známo CAS RN? NE
Q2 Je znám název? ANO
Q5 Je název dlouhý nebo nejjednoznačný? ANO
Q7 Nalezeno strukturním vyhledáváním? ANO
Poznámka: Struktura může být vložena jednak nakreslením přímo ve strukturním 
editoru (pod odkazem "Sketch) a jednak nahráním z připraveného souboru (v tomto 
případě vytvořeného v ISIS Draw). 
Počet výsledků: 1 (Pouze izomer, který byl nakreslen v rámci strukturního dotazu..)
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Alternativně: Pokud užijeme další volby pro strukturní hledání (částečně specifikované 
E/Z izomery), najdeme nekompletně definovanou látku (tj. but-2-enovou kyselinu) a 
pomocí odkazu z jejího záznamu se snadno dostaneme k oběma izomerům.
Počet výsledků: 1

STN International

Registry

Q1 Je známo CAS RN? NE
Q2 Je znám název? ANO
Q5 Je název dlouhý nebo nejjednoznačný? ANO
Q7 Nalezeno strukturním vyhledáváním? NE
Poznámka: Je potřeba se strukturnímu dotazu vyhnout, budeme tedy vyhledávat podle 
názvu

Počet výsledků: 2

=> e butenoic acid/cn
E1           1     BUTENETRICARBOXYLIC ACID, TRIS(OXIRANYLMETHYL) ESTER, POLY
                   MER WITH ETHENE/CN
E2           1     BUTENETRIOL/CN
E3           1 --> BUTENOIC ACID/CN
E4           1     BUTENOIC ACID, ((TRIMETHYLSILYL)OXY)-, TRIMETHYLSILYL ESTE
                   R/CN
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E5           1     BUTENOIC ACID, (6E)-3,7,11-TRIMETHYL-6,10-DODECADIENYL EST
                   ER/CN
=> s e3
L2           1 "BUTENOIC ACID"/CN

=> d l2

L2   ANSWER 1 OF 1  REGISTRY  COPYRIGHT 2008 ACS on STN 
RN   97858-17-8  ZREGISTRY
ED   Entered STN:  31 Aug 1985
CN   Butenoic acid  (CA INDEX NAME)
MF   C4 H6 O2
CI   IDS, COM
SR   CA
LC   STN Files:   AGRICOLA, BEILSTEIN*, BIOSIS, CA, CAPLUS, GMELIN*,
       TOXCENTER, USPAT2, USPATFULL
         (*File contains numerically searchable property data)
 
     CM   1
 
     CRN  107-92-6
     CMF  C4 H8 O2
  

CH2C CH2

O

HO CH3

              40 REFERENCES IN FILE CA (1907 TO DATE)
              11 REFERENCES TO NON-SPECIFIC DERIVATIVES IN FILE CA
              40 REFERENCES IN FILE CAPLUS (1907 TO DATE)

Výsledkem je nekompletně definovaná látka (není jasná ani poloha dvojné vazby)

Následuje pokus o levostranné rozšíření (bohužel nefunguje)

=> e left butenoic acid/cn
LEFT TRUNCATION NOT AVAILABLE FOR 'CN' FIELD IN FILE 'ZREGISTRY'
Left truncation cannot be used on search terms in this field of this
file. 

Pokračujeme přímo vyhledáním názvu v rejstříku

=> e 2-butenoic/cn
E1           1     2-BUTENIMIDOYL FLUORIDE, 4,4,4-TRIFLUORO-N-(TRIFLUOROMETHY
                   L)-, (Z,E)-/CN
E2           1     2-BUTENISOCYANATE, 3-ETHOXY-/CN
E3           0 --> 2-BUTENOIC/CN
E4           1     2-BUTENOIC ACID/CN
E5           1     2-BUTENOIC ACID TROPENOL ESTER/CN
E6           1     2-BUTENOIC ACID, ((((3-CHLORO-4-(2-METHYLBENZOYL)PHENYL)(4
                   -FLUORO-2-METHYLPHENYL)AMINO)CARBONYL)OXY)METHYL ESTER, (2
                   E)-/CN
E45          1     2-BUTENOIC ACID, ((4-(BENZOYLOXY)-2,2,6,6-TETRAMETHYL-1-PI
                   PERIDINYL)OXY)METHYL ESTER, (Z)-/CN
E46          1     2-BUTENOIC ACID, ((4-CHLOROPHENYL)(4-(((TRIFLUOROMETHYL)TH
                   IO)METHYL)PHENYL)METHYLENE)HYDRAZIDE/CN

V seznamu je možno si všimnout způsobu zápisu cis (Z) a trans (E) formy, název tedy 
podle toho přímo zapíšeme

=> e 2-butenoic acid, (E)/cn
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E1           1     2-BUTENOIC ACID, (DIMETHYL(2-METHYLENE-3-BUTEN-1-YL)SILYL)
                   METHYL ESTER, (2E)-/CN
E2           1     2-BUTENOIC ACID, (DIMETHYL(2-METHYLENE-3-BUTENYL)SILYL)MET
                   HYL ESTER, (2E)-/CN
E3           0 --> 2-BUTENOIC ACID, (E)/CN
E4           1     2-BUTENOIC ACID, (E)-/CN
E5           1     2-BUTENOIC ACID, (E)-, COMPD. WITH (3Β)-CHOLEST-5-EN-
                   3-OL (1:2)/CN
=> s e4
L3           1 "2-BUTENOIC ACID, (E)-"/CN

=> d scan
   
L3   1 ANSWERS   REGISTRY  COPYRIGHT 2008 ACS on STN 
IN   2-Butenoic acid, (2E)-
MF   C4 H6 O2
CI   COM
  
Double bond geometry as shown.

Me
HO2C

E

A analogicky postupujeme i u druhé formy

=> e 2-butenoic acid, (Z)/cn
E1           1     2-BUTENOIC ACID, (TETRAHYDRO-2-FURANYL)METHYL ESTER/CN
E2           1     2-BUTENOIC ACID, (TETRAHYDRO-2-FURANYL)METHYL ESTER, (E)-/
                   CN
E3           0 --> 2-BUTENOIC ACID, (Z)/CN
E4           1     2-BUTENOIC ACID, (Z)-/CN
E5           1     2-BUTENOIC ACID, (Z)-, COMPD. WITH Α-METHYLBENZENEME
                   THANAMINE (1:1)/CN
E6           1     2-BUTENOIC ACID, (Z)-, COMPD. WITH 1,4-DIAZABICYCLO(2.2.2)

=> s e4
L4           1 "2-BUTENOIC ACID, (Z)-"/CN

=> d scan
   
L4   1 ANSWERS   REGISTRY  COPYRIGHT 2008 ACS on STN 
IN   2-Butenoic acid, (2Z)-
MF   C4 H6 O2
CI   COM
  
Double bond geometry as shown.

Me

HO2C Z

Cena: 9,88 €

Beilstein

Q1 Je známo CAS RN? NE
Q2 Je znám název? ANO
Q5 Je název dlouhý nebo nejjednoznačný? ANO
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Q7 Nalezeno strukturním vyhledáváním? NE
Poznámka: Pokusíme se postupovat obdobným způsobem zadáním názvu.
Počet výsledků: 2

=> e 2-butenoic acid/cn
E1           1     2-BUTENE-1-SULFONIC ACID/CN
E2           1     2-BUTENEDIOIC ACID DIBUTYL ESTER/CN
E3           0 --> 2-BUTENOIC ACID/CN
E4           1     2-BUTENOIC ACID, (1R-<1Α<RS(RS(E))>,2Β>)-4-<(2-
                   <<2-(1H-INDOL-3-YL)-2-METHYL-2-(<<(2-METHYLCYCLOHEXYL)OXY>
                   CARBONYL>AMINO)-1-OXOPROPYL>AMINO>/CN

Název z Registry v Beilsteinu nefunguje, zkusíme jiný tvar (podle pravidel IUPAC)

=> e but-2-enoic/cn
E1           3     BUT-2-ENETHIOYL CHLORIDE/CN
E2           1     BUT-2-ENIMIDIC ACID ETHYL ESTER/CN
E3           0 --> BUT-2-ENOIC/CN
E4           5     BUT-2-ENOIC ACID/CN
E5           1     BUT-2-ENOIC ACID (1,1-DIMETHYL-2-OXO-2-PHENYL-ETHYL)-AMIDE
                   /CN
E6           2     BUT-2-ENOIC ACID (1,1-DIMETHYL-2-PHENYL-2-THIOXO-ETHYL)-AM
                   IDE/CN
E7           1     BUT-2-ENOIC ACID (1,2,2,2-TETRACHLORO-ETHYL)-AMIDE/CN
E8           1     BUT-2-ENOIC ACID (1,2,3,10-TETRAMETHOXY-9-OXO-5,6,7,9-TETR
                   AHYDRO-BENZO<A>HEPTALEN-7-YL)-AMIDE/CN
E9           1     BUT-2-ENOIC ACID (1,2,3,4-TETRAHYDRO-NAPHTHALEN-2-YL)-AMID
                   E/CN
E10          1     BUT-2-ENOIC ACID (1,2-DIHYDRO-CYCLOBUTA<A>NAPHTHALEN-2-YLM
                   ETHYL)-AMIDE/CN
E11          1     BUT-2-ENOIC ACID (1,3-DIPHENYL-IMIDAZOLIDIN-2-YL)-AMIDE/CN
E12          1     BUT-2-ENOIC ACID (1,4-DIOXY-BENZO<E><1,2,4>TRIAZIN-3-YL)-A
                   MIDE/CN

Pokus o konkretizaci izomeru nevyšel.   

=> e but-2-enoic acid, (E)/cn
E1           1     BUT-2-ENOIC ACID TRITYL-AMIDE/CN
E2           3     BUT-2-ENOIC ACID VINYL ESTER/CN
E3           0 --> BUT-2-ENOIC ACID, (E)/CN
E4           1     BUT-2-ENOYL/CN
E5           3     BUT-2-ENOYL AZIDE/CN
E6           2     BUT-2-ENOYL BROMIDE/CN
E7           3     BUT-2-ENOYL CHLORIDE/CN
E8           2     BUT-2-ENOYL FLUORIDE/CN
E9           1     BUT-2-ENOYL IODIDE/CN
E10          1     BUT-2-ENOYL ISOCYANATE/CN
E11          1     BUT-2-ENOYL ISOSELENOCYANATE/CN
E12          2     BUT-2-ENOYL ISOTHIOCYANATE/CN

Necháme  tedy  vypsat  záznamy  z předchozího  hledání  v rejstříku  (podle  zkušenosti 
začínáme od konce)

=> s e4 
L12          5 "BUT-2-ENOIC ACID"/CN

=> d l12 ide 4-5
    
    
L12  ANSWER 4 OF 5 BEILSTEIN COPYRIGHT 2008 BEILSTEIN MDL on STN 
    
     Beilstein Records (BRN):        1719942
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     Beilstein Pref. RN (BPR):       503-64-0
     CAS Reg. No. (RN):              107-93-7, 503-64-0, 3724-65-0
     Chemical Name (CN):             but-2c-enoic acid, cis-Crotonsaeure,
                                     isocrotonic acid
     Autonom Name (AUN):             but-2-enoic acid
     Molec. Formula (MF):            C4 H6 O2 
     Molecular Weight (MW):          86.09
     Lawson Number (LN):             1301
     File Segment (FS):              Stereo compound
     Compound Type (CTYPE):          acyclic
     Constitution ID (CONSID):       944874
     Tautomer ID (TAUTID):           967672
     Beilstein Citation (BSO):       0-02-00-00412, 1-02-00-00189,
                                     2-02-00-00394, 2-27-00-00797,
     Entry Date (DED):               1989/02/27
     Update Date (DUPD):             2007/10/11
    

 ox

O

O

         
   Field Availability: 
     
     Code     Name                                Occurrence
     ======================================================
     BRN       Beilstein Records                          1
[…]
    
    
L12  ANSWER 5 OF 5 BEILSTEIN COPYRIGHT 2008 BEILSTEIN MDL on STN 
    
     Beilstein Records (BRN):        1098434
     Beilstein Pref. RN (BPR):       3724-65-0
     CAS Reg. No. (RN):              107-93-7, 503-64-0, 3724-65-0
     Chemical Name (CN):             but-2-enoic acid, Crotonsaeure
     Autonom Name (AUN):             but-2-enoic acid
     Molec. Formula (MF):            C4 H6 O2 
     Molecular Weight (MW):          86.09
     Lawson Number (LN):             1301
     Compound Type (CTYPE):          acyclic
     Constitution ID (CONSID):       944874
     Tautomer ID (TAUTID):           967672
     Beilstein Citation (BSO):       5-02, 6-02
     Entry Date (DED):               1989/02/27
     Update Date (DUPD):             2008/01/25
    

C*

O

O

 […]

 L12  ANSWER 3 OF 5 BEILSTEIN COPYRIGHT 2008 BEILSTEIN MDL on STN 
    
     Beilstein Records (BRN):        1719943
     Beilstein Pref. RN (BPR):       107-93-7
     CAS Reg. No. (RN):              107-93-7, 503-64-0, 3724-65-0
     Chemical Name (CN):             but-2t-enoic acid, trans-Crotonsaeure,
                                     (E)-2-butenoic acid, crotonic acid,
                                     α-crotonic acid
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     Autonom Name (AUN):             but-2-enoic acid
     Molec. Formula (MF):            C4 H6 O2 
     Molecular Weight (MW):          86.09
     Lawson Number (LN):             1301
     File Segment (FS):              Stereo compound
     Compound Type (CTYPE):          acyclic
     Constitution ID (CONSID):       944874
     Tautomer ID (TAUTID):           967672
     Beilstein Citation (BSO):       0-02-00-00408, 1-02-00-00187,
                                     2-02-00-00390, 2-27-00-00797,
                                     3-02-00-01255, 3-10-00-01641,
                                     4-02-00-01498, 5-02, 6-02
     Entry Date (DED):               1989/02/27
     Update Date (DUPD):             2008/01/25
    
    

 ox

O

O

 […]

Záznamy 3 a 5 jsou ty hledané.

Cena: 19 €

Závěr
 Na rozdíl od databáze Beilstein se hledání přesné struktury ve SciFinder Scholar 

provádí  mezi  všemi  typy  látek  (směsi  –  dají  se  odfiltrovat,  polymery,  sloučeniny 
značené  uhlíkem…).  Žádný  z  obou  systémů  nerozlišuje  polohu  vazeb  nakreslené 
struktury,  mezi  výsledky  byly  jak  oba  izomery,  tak  i  nekompletně  definovaná 
sloučenina. Naproti tomu databáze PubChem je na grafické znázornění vazeb citlivá, i 
když určité možnosti rozšíření dotazu tu také fungují. V rámci STN se povedlo formy 
sloučeniny  vystopovat  podle  názvu  (Registry)  a  výpisem  identifikačních  údajů  pro 
základní sloučeninu – but-2-enovou kyselinu (Beilstein). Viděli jsme, že pokud rešeršér 
není  dokonale  obeznámen  s názvoslovnými  zásadami  v té  které  databázi,  může  být 
hledání poměrně zdlouhavé, a tudíž drahé. 
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Rešerše č. 3 Vyhledejte záznam sloučeniny s touto 
strukturou: 

SciFinder Scholar 

Q1 Je známo CAS RN? NE
Q2 Je znám název? ANO
Q5 Je název dlouhý nebo nejjednoznačný? ANO
Q3 Je známa struktura? ČÁSTEČNĚ
Q8 Nalezeno substrukturním vyhledáváním? ANO
Poznámka: Zadejme strukturní vzorec, ovšem s možností jednoduché nebo dvojné 
vazby mezi sírou a kyslíky – nemáme jistotu, jak je v dané databázi tento vzorec 
zachycen. V dalším kroku zvolme přesné hledání, ne substrukturní. 
Počet výsledků: 14 - v Registry (1 z nich je správný.) 
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Alternativně: Pokud přidáme volbu pro komerčně dostupné látky, dostaneme kratší 
seznam i s požadovanou látkou. 
Počet výsledků: 3

Beilstein 

Q1 Je známo CAS RN? NE
Q2 Je znám název? ANO
Q5 Je název dlouhý nebo nejjednoznačný? ANO
Q3 Je známa struktura? ČÁSTEČNĚ
Q8 Nalezeno substrukturním vyhledáváním? ANO
Poznámka: Vložme substrukturní dotaz, kde typ vazby bude volitelný (jednoduchá nebo 
dvojná). 
Počet výsledků: 1
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Alternativně: Můžeme použít sumární vzorec - musí být vložen v Hillově pořadí (tj. 
počet uhlíků, počet vodíků následovaný v abecedním pořadí počty ostatních prvků. Je 
možné, že bude potřeba strávit více času hodnocením výsledků, ale v tomto případě 
byla požadovaná sloučenina hned na začátku seznamu. 
Počet výsledků: 13

PubChem 

Q1 Je známo CAS 
RN? NE

Q2 Je znám název? ANO
Q5 Je název dlouhý nebo nejjednoznačný? ANO
Q3 Je známa struktura? ČÁSTEČNĚ
Q8 Nalezeno substrukturním vyhledáváním? NE
Poznámka: Volby jednoduché/dvojné vazby je možno využít pouze u substrukturního 
hledání, mezi 13 výsledky se požadovaná látka neobjevila.
Q4 Je znám sumární vzorec? ANO
Poznámka: Vzorec není potřeba vkládat v Hillově pořadí, ale musí být velkými 
písmeny.
Q6 Nalezeno pomocí relevantního pole? ANO
Počet výsledků: 17 (požadovaná sloučenina je na začátku seznamu látek se stejným 
sumárním vzorcem.) 
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STN International

Registry

Q1 Je známo CAS RN? NE
Q2 Je znám název? ANO
Q5 Je název dlouhý nebo nejjednoznačný? ANO
Q3 Je známa struktura? ČÁSTEČNĚ
Poznámka: Substrukturní hledání nahradíme hledáním ve speciálním poli CHEMICAL 
NAME SEGMENT (chemický název složky) a zkombinujeme se sumárním vzorcem
Počet výsledků: 13 (1 správný)
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V tomto případě vezmeme základní stavební jednotku sloučeniny – thiofen a 
zkoumáme, jakým způsobem je uváděná v poli chemického názvu složky

=> e thiophen/cns
E1           4     THIOPHANTHRENYLIDENE/CNS
E2           1     THIOPHEENE/CNS
E3       17514 --> THIOPHEN/CNS
E4           3     THIOPHENACETUROYL/CNS
E5           1     THIOPHENACETUROYLGLYCYL/CNS
E6           1     THIOPHENACETYL/CNS

=> e thiofen/cns
E1           3     THIOFAST/CNS
E2           1     THIOFEDRINE/CNS
E3           0 --> THIOFEN/CNS
E4           4     THIOFENCHONE/CNS
E5           1     THIOFENTANIL/CNS
E6           5     THIOFERRATE/CNS

Vyhledáme sumární vzorec požadované sloučeniny

=> e c4h4O2S/mf
E1           1     C4H4O2P2S3/MF
E2           1     C4H4O2PBS4/MF
E3          32 --> C4H4O2S/MF
E4           1     C4H4O2S.LI/MF
E5          23     C4H4O2S2/MF
E6           1     C4H4O2S2.LI/MF

A oba koncepty zkombinujeme

=> s e3 and thiophen#
            32 C4H4O2S/MF
        546238 THIOPHEN#
L9          13 C4H4O2S/MF AND THIOPHEN#

Výsledků je sice poměrně dost, ale formát „scan“ je zdarma, proto si můžeme dovolit 
vypsat všechny záznamy (nevýhodou je fakt, že záznamy nejsou nijak číslované, takže 
musí  následovat  další  krok -  v tomto  případě asi  nejlépe  vyhledání  podle  zjištěného 
chemického názvu).
 
=> d scan
   
L9   13 ANSWERS   REGISTRY  COPYRIGHT 2008 ACS on STN 
IN   2,5-Thiophenedione-3,4-d2, dihydro-
MF   C4 H2 D2 O2 S
  

DD

OSO

HOW MANY MORE ANSWERS DO YOU WISH TO SCAN? (1):12
   
L9   13 ANSWERS   REGISTRY  COPYRIGHT 2008 ACS on STN 
IN   2(5H)-Thiophenone, 4-hydroxy-
MF   C4 H4 O2 S  
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OH

SO

   
L9   13 ANSWERS   REGISTRY  COPYRIGHT 2008 ACS on STN 
IN   3,4(2H,5H)-Thiophenedione
MF   C4 H4 O2 S  

OO

S

     
L9   13 ANSWERS   REGISTRY  COPYRIGHT 2008 ACS on STN 
IN   2,3-Thiophenedione, dihydro-
MF   C4 H4 O2 S

O

OS

   
L9   13 ANSWERS   REGISTRY  COPYRIGHT 2008 ACS on STN 
IN   Thiophene, 1,1-dioxide
MF   C4 H4 O2 S
CI   COM
  

O

S

O

   
L9   13 ANSWERS   REGISTRY  COPYRIGHT 2008 ACS on STN 
IN   2,5-Thiophenediol
MF   C4 H4 O2 S
CI   COM
  

OHSHO

   
L9   13 ANSWERS   REGISTRY  COPYRIGHT 2008 ACS on STN 
IN   3(2H)-Thiophenone, 4-hydroxy-
MF   C4 H4 O2 S

 [atd.]

Cena: 10 €

Beilstein

Q1 Je známo CAS RN? NE
Q2 Je znám název? ANO
Q5 Je název dlouhý nebo nejjednoznačný? ANO
Q3 Je známa struktura? ČÁSTEČNĚ
Poznámka: Postupujeme analogicky k bázi Registry a využijeme pole CHEMICAL 
NAME SEGMENT (chemický název složky) zkombinovaný se sumárním vzorcem
Počet výsledků: 7 (1 správný)
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=> e thiophene/cns
E1           1     THIOPHENDITHIOCARBOXAMID/CNS
E2           1     THIOPHENDIYLMETHYLEN/CNS
E3       46039 --> THIOPHENE/CNS
E4           1     THIOPHENE4/CNS
E5           2     THIOPHENEACETALDEHYDE/CNS

=> e thiofen/cns
E1           2     THIOFAC/CNS
E2           4     THIOFANOX/CNS
E3           0 --> THIOFEN/CNS
E4           1     THIOFENCHON/CNS
E5           6     THIOFENCHONE/CNS

=> e c4H4O2S/mf
E1           1     C4H4O2.K/MF
E2           1     C4H4O2.RB/MF
E3          12 --> C4H4O2S/MF
E4          15     C4H4O2S2/MF
E5           1     C4H4O2S2.2K/MF

=> s e3 and thiophen#
            12 C4H4O2S/MF
        129244 THIOPHEN#
L8           7 C4H4O2S/MF AND THIOPHEN#

Vypíšeme identifikační údaje posledního záznamu

=> d ide 7   
    
L8   ANSWER 7 OF 7 BEILSTEIN COPYRIGHT 2008 BEILSTEIN MDL on STN 
    
     Beilstein Records (BRN):        106431
     Beilstein Pref. RN (BPR):       27092-46-2
     CAS Reg. No. (RN):              27092-46-2
     Chemical Name (CN):             thiophene-1,1-dioxide
     Autonom Name (AUN):             thiophene 1,1-dioxide
     Molec. Formula (MF):            C4 H4 O2 S 
     Molecular Weight (MW):          116.13
     Lawson Number (LN):             16856
     Compound Type (CTYPE):          heterocyclic
     Constitution ID (CONSID):       89185
     Tautomer ID (TAUTID):           96774
     Beilstein Citation (BSO):       4-17-00-00241, 5-17, 6-17
     Entry Date (DED):               1988/06/27
     Update Date (DUPD):             2007/07/13

        

S

O
O

         
   Field Availability: 
     
     Code     Name                                Occurrence
     ======================================================
     BRN       Beilstein Records                          1

[…]

Cena: 7 €
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Závěr
 Pokud je dostupná možnost volitelné násobnosti vazby, je výsledek poměrně přesný 

(SciFinder i Beilstein tuto funkci nabízejí, v PubChemu pouze pro substrukturní 
hledání). Výsledkem hledání podle sumárního vzorce je obvykle sada odpovědí s 
vysokou úplností a naopak nízkou přesností, v tomto konkrétním případě je ale postup 
podle sumárního vzorce také doporučitelný, vzhledem k tomu, že heterocykly, navíc 
substituované, mají společný sumární vzorec s poměrně malou skupinou sloučenin. V 
databázi PubChem se toto hledání osvědčilo. V rámci STN bylo hledání poměrně 
rychlé, kombinací sumárního vzorce a názvu segmentu sloučeniny se v obou databázích 
došlo k požadovanému výsledku.
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Rešerše č. 4 Nalezněte všechny konstituční izomery dibromfenanthrenu 

SciFinder Scholar 

Q1 Je známo CAS RN? NE
Q2 Je znám název? NE
Poznámka: Na molekule fenanthrenu je 10 míst vhodných pro substituci bromu, pokud 
chceme všechny dibromy, museli bychom zadat celkem 45 různých vzorců. (Např. 1,1-
dibromofenanthren, 1,2-dibromfenanthren, 1,3-dibromfenanthren atd. podle polohy 
bromů v molekule). 
Q3 Je známa struktura? ČÁSTEČNĚ
Poznámka: Museli bychom zadat 45 vzorců. 
Q8 Nalezeno substrukturním vyhledáváním? ANO
Poznámka: Použijme speciální funkci pro substrukturní hledání. Vyberme prvek nebo 
funkční skupinu, které mají být připojeny a označme všechna místa na molekule, kde se 
mohou vyskytovat. Navíc vyznačme všechny uhlíky – hypotetická místa připojení 
bromu jako zamčená pro ostatní substituenty. Vyberme substrukturní hledání v 
jednosložkových látkách. 
Počet výsledků: 10 - v Registry (všech deset záznamů odpovídá zadání.)
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Beilstein 

Q1 Je známo CAS RN? NE
Q2 Je znám název? NE
Q3 Je známa struktura? ČÁSTEČNĚ
Q8 Nalezeno substrukturním vyhledáváním? NE
Poznámka: U všech vazebných poloh zadejme výběr ze dvou prvků, bromu a vodíku. 
Problémem je sice úplný, ale příliš široký seznam výsledků (jsou nalezeny i např. 
tribromfenathreny). Je třeba hledání zpřesnit. 
Q4 Je znám sumární vzorec? ANO
Poznámka: Sumární vzorec sám o sobě by byl nepoužitelný vzhledem k počtu sloučenin 
se stejným vzorcem, je třeba hledat v průniku a oba přístupy (substrukturní hledání a 
sumární vzorec) spojit.
Q6 Nalezeno pomocí relevantního pole? ANO
Počet výsledků: 9 (všechny výsledky odpovídají zadání.)
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PubChem 

Q1 Je známo CAS RN? NE
Q2 Je znám název? NE
Q3 Je známa struktura? ČÁSTEČNĚ
Q8 Nalezeno substrukturním vyhledáváním? NE
Poznámka: PubChem neumožňuje zadání tohoto typu dotazu najednou. Je třeba provést 
hledání podle sumárního vzorce a strukturní hledání zvlášť a teprve potom je spojit.
Q4 Je znám sumární vzorec? ANO
Q6 Nalezeno pomocí relevantního pole? ANO
Počet výsledků: 4 (všechny výsledky jsou požadované dibromfenanthreny.)
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STN International

Registry

Q1 Je známo CAS RN? NE
Q2 Je znám název? NE
Q3 Je známa struktura? ČÁSTEČNĚ
Q8 Nalezeno substrukturním vyhledáváním? NE
Q4 Je znám sumární vzorec? ANO
Poznámka: Opět nahradíme substrukturní hledání vyhledáním názvu segmentu 
sloučeniny
Počet výsledků: 9 (všechny výsledky odpovídají zadání.)

=> e phenanthren/cns
E1          15     PHENANTHRAZINE/CNS
E2           1     PHENANTHRAZINYL/CNS
E3        5346 --> PHENANTHREN/CNS
E4           1     PHENANTHRENACYL/CNS
E5           1     PHENANTHRENALDAZINE/CNS
E6           1     PHENANTHRENALDEHYDE/CNS
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E7           3     PHENANTHRENAMINATO/CNS
E8         800     PHENANTHRENAMINE/CNS
E9          21     PHENANTHRENAMINIUM/CNS
E10          4     PHENANTHRENAMMONIUM/CNS
E11      40074     PHENANTHRENE/CNS
E12        118     PHENANTHRENEACETALDEHYDE/CNS

A zkombinujeme se sumárním vzorcem

=> s (e3 or e11) and C14H8Br2/mf
          5346 PHENANTHREN/CNS
         40074 PHENANTHRENE/CNS
            44 C14H8BR2/MF
L11      9 (PHENANTHREN/CNS OR PHENANTHRENE/CNS) AND C14H8BR2/MF

=> d scan
   
L11  9 ANSWERS   REGISTRY  COPYRIGHT 2008 ACS on STN 
IN   Phenanthrene, 3,9-dibromo-
MF   C14 H8 Br2  

Br

Br

   
L11  9 ANSWERS   REGISTRY  COPYRIGHT 2008 ACS on STN 
IN   Phenanthrene, 1,2-dibromo-
MF   C14 H8 Br2
  

Br

Br

   
L11  9 ANSWERS   REGISTRY  COPYRIGHT 2008 ACS on STN 
IN   Phenanthrene, 1,6-dibromo-
MF   C14 H8 Br2
  

Br

Br

   
L11  9 ANSWERS   REGISTRY  COPYRIGHT 2008 ACS on STN 
IN   Phenanthrene, 2,10-dibromo-
MF   C14 H8 Br2
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Br

Br

L11  9 ANSWERS   REGISTRY  COPYRIGHT 2008 ACS on STN 
IN   Phenanthrene, 1,8-dibromo-
MF   C14 H8 Br2
  

Br

Br

L11  9 ANSWERS   REGISTRY  COPYRIGHT 2008 ACS on STN 
IN   Phenanthrene, 2,7-dibromo-
MF   C14 H8 Br2
CI   COM

 

Br

Br

L11  9 ANSWERS   REGISTRY  COPYRIGHT 2008 ACS on STN 
IN   Phenanthrene, 4,5-dibromo-
MF   C14 H8 Br2

Br
Br

   
L11  9 ANSWERS   REGISTRY  COPYRIGHT 2008 ACS on STN 
IN   Phenanthrene, 3,6-dibromo-
MF   C14 H8 Br2
  

Br

Br

   
L11  9 ANSWERS   REGISTRY  COPYRIGHT 2008 ACS on STN 
IN   Phenanthrene, 9,10-dibromo-
MF   C14 H8 Br2
CI   COM 
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Br
Br

ALL ANSWERS HAVE BEEN SCANNED

Cena: 14 €

Beilstein

Q1 Je známo CAS RN? NE
Q2 Je znám název? NE
Q3 Je známa struktura? ČÁSTEČNĚ
Q8 Nalezeno substrukturním vyhledáváním? NE
Q4 Je znám sumární vzorec? ANO
Poznámka: Postup je stejný jako v předchozích případech
Počet výsledků: 9

=> e phenanthren/cns
E1          17     PHENANTHRAQUINONE/CNS
E2           2     PHENANTHRAZINE/CNS
E3      193578 --> PHENANTHREN/CNS
E4           1     PHENANTHRENA/CNS
E5           3     PHENANTHRENACETAT/CNS

=> s phenanthren#/cns and C14H8Br2/mf
        254257 PHENANTHREN#/CNS
            41 C14H8BR2/MF
L13          9 PHENANTHREN#/CNS AND C14H8BR2/MF

=> d ide 1
    

Na ukázku vypíšeme pouze jeden záznam.    

L13  ANSWER 1 OF 9 BEILSTEIN COPYRIGHT 2008 BEILSTEIN MDL on STN 
    
     Beilstein Records (BRN):        7703856
     Chemical Name (CN):             1,6-dibromophenanthrene
     Autonom Name (AUN):             1,6-dibromo-phenanthrene
     Molec. Formula (MF):            C14 H8 Br2 
     Molecular Weight (MW):          336.03
     Lawson Number (LN):             4504
     Compound Type (CTYPE):          isocyclic
     Constitution ID (CONSID):       6579883
     Tautomer ID (TAUTID):           7287684
     Beilstein Citation (BSO):       6-05
     Entry Date (DED):               1997/11/18
     Update Date (DUPD):             1998/03/04
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Br

Br

         
   Field Availability: 
     
     Code     Name                                Occurrence
     ======================================================
     BRN       Beilstein Records                          1
[…]

Cena: 6 € (pokud bychom nechali zobrazit všech 9 záznamů + 44 €)

Závěr
Nejrychlejší je vyhledání tohoto typu dotazu v databázi SciFinder pomocí speciální 

funkce ve strukturním editoru. V databázi Beilstein je nutné ošetřit všechny vazebné 
polohy  na  rozdíl  od  substrukturního  hledání  ve  SciFinder.  V databázi  PubChem se 
výsledný dotaz  skládá  ze  dvou částí  –  strukturního  a  sumárního  vzorce,  ale  i  tento 
způsob vede  k  uspokojivému výsledku.  Dotaz  do  obou bází  v STN se  opět  skládal 
z hledání  segmentu  v kombinaci  se  sumárním  vzorcem.  Rozdíl  v počtech  záznamů 
v rámci SciFinder (10) a Registry (9) je způsoben tím, že v SciFinderu se objevil navíc i 
jeden homopolymer.
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Rešerše č. 5 Nalezněte oba tautomery7 této sloučeniny: 

SciFinder Scholar 

Q1 Je známo CAS RN? NE
Q2 Je znám název? ANO
Q5 Je název dlouhý nebo nejjednoznačný? ANO
Poznámka: Není pravděpodobné, že systém nalezne oba tautomery na základě 
chemického názvu jednoho z nich. 
Q3 Je známa struktura? ANO
Q7 Nalezeno strukturním vyhledáváním? ANO
Poznámka: Vložme strukturní dotaz a vyberme přesné hledání v jednosložkových 
látkách. 
Počet výsledků: 4 - v Registry (mezi nimi jsou oba tautomery.)

Beilstein 

7 Tautomery jsou konstituční izomery, které se liší pouze polohou vodíkového atomu a dvojné vazby. 
Jedna forma volně přechází v druhou, každá má ovšem rozdílné fyzikální a chemické vlastnosti
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Q1 Je známo CAS RN? NE
Q2 Je znám název? ANO
Q5 Je název dlouhý nebo nejjednoznačný? ANO
Q3 Je známa struktura? ANO
Q7 Nalezeno strukturním vyhledáváním? ANO
Poznámka: Vložme strukturní dotaz a vyberme rozšířenou volbu - hledání tautomerů 
(Extended options). 
Počet výsledků: 2 (oba tautomery jsou nalezeny.)

PubChem 

Q1 Je známo CAS RN? NE
Q2 Je znám název? ANO
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Q5 Je název dlouhý nebo nejjednoznačný? ANO
Q3 Je známa struktura? ANO
Q7 Nalezeno strukturním vyhledáváním? ANO
Poznámka: Je třeba nastavit hledání identické struktury s povolením pro jakékoliv 
tautomery (identical structure + any tautomers). 
Počet výsledků: 2 (systém lokalizoval správně oba tautomery.) 

STN International

Registry

107



Q1 Je známo CAS RN? NE
Q2 Je znám název? ANO
Q5 Je název dlouhý nebo nejjednoznačný? ANO
Poznámka: Vše je relativní, pokud se máme vyhnout hledání strukturnímu, je název 
vhodnou volbou.Vzhledem k tomu, že při hledání v rejstříku není možné používat 
rozšíření a podobné nástroje, je vhodné předem zjistit, jakým způsobem je látka 
v Registry zapsána. Pomoci může např. staré vydání kolektivního rejstříku sumárních 
vzorců Chemical Abstracts (podrobně viz. kapitola 6.2.1.2). 
Počet výsledků: 2 

Hledáme v poli CHEMICAL NAME (chemický název):

=> e benzo(b)thiophen-3-ol/cn
E1           1     BENZO(B)THIOPHEN-3-AMINIUM, 2-((ACETYLAMINO)SULFONYL)-6-CA
                   RBOXY-N,N,N-TRIMETHYL-5-(4-OXOPENTYL)-7-SULFO-/CN […]
E3           1 --> BENZO(B)THIOPHEN-3-OL/CN
E4           1     BENZO(B)THIOPHEN-3-OL, 2-BROMO-/CN
E5           1     BENZO(B)THIOPHEN-3-OL, 6-BROMO-/CN

=> s e3
L4           1 "BENZO(B)THIOPHEN-3-OL"/CN

=> d scan
   
L4   1 ANSWERS   REGISTRY  COPYRIGHT 2008 ACS on STN 
IN   Benzo[b]thiophene-3-ol
MF   C8 H6 O S
CI   COM  

OH

S

=> e benzo(b)thiophen-3(2H)-one/cn
E1           1     BENZO(B)THIOPHEN-3(2H)-IMINE, 2-(3-IMINOBENZO(B)THIEN-2(3H
                   )-YLIDENE)-/CN
E2           1     BENZO(B)THIOPHEN-3(2H)-IMINE, 2-(3-IMINOBENZO(B)THIEN-2(3H
                   )-YLIDENE)-, HYDROCHLORIDE (1:1)/CN
E3           1 --> BENZO(B)THIOPHEN-3(2H)-ONE/CN
E4           1     BENZO(B)THIOPHEN-3(2H)-ONE 1-OXIDE/CN

=> s e3
L6           1 "BENZO(B)THIOPHEN-3(2H)-ONE"/CN

=> d scan
   
L6   1 ANSWERS   REGISTRY  COPYRIGHT 2008 ACS on STN 
IN   Benzo[b]thiophen-3(2H)-one
MF   C8 H6 O S

O

S

Alternativně:
Hledání podle sumárního vzorce má poměrně nízkou přesnost.
Počet výsledků: 82 (z toho 2 správné).

=> e c8H6OS/mf
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E1           1     C8H6O9SSN.4/5C3H7NO.2H/MF
E2           3     C8H6OP2/MF
E3          82 --> C8H6OS/MF
=> s e3
L1          82 C8H6OS/MF

=> d scan 

Je jisté, že pokud jsou oba tautomery v databázi přítomny, budou se nacházet v této 
množině sloučenin se stejným sumárním vzorcem. Výsledků je sice 82, nicméně formát 
scan je zdarma, takže jde jen o práci rešeršéra.

Cena: 9 €

Beilstein

Q1 Je známo CAS RN? NE
Q2 Je znám název? ANO
Q5 Je název dlouhý nebo nejjednoznačný? ANO
Poznámka: Látek se stejným sumárním vzorcem je v Beilsteinu 28, zobrazení 
identifikačních údajů o všech látkách by bylo zbytečně drahé, tudíž se musíme 
spolehnout na vyhledání podle názvu

=> e benzo(b)thiophen/cn
E1           1     BENZO(B)NAPHTHO<2,3-D>THIOPHEN, KOMPLEX MIT 2,4,7-TRINITRO
                   FLUORENON/CN
E2           1     BENZO(B)THIENO(3,2-F)THIEPIN/CN
E3           0 --> BENZO(B)THIOPHEN/CN
E4           1     BENZO(C)QUINOLIZIDINE/CN
E5           1     BENZO(CD)PYRENYL/CN

Názvy užívané v Registry v této databázi nefungují. Pro předejití zbytečným výdajů 
v Registry zjistíme registrační čísla CAS a sloučeniny vyhledáme na základě nich. 
Nakonec zjistíme, že chyba byla ve tvaru závorek uprostřed názvu.

=> e 520-72-9/rn
E1          14     520-68-3/RN
E2           1     520-69-4/RN
E3           1 --> 520-72-9/RN
E4           1     520-74-1/RN

=> s e3
L7           1 520-72-9/RN

=> d ide

     Beilstein Records (BRN):        114954
     Beilstein Pref. RN (BPR):       520-72-9
     CAS Reg. No. (RN):              520-72-9
     Chemical Name (CN):             benzo<b>thiophen-3-ol
     Autonom Name (AUN):             benzo<b>thiophen-3-ol
[…]

S

O

=> e 130-03-0/rn
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E1           2     130-00-7/RN
E2          19     130-01-8/RN
E3           1 --> 130-03-0/RN
E4           1     130-13-2/RN

=> s e3
L8           1 130-03-0/RN

=> d ide
    
    
     Beilstein Records (BRN):        115297
     Beilstein Pref. RN (BPR):       130-03-0
     CAS Reg. No. (RN):              130-03-0
     Chemical Name (CN):             benzo<b>thiophen-3-ol,
                                     benzo<b>thiophen-3-one,
                                     1-thiaindan-3-one, thioindoxyl
     Autonom Name (AUN):             benzo<b>thiophen-3-one
[…]

S

O

Cena: 11,38 € (pouze závěrečná část hledání podle CAS RN)

Závěr 
SciFinder našel oba tautomery. Pokud jde o Beilstein, je potřeba navíc dotaz rozšířit. 

PubChem taktéž vyhledal oba tautomery po nastavení správného filtru. V rámci STN 
bylo hledání podle názvu poměrně náročné. V tomto případě lze doporučit jako 
nejrychlejší a nejlevnější cestu nalezení registračních čísel tautomerů v PubChem a 
v STN hledat pomocí nich.
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Rešerše č. 6 Nalezněte slitiny s následujícím obsahem složek: hliník: 93 - 
94 %, měď: 4 - 5 %, horčík: 1 -2 % a mangan: 0,1 - 1 % 
(hmotnostní procenta) 

SciFinder Scholar 

Q1 Je známo CAS RN? NE
Q2 Je znám název? NE
Q3 Je známa struktura? NE
Q4 Je znám sumární vzorec? ANO
Q6 Nalezeno pomocí relevantního pole? ANO
Poznámka: Do pole identifikace látky nezadáváme typický sumární vzorec, prvky jsou 
jednoduše vyjmenovány. 
Počet výsledků: 280 (nelze více zúžit podle obsahu složek.)

Alternativně: Pokud by pro naplnění zadání stačilo nalézt alespoň jednu slitinu, 
můžeme zadat prvky do vyhledávání v rámci chemického názvu, výsledkem je pak 
menší možina, ze které lze vybrat záznamy, které splňují požadavky na obsah kovů. 
Úplnost je ale v tomto případě (podle dále zjištěných faktů) jen necelých 9%.
Počet výsledků: 12 (4 splňují zadání)
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Gmelin

Q1 Je známo CAS RN? NE
Q2 Je znám název? NE
Q3 Je známa struktura? NE
Q4 Je znám sumární vzorec? ANO
Q6 Nalezeno pomocí relevantního pole? ANO
Počet výsledků: 16 (pouze 4 záznamy plně vyhovují dotazu, zbytek slitin má více 
komponent, než bylo zadáno.)

PubChem 

Q1 Je známo CAS RN? NE
Q2 Je znám název? NE
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Q3 Je známa struktura? NE
Q4 Je znám sumární vzorec? ANO
Poznámka: Zadejme prvky do pole pro vyhledávání látek (Substance search)
Q6 Nalezeno pomocí relevantního pole? NE
Počet výsledků: 4 (žádná látka nevyhovuje zadání. Předpokládaná příčina je v absenci 
slitiny o tomto složení v databázi.)

STN International

Registry

Q1 Je známo CAS RN? NE
Q2 Je znám název? NE
Q3 Je známa struktura? NE
Q4 Je znám sumární vzorec? ANO
Q6 Nalezeno pomocí relevantního pole? ANO
Poznámka: Vyhledávání slitin v Registry se provádí pomocí pole MAC (Material 
Composition). 
Počet výsledků: 45 (všechny odpovídají zadání)

s 93-94 al/mac and 4-5 cu/mac and 1-2 mg/mac and 0.1-1 mn/mac
         91242 93-94/MAC
        264168 AL/MAC
         15329 93-94 AL/MAC
                 (93-94/MAC (P) AL/MAC)
        190779 4-5/MAC
        240179 CU/MAC
         14349 4-5 CU/MAC
                 (4-5/MAC (P) CU/MAC)
        450932 1-2/MAC
         79965 MG/MAC
         17940 1-2 MG/MAC
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                 (1-2/MAC (P) MG/MAC)
        608020 0.1-1/MAC
        386885 MN/MAC
        244376 0.1-1 MN/MAC
                 (0.1-1/MAC (P) MN/MAC)
L1         484 93-94 AL/MAC AND 4-5 CU/MAC AND 1-2 MG/MAC AND 0.1-1 MN/MAC

Omezíme vyhledávání pouze na slitiny, které obsahují pouze 4 složky:

=> s l1 and nc=4
        516630 NC=4
L2          45 L1 AND NC=4

Na ukázku zobrazíme 4 záznamy:

L2   45 ANSWERS   REGISTRY  COPYRIGHT 2008 ACS on STN 
IN   Aluminum alloy, base, Al 93,Cu 5,Mg 1.6,Mn 0.7 (9CI)
MF     ***Al . Cu . Mg . Mn***  
CI   AYS
 
Component   Component
             Percent
=========+=============
    Al         93
    Cu          5
    Mg          1.6
    Mn          0.7

L2   45 ANSWERS   REGISTRY  COPYRIGHT 2008 ACS on STN 
IN   Aluminum alloy, base, Al,Cu,Mg,Mn (ZL104)
MF     ***Al . Cu . Mg . Mn***  
CI   AYS
 
Component   Component
             Percent
=========+=============
    Al     92   -  95
    Cu      3.8 -   4.9
    Mg      1.2 -   1.8
    Mn      0.3 -   0.9

L2   45 ANSWERS   REGISTRY  COPYRIGHT 2008 ACS on STN 
IN   Aluminum alloy, base, Al 94,Cu 4.2,Mg 1.4,Mn 0.1 (9CI)
MF     ***Al . Cu . Mg . Mn***  
CI   AYS
 
Component   Component
             Percent
=========+=============
    Al         94
    Cu          4.2
    Mg          1.4
    Mn          0.1

L2   45 ANSWERS   REGISTRY  COPYRIGHT 2008 ACS on STN 
IN   Aluminum alloy, base, Al 93-94,Cu 4,Mg 1.5,Mn 0.3-1.3 (9CI)
MF     ***Al . Cu . Mg . Mn***  
CI   AYS
 
Component   Component
             Percent
=========+=============
    Al     93   -  94
    Cu          4
    Mg          1.5
    Mn      0.3 -   1.3

[…atp. dalších 41 záznam ]ů
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Cena: 22,27 €

Gmelin

Q1 Je známo CAS RN? NE
Q2 Je znám název? NE
Q3 Je známa struktura? NE
Q4 Je znám sumární vzorec? ANO
Q6 Nalezeno pomocí relevantního pole? ANO
Poznámka: V Gmelinu je možno odlišit přímo hmotnostní procenta, zadáním do pole 
MAC.W. Dotazy jsou na rozdíl od Registry jednodušší.
Počet výsledků: 1 (správný)

=> s Al 93-94/MAC.W
          5300 AL/MAC.W
           967 93-94/MAC.W
L1         119 AL 93-94/MAC.W
                 (AL/MAC.W (P) 93-94/MAC.W)

=> s Cu 4-5/MAC.W 
          3384 CU/MAC.W
          2894 4-5/MAC.W
L2          92 CU 4-5/MAC.W
                 (CU/MAC.W (P) 4-5/MAC.W)

=> s Mg 1-2/MAC.W 
          1979 MG/MAC.W
          4214 1-2/MAC.W
L3         178 MG 1-2/MAC.W
                 (MG/MAC.W (P) 1-2/MAC.W)

=> s Mn 0.1-1/MAC.W
          2363 MN/MAC.W
          6036 0.1-1/MAC.W
L4         568 MN 0.1-1/MAC.W
                 (MN/MAC.W (P) 0.1-1/MAC.W)

=> s l1 and l2 and l3 and l4
L5           1 L1 AND L2 AND L3 AND L4

=> d
    
    
L5   ANSWER 1 OF 1  GMELIN97  COPYRIGHT 2008 MDLI on STN 
    
GMELIN97 Reg. No. (GRN):            979863  GMELIN97
Molecular Formula (MF):             Al . Cr . Cu . Fe . Mg . Mn . Si . Ti .
                                    Zn
Comp. Mol. Formula (CMF):           Al
                                    Cr
                                    Cu
                                    Fe
                                    Mg
                                    Mn
                                    Si
                                    Ti
                                    Zn
Family Name (FN):                   Alloy
Formula Weight (FW):                0.0E0
Lin. Struct. Formula (LSF):         Cu(4.16),Mg(1.5),Mn(0.61),Fe(0.27),Zn(0.1
                                    3),Si(0.08),Ti(0.04),Cr(0.01),Al(b) (W%)

 

 

115



Alloy Composition Table:
Component |W%      
==========+========
Al        | 93.200 
Cr        |  0.010 
Cu        |  4.160 
Fe        |  0.270 
Mg        |  1.500 
Mn        |  0.610 
Si        |  0.080 
Ti        |  0.040 
Zn        |  0.130 

Cena: 11,5 €

Závěr 
Jednoznačně nejlepší možnosti pro vyhledávání slitin nabízí databáze Gmelin (je 

přímo zaměřená na anorganickou chemii). SciFinder Scholar neumožňuje vyhledání 
podle procentuálního složení, získaná množina je tudíž příliš rozsáhlá. Databáze 
PubChem umožňuje vyhledávání slitin pouze v rámci názvů. V případě STN se 
databáze Gmelin chová podobně jako v rámci Crossfire, jen s tím rozdílem, že v STN 
není báze od roku 1997 aktualizovaná, takže nabízí méně výsledků (jediná odpovídající 
slitina – na rozdíl od čtyř v Crossfire - byla vložena  11.12.2005). Registry na rozdíl od 
SciFinderu nabízí přesné hledání ve složení. 
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Rešerše č. 7 Nalezněte záznam kopolymeru styrenu a ethylenu 

SciFinder Scholar 

Q1 Je známo CAS RN? NE
Q2 Je znám název? NE
Q3 Je známa struktura? ČÁSTEČNĚ
Q7 Nalezeno strukturním vyhledáváním? ANO
Poznámka: Zadejme obě struktury najednou, potom vyberme přesné hledání, třídu látek: 
polymery a hledání v jednosložkových látkách (pokud není zadána poslední volba, 
systém nalezne polymery sestávající z více různých monomerů). 
Počet výsledků: 14 - v Registry (1 z výsledků považujeme za správný - má 1361 citací 
v Chemical Abstracts, to znamená, že půjde o běžnější typ látky, na rozdíl od ostatních 
nalezených, speciálních typů polymerů.)

Beilstein 

117



Q1 Je známo CAS RN? NE
Q2 Je znám název? NE
Q3 Je známa struktura? ČÁSTEČNĚ
Q7 Nalezeno strukturním vyhledáváním? NE
Poznámka: Postup jako v SciFinder nefunguje. Vyhledávání je trochu složitější - je 
potřeba nalézt Beilstein Registry Number (např. strukturním hledáním) obou monomerů 
a zkombinovat je v poli Composition BRN pomocí „and.“ Poté se do dotazu přidá ještě 
typ látky „polymer (monomers given)“ – čili všechny polymery, u nichž jsou známé 
mononomery.
Počet výsledků: 152 (mezi výsledky jsou ovšem i polymery s další složkou, než jen 
ethen a styren)

PubChem 

Q1 Je známo CAS RN? NE
Q2 Je znám název? NE
Q3 Je známa struktura? ČÁSTEČNĚ
Q7 Nalezeno strukturním vyhledáváním? NE
Poznámka: Strukturní hledání nevedlo k žádným výsledkům, protože k požadované 
látce není žádná struktura v databázi dostupná. Musíme se vrátit k hledání podle 
chemického názvu. Ale tady narážíme na problém konkrétního zápisu názvu - místo 
styrenu, jde zde použit název ethenylbenzen (jak si později pověříme pomocí CAS 
čísla) ve tvaru: "Benzene, ethenyl-, polymer with ethene". A než přijdeme na ten 
správný název, hledání vzdáme.
Počet výsledků: 230 (žádná látka neodpovídá zadání.)
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STN International

Registry

Q1 Je známo CAS RN? NE
Q2 Je znám název? NE
Q3 Je známa struktura? ČÁSTEČNĚ
Q7 Nalezeno strukturním vyhledáváním? NE
Poznámka: Tentokrát strukturní hledání obejdeme ne chemickým názvem segmentu, ale 
polem COMPONENT REGISTRY NUMBER (CRN), které umožňuje identifikovat 
registrační číslo složky, kterou látka obsahuje. Pole NUMBER OF COMPONENTS 
(NC) slouží k definování počtu složek, které má daná látka obsahovat. V našem případě 
se tak podařilo 1332 mezivýsledků zúžit počtem složek na 14.
Počet výsledků: 14

=> s 100-42-5/crn and 74-85-1/crn 
         79317 100-42-5/CRN
         14563 74-85-1/CRN
L8        1332 100-42-5/CRN AND 74-85-1/CRN

=> s 2/nc
L9     3394930 2/NC

=> s l8 and l9
L10         14 L8 AND L9

=> d scan
   
L10  14 ANSWERS   REGISTRY  COPYRIGHT 2008 ACS on STN 
IN   Benzene, ethenyl-, polymer with ethene, syndiotactic, diblock
MF   (C8 H8 . C2 H4)x
CI   PMS
   
L10  14 ANSWERS   REGISTRY  COPYRIGHT 2008 ACS on STN 
IN   Benzene, ethenyl-, polymer with ethene, diblock
MF   (C8 H8 . C2 H4)x
CI   PMS
 
  
L10  14 ANSWERS   REGISTRY  COPYRIGHT 2008 ACS on STN 
IN   Benzene, ethenyl-, polymer with ethene, syndiotactic, graft (9CI)
MF   (C8 H8 . C2 H4)x
CI   PMS
 
   
L10  14 ANSWERS   REGISTRY  COPYRIGHT 2008 ACS on STN 
IN   Benzene, ethenyl-, polymer with ethene, isotactic
MF   (C8 H8 . C2 H4)x
CI   PMS
 
   
L10  14 ANSWERS   REGISTRY  COPYRIGHT 2008 ACS on STN 
IN   Benzene, ethenyl-, polymer with ethene, graft
MF   (C8 H8 . C2 H4)x
CI   PMS
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L10  14 ANSWERS   REGISTRY  COPYRIGHT 2008 ACS on STN 
IN   Benzene, ethenyl-, polymer with ethene, syndiotactic
MF   (C8 H8 . C2 H4)x
CI   PMS
   
L10  14 ANSWERS   REGISTRY  COPYRIGHT 2008 ACS on STN 
IN   Benzene, ethenyl-, polymer with ethene, pentablock
MF   (C8 H8 . C2 H4)x
CI   PMS
 
   
L10  14 ANSWERS   REGISTRY  COPYRIGHT 2008 ACS on STN 
IN   Benzene, ethenyl-, polymer with ethene, syndiotactic, block
MF   (C8 H8 . C2 H4)x
CI   PMS

   
L10  14 ANSWERS   REGISTRY  COPYRIGHT 2008 ACS on STN 
IN   Benzene, ethenyl-, polymer with ethene, alternating (9CI)
MF   (C8 H8 . C2 H4)x
CI   PMS
 
   
L10  14 ANSWERS   REGISTRY  COPYRIGHT 2008 ACS on STN 
IN   Benzene, ethenyl-, polymer with ethene
MF   (C8 H8 . C2 H4)x
CI   PMS, COM
 
     CM   1
  

PhCHH2C

 
     CM   2  

H2C CH2

 
[…] 

Hledaný záznam je ztučněn (vzorce jsou u všech výsledků stejné, pro stručnost jsou zde 
vynechány).

Cena: 5 €

Beilstein  8  

Q1 Je známo CAS RN? NE
Q2 Je znám název? NE
Q3 Je známa struktura? ČÁSTEČNĚ
Q7 Nalezeno strukturním vyhledáváním? NE
Poznámka: Podobně jako v CA vyhledáme základní monomery podle registračních čísel 
(tzv. BRN pro Beilstein). Další postup ovšem není tak přímočarý.
Počet výsledků: 109

8 Za tento návod děkuji paní Renate Hedderich z Helpdesk STN International v Karlsruhe.
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Nejdřív vyhledáme podle jména (na rozdíl od CAS RN není BRN tak snadné zjistit ve 
zdarma dostupných zdrojích) a pomocí příkazu SEL (select) „vyjmeme“ registrační 
čísla ze záznamů.

=> s styrene/cn
L1           1 STYRENE/CN

=> sel brn
E1 THROUGH E1 ASSIGNED

=> s ethene/cn
L2           2 ETHENE/CN

=> sel brn
E2 THROUGH E3 ASSIGNED

Nyní  spojíme  vyhledávání  registračních  čísel  (COMPBRN  =  Composition  BRN) 
s typem sloučeniny.

=> s e1/compbrn and e2-3/compbrn and polymer?/ctype
          6028 1071236/COMPBRN
          3552 1730731/COMPBRN
             0 5804672/COMPBRN
         66803 POLYMER?/CTYPE
L3    152  1071236/COMPBRN  AND  (1730731/COMPBRN  OR  5804672/COMPBRN)  AND 

POLYMER?/CTYPE

Výsledek ovšem zahrnuje i ty polymery, které mají více typů monomerů, ne jen styren a 
ethen. Je potřeba tyto nadbytečné látky odstranit. V STN to jde poměrně snadno, opět 
pomocí  příkazu  SEL  vybereme  všechny  registrační  čísla.  Pokud  výběr  zobrazíme, 
uvidíme, jaký je výskyt registračních čísel.

=> sel compbrn
E4 THROUGH E13 ASSIGNED

=> d sel
E1           1     1071236/BRN
E2           1     1730731/BRN
E3           1     5804672/BRN
E4         152     1071236/COMPBRN
E5         152     1730731/COMPBRN
E6          16     3587209/COMPBRN
E7          14     1209317/COMPBRN
E8          14     1696878/COMPBRN
E9           7     3194891/COMPBRN
E10          2     1098262/COMPBRN
E11          1     1731576/COMPBRN
E12          1     1848736/COMPBRN
E13          1     2935169/COMPBRN

Zjistili  jsme, že BRN s pořadovými čísly E6-E13 jsou monomery,  které ve výsledku 
nechceme. Teď stačí jen předchozí dotaz zopakovat, ovšem s negací všech registračních 
čísel, která nejsou žádoucí.

=> s l3 not e6-13
           427 3587209/COMPBRN
           269 1209317/COMPBRN
          1387 1696878/COMPBRN
            55 3194891/COMPBRN
            63 1098262/COMPBRN
           112 1731576/COMPBRN
           281 1848736/COMPBRN
            53 2935169/COMPBRN
L4   109 L3 NOT (3587209/COMPBRN OR 1209317/COMPBRN OR 1696878/COMPBRN OR 

3194891/COMPBRN OR 1098262/COMPBRN OR 1731576/COMPBRN OR 1848736/COMPBRN OR 
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2935169/COMPBRN)

Zobrazíme např. 109. záznam:

=> d 109 ide
    
    
L4   ANSWER 109 OF 109 BEILSTEIN COPYRIGHT 2008 BEILSTEIN MDL on STN 
    
     Beilstein Records (BRN):        8973642
     Chemical Name (CN):             styrene-ethylene copolymer, Mn ca. 2E5;
                                     Monomer(s): ethylene; styrene
     Compound Type (CTYPE):          polymer (monomers given)
     Compos.: Comp. Brn (COMPBRN):   1071236, 1730731
     Compos.: Comp. Name (COMPN):    vinylbenzene, ethene
     Entry Date (DED):               2002/01/24
     Update Date (DUPD):             2002/01/24
     
[…]

Cena: 7,40 €

Závěr
Pokud je výsledkem rešerše velký počet látek se stejnou strukturou, je možné 

doporučit orientaci podle počtu citací v odborné literatuře. V databázi PubChem i 
SciFinder bylo možno najít zadaný polymer vyhledáním struktur obou jeho složek 
najednou. Ovšem v případě databáze PubChem, požadovaná látka neměla přiřazen 
strukturní vzorec, takže hledání bylo neúspěšné a bylo nutné se pokusit o hledání 
chemického názvu. V SciFinderu je na rozdíl od druhé testované databáze možnost 
vyhledávání omezit jen na polymery. Co se týče Registry v rámci STN, pomocí 
kombinace dotazů jsme dospěli ke 14 výsledkům, stejně jako SciFinder, bohužel se 
nemůžeme orientovat podle počtu citací v Chemical Abstracts, správný záznam 
lokalizujeme podle názvu. V databázi Beilstein v rámci STN se podařilo na rozdíl od 
CrossFire zúžit počet výsledných polymerů jen na ty, které obsahují pouze monomery 
uvedené v zadání.
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7.1.2 Vyhledávání informací o reakcích

Obr. č. 22 Diagram postupu vyhledávání reakcí v rámci testovacích rešerší
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Rešerše č. 8 Zjistěte, které rozpouštědlo je při přeměně benzaldehydu na 
fenylmethanol běžně používáno

Situace C – je zadáno více látek, potřebujeme zjistit podrobnosti o dané reakci

SciFinder Scholar

1. Identifikace látek

2. Vyhledám jako reaktant

3. Vyhledám jako produkt

Tyto kroky jsou shrnuty do jediného strukturního dotazu pro reakci. Protože systém 
hlásí velké množství záznamů, je třeba zúžit výběr zadáním rozmezí let a hledat pouze 
ty sloučeniny, které mají přesnou strukturu jako ty zadané  

Výsledky: 69 záznamů

Postupujeme dále pomocí analýzy reakcí (pod tlačítkem Analyze/Refine známého ze 
všech  druhů  vyhledávání  ve  SciFinder  Scholar),  kde  lze  setřídit  vyskytující  se 
rozpouštědla podle četnosti. 
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Jako nejčastěji užívané rozpouštědlo byla určena voda.

Beilstein

1. Identifikace  látek –  zvolíme  strukturní  vzorce  (je  možné  zadat  i  názvy  do 
předdefinovaného  vzorce,  nicméně  systém  vyhledá  benzaldehyd  a 
fenylmethanol i jako podřetězec,  např. 4-chlorobenzaldehyd, a to i po použití 
„reactant name is …“)

2. Vyhledám jako produkt

3. Vyhledám jako reaktant

Údaje vyplníme do předdefinovaného formuláře pro reakční data.
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Výsledky: 243 záznamů

Zadáme seskupení výsledků podle použitého rozpouštědla a získáme 39 skupin,  kde 
snadno zjistíme, že v nejvíce případech  (49) byl použit tetrahydrofuran.
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Závěr
V obou  databázích  lze  roztřídit  nalezené  reakce  podle  použitého  rozpouštědla. 

Možnosti vyhledávání v rámci Scifinder shrnuje Ridley [Ridley, 2000] – příloha č. 4.
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Rešerše č. 9 Nalezněte způsob přípravy trinitrotoluenu

Situace B – Je zadána jedna látka, očekávaný produkt. Navíc je požadována příprava, je 
tedy nutné nějakým způsobem tento speciální případ reakce identifikovat.  

SciFinder Scholar

1. Identifikace látek – je možné použít strukturní vzorec, nebo chemický název, 
obojí vede ke stejnému výsledku (i když v tomto případě pomocí chemického 
názvu přímočařeji)

3. Vyhledám jako produkt – zadám vyhledání reakcí, kde je nalezená sloučenina 
indexována v roli produktu

Výsledky: 6 záznamů
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Vzhledem k tomu, že od přípravy se vyžaduje vysoký výtěžek určené sloučeniny, lze 
předpokládat,  že  po  setřídění  reakcí  podle  výtěžku,  nalezneme  vhodnou  reakci  pro 
přípravu trinitrotoluenu.
 

Tříděny jsou  ovšem i  výtěžky sloučenin,  které  jsou  pro  uživatele  irelevantní.  Proto 
reakce ve skupině výtěžku nad 90% je nepotřebná vzhledem, k tomu, že vysoký výtěžek 
má  další  produkt,  zatímco  trinitrotoluen  vzniká  pouze  v 1%.  Požadovanou  reakci 
získáme až v druhé skupině s výtěžkem 85%. 
Detail záznamu zdrojového dokumentu ukazuje, že trinitrotoluen vystupuje v Přípravě 
(PREP).
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5. Hledám  pomocí  klíčových  slov –  Pokud  nejsme  s výsledkem  spokojeni, 
můžeme přistoupit  k vyhledání reakce v rámci databáze CA PLUS. Nevýhodou 
je to, že pro přesný popis reakce bude třeba prostudovat primární dokument, 
naopak  výhodou  může  být  to,  že  lze  nalézt  i  reakce,  které  nejsou  v rámci 
databáze CASREACT indexovány.
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Použijeme  vyhledávání  v bibliografické  části,  čili  databázi  CA PLUS,  vyplníme 
„preparation of trinitrotoluene.“

Vyhledávání v rámci „Research topic“ je velmi zajímavé např. v tom, že uživatel 
není nucen používat booleovské operátory (pro zkušenějšího uživatele to ovšem může 
být zprvu nepříjemné). Uveďme pouze několik základních vlastností [Ridley, 2002]:

• je dobré používat předložky a spojky, podle nich je dotaz rozložen na koncepty a 
nabídne jejich spojení pomocí booleovských operátorů

• samostatně osekává slova, např. vyhledává i množné číslo, z podstatných jmen 
vytvoří slovesa atd. (což je občas na škodu a relevantní záznamy se musí vybrat po 
důkladnějším prostudování ručně)

• automaticky doplňuje synonyma a zkratky

Výsledky: 9 záznamů (všechny jsou relevantní dotazu).

Zajímavé  je,  že  většina  pochází  z první  poloviny  20.  století  a  ani  jeden  z nich  se 
nepřekrývá se záznamem reakce z databáze CASREACT (tato databáze je doplňována 
od roku 1985)

Zadání dalšího termínu spojeného s přípravou či výrobou (pro zkrácení zápisu pouze 
kořen slova):
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Výsledky: 16 záznamů

Přesnost  vztahující  se  k výrobě  je  přibližně  6/16,  zbytek  záznamů  se  týká  např. 
vedlejších produktů při výrobě TNT, odstranění škodlivých vlivů výroby TNT atd.

Zadaný  termín  „synthesis  of  trinitrotoluene“  v přesném  znění  nevyhovuje,  bylo  by 
nutné probírat 412 záznamů, které systém nabízí pro menší blízkost zadaných slov.

Další  možností  jak  získat  bibliografické  informace  je  využít  rolí,  kterými  jsou 
indexovány  sloučeniny  vyskytující  se  v primárních  dokumentech.  Role  jako  nástroj 
přesnosti  jsou  přiřazovány  od  roku  1994  [Ridley,  2002].  Lze  tak  vybrat  pouze  ty 
záznamy, kde je požadovaná sloučenina v určité roli. 
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Výsledky: 269 záznamů

I  zpětně  lze  k vyhledaným  bibliografickým  záznamům  vyhledat  indexované  reakce, 
které  jsou  čerpány  právě  z těchto  dokumentů.  Přesnost  tohoto  souboru  výsledků  je 
poměrně malá, nicméně lze pozorovat určitý překryv se záznamy vyhledanými pomocí 
strukturního dotazu (např. reakci na obrázku jsme výše určili jako relevantní dotazu na 
k přípravu TNT).
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Beilstein

1. Identifikace látek – byl zvolen strukturní vzorec

2. Vyhledám jako produkt 

Můžeme zde použít kombinaci strukturního vyhledávání a hledání v polích, konkrétně v 
rámci reakční klasifikaci hledáme termín „preparation.“ To by mělo přípravu dostatečně 
identifikovat.

Výsledky: 47 záznamů

Na obrázku jsou výsledky navíc seřazeny podle výtěžku (v levé části obrazovky je ve 
výsledku třídění vidět, že opravdu všechny nalezené reakce jsou vedeny v databázi jako 
přípravy)
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Závěr
V databázi  Beilstein  lze reakce přípravy omezit  přímo selekčním polem, zatímco 

v databázi  SciFinder  je  nutné  přípravu  identifikovat  jinak,  např.  podle  výtěžku. 
Problémem třídění reakcí (této konkrétní i obecně) je ovšem to, že ne všechny záznamy 
mají  vyplněny  údaje  potřebné  k analýze.  Hledáním  podle  klíčových  slov  můžeme 
rozšířit  množinu  relevantních  výsledků,  i  když  už  se  nebude  jednat  o  vyhledání 
faktografické informace. 
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Rešerše č. 10  Nalezněte všechny Diels-Alderovy cykloadice hexa-2,4-dienu 

Situace B – je  zadán reaktant,  navíc  je potřeba zúžit  potenciální  množinu  možných 
reakcí na Diels-Alderovu cykloadici

SciFinder Scholar

1. Identifikace látek – opět například strukturním vzorcem

3. Vyhledám jako reaktant – zadám vyhledání reakcí, kde je nalezená sloučenina 
indexována v roli reaktantu

Tyto dva kroky jsou oddělené.

Výsledky: 154 záznamů

Shodou okolností jako první je mezi výsledky Diels-Alderova reakce

Ani pomocí vyhledávání klíčových slov se množina výsledků nezúží a přesnost je velmi 
nízká.
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4. Hledám substrukturně  Že jde o Diels-Alderovu reakci lze definovat také 
pomocí funkce mapování atomů, která bude podrobněji rozebrána v následující 
rešerši. 

Beilstein

1. Identifikace látek 

3. Vyhledám jako reaktant

Oba tyto kroky opět zkombinujeme s vyhledáním v poli, tentokrát to bude pole Typ 
reakce,  kam je možné zadávat přímo název reakce.  Pomocí seznamu (List)  zjistíme, 
v jakém přesně tvaru a jak často se požadovaný název v databázi vyskytuje. Pokud je 
těchto názvů víc, je možné jich i více vybrat (spojí se pomyslným operátorem OR).

Výsledky: 6 záznamů
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Závěr:
Databáze Beilstein na rozdíl od SciFinder umožňuje zadávat do vyhledávání reakcí i 

její název. V obou databázích je také možno určit Diels-Alderovu reakci pomocí funkce 
mapování atomů, o které bude pojednáno dále. Využití hledání klíčových slov se jeví 
jako velmi málo přesné.
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Rešerše č. 11 Nalezněte příklady Diels-Alderovy cykloadice9

Situace D – Potřebuji najít příklady obecného mechanismus reakce

SciFinder Scholar

4. Hledám  substrukturně –  Zadám  fragmenty,  u  nichž  určím,  jak  se  budou 
přeměňovat (v souladu s mechanismem Diels-Alderovy reakce).

Systém  bohužel  hlásí  příliš  mnoho  výsledků,  což  je  nepravděpodobné.  Ridley 
[Ridley, 2000] popsal ve svém článku stejnou chybu při vyhledávání pomocí mapování 
atomů. Je způsobena zřejmě tím, že pokud systém v první fázi hledání zjistí, že množina 
záznamů, které by musel hlouběji prohledat, je příliš široká, vyhledávání zastaví s výše 
zmíněným hlášením.

Beilstein

4. Hledám  substrukturně –  Zadám  fragmenty,  u  nichž  určím,  jak  se  budou 
přeměňovat (v souladu s mechanismem Diels-Alderovy reakce). Použiji funkci 
mapování atomů, která umožňuje zadefinovat, že určitý atom v reaktantu se na 
určeném místě vyskytuje i v produktu. Dále pomocí symbolu A s povolenými 
šesti  substituenty  (tzn.  jakýkoliv  atom  s maximálním  počtem  možných 
substituentů) dodám volitelný zbytek molekuly.

9 Diels-Alderova  reakce  je  reakcí  konjugovaných  dienů  (uhlovodíky s  dvěmi  dvojnými  vazbami 
ob jeden  uhlík)  s alkeny  (acyklické  uhlovodíky  s jednou  dvojnou  vazbou),  alkyny  (acyklické 
uhlovodíky s jednou trojnou vazbou) nebo druhou molekulou dienu za vzniku šestičlenného kruhu 
[Svoboda].
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Výsledky: 52 reakcí

Většina reakcí skutečně odpovídá požadavku na Diels-Alderovu cykloadici.

Závěr
Funkce  mapování  atomů  je  dostupná  u  obou  databází  Bohužel  nebylo  možné 

v případě SciFinder Scholar řádně prověřit.

146



7.1.3 Příklad komplexnějšího vyhledávání 

Rešerše č. 12 Rešerše na téma morfin – základní vlastnosti, reaktivita a 
přeměna na jiné fyziologicky aktivní produkty (příklad 
přeměny morfia na heroin)

A. Pro seznámení se s tématem zvolíme některou z elektronických encyklopedií – 
např. Ullmann's Encyclopedia of Industrial Chemistry

Zjistíme, že morfin je přírodní alkaloid s následující strukturou:

R skupina je vodík (pokud je CH3, jde o kodein). Poprvé 
byl připraven M. Gatesem (článek o tom vyšel v roce 1956). 
Registrační číslo CAS je 57-27-2 a sumární vzorec C17H19NO3.

B. Registrační  číslo  použijeme  jako  vstup  do  databáze 
Beilstein  pro  zjištění  podrobností  o  vlastnostech 
morfinu (je třeba zadat i s pomlčkami)

Výsledky: 34 záznamů

 
Sloučeniny  se  od  sebe  navzájem  liší  stereochemií,  čili  polohou  určitých  vazeb 
v prostoru. Pro porovnání použijeme opět registrační číslo do SciFinder Scholar (není 
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nutné zadávat s pomlčkami). I při vyhledání podle názvu – morphine, získáme pouze 
tento jediný záznam.

 

Vyhledaný  záznam  byl  porovnán  s výsledky  z databáze  Beilstein  a  polohou  vazeb 
přesně odpovídá záznam č. 2 (na obrázku v detailu). 

Z detailu  pak  můžeme  zjistit  např.  15  různých  údajů  o  bodu  tání  (i  s potřebnou 
informací o rozpouštědle a s citací příslušného zdroje:
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Stejně organizováno je i další velké množství vlastností:

Co se  týče  reaktivity,  lze  si  samozřejmě  nechat  zobrazit  reakce,  ve  kterých  morfin 
vystupuje  jako reaktant.  Je jich 247 – řazení  pouze na reakce  nelze použít,  pracuje 
s celými  záznamy  nalezených  sloučenin.  Pomocí  SciFinder  Scholar  nalezneme  153 
reakcí, v nichž je morfin reaktantem.

Příprava/výroba morfinu
Morfin  lze  izolovat  z přírodních  materiálů  –  informace  o  tom nalezneme  přímo 

v detailu  sloučeniny  (Beilstein).  Nalezneme  zde  15  citací  zdrojových  dokumentů, 
nejčastěji se týkají izolace morfinu z rostliny Papaver somniferum (mák setý).
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Pokud  chceme  vyhledávat  syntetické  reakce,  nejjednodušším  způsobem  je  zadat 
potřebné informace do polí ze skupiny Reakce (Reaction). S registračním číslem CAS 
v databázi  Beilstein  není  možno  dále  pracovat,  je  potřeba  zjistit  BRN  (Beilstein 
Registration Number).  Pomocí něho identifikujeme produkt a výběr zúžíme zadáním 
reakční klasifikace.

Výsledky: 168 reakcí
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Setříděním do skupin podle BRN reaktantů můžeme např. zjistit, že v pěti různých 
případech se jako další reaktant použil jodomethan.

Pokud bychom měli zájem i o bibliografické informace spojené s přípravou morfinu, lze 
v SciFinder  Scholar  v rámci  databáze  Registry  vyhledat  záznam  sloučeniny  a  poté 
vyhledat záznamy primární literatury, která se vztahuje k nabízeným tématům.

Výsledkem je soubor 1370 záznamů, dále jej můžeme zúžit např. analýzou podle typu 
dokumentu, čímž se můžeme dostat třeba pouze k patentům.
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Zde v detailu záznam patentu o extrakci alkaloidů z opia. Přiřazená role morfinu mimo 
jiné i příprava (PREP).

Příklad přeměny na jinou aktivní látku: heroin

Při vyhledání heroinu postupujeme analogicky jako v případě morfinu, z externího 
zdroje zjistíme registrační číslo CAS, v rámci SciFinderu vyhledáme přesnou strukturu, 
kterou porovnáme s několika výsledky z Beilsteinu. Případně je možné zadat strukturní 
dotaz, tento postup bude ovšem vzhledem k náročnosti vzorce patrně dost zdlouhavý. 
Zjistíme BRN a zadáme opět do polí pro reaktant a produkt.
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Záznam 3,6-diacetylmorfinu neboli heroinu:

Výsledky: 3 reakce

Zjistili  jsme, že přeměna morfinu na heroin se dá provádět buď reakcí s ethenonem, 
s acetanhydridem (dalšími reagenty je buď benzen, pyridin nebo kyselina sírová) nebo 
s acetylchloridem.
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Výsledkem  vyhledávání  v databázi  CASREACT je  jediná  reakce,  shodou  okolností 
přeměna heroinu právě z morfinu.  Postup hledání již byl  několikrát  zmiňovaný – po 
identifikaci látky nalezen její záznam, následuje volba vyhledání souvisejících reakcí, 
kde heroin vystupuje jako produkt. Jde o podobnou reakci, která se vyskytla v databázi 
Beilstein: směs morfinu a kyseliny sírové reaguje s acetanhydridem.
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8. Závěr

8.1 Výsledky testování navržených postupů

V případě  postupu  podle  prvního  z diagramů:  obecné  vyhledávání  na  základě 
identifikace  látky,  lze  konstatovat,  že  na  uvedených  testovacích  rešerších  jej  bylo 
možné  využít  a  dojít  zároveň  k uspokojivému  výsledku.  Následující  komentáře 
k jednotlivým krokům jsou shrnutím provedených pozorování.

 Q1  Je známo číslo CAS? 
V testovacích rešerších je záměrně potlačeno,  aby se mohlo postoupit  i  k dalším 

krokům, ale podle toho, co ukázala např. závěrečná komplexnější rešerše je to v mnoha 
případech nejrychlejší způsob jak spolehlivě identifikovat sloučeninu

Q2 Je znám název ( Q5 je dlouhý nebo nejjednoznačný?)

Zde je problémem určit, co ještě je jednoznačným názvem a co už ne. Navíc bylo 
zjištěno,  že  v testovaných  databázích  je  k záznamům  sloučenin  připojen  obvykle 
rozsáhlý seznam synonym, mezi kterými systémy rovněž vyhledávají. Proto chemický 
název nesmí být opomíjen, často je jeho vyhledání velmi rychlým přístupem k záznamu 
sloučeniny.  Rešerše  v STN  ukázaly,  že  právě  hledání  názvu  (nebo  jeho  části)  je 
efektivní  náhražkou strukturního  hledání.  V rámci  diagramu by bylo  asi  vhodnější  i 
vzhledem ke komerčním databázím umístit tuto možnost na stejnou příčku jako hledání 
přesné struktury

Q3 Je známa struktura? (Q7)

Zadání  strukturního  vzorce místo  názvu je věcí  možná i  trochu intuitivní  a  také 
záleží na vědomostech uživatele. Pokud se obává, že udělá chybu v názvosloví, raději 
zvolí strukturní vzorec. A navíc vždy existuje možnost, že zadaná forma názvu nebude 
ani mezi synonymy. Také záleží na složitosti vzorce, pokud bude jeho nakreslení trvat 
příliš dlouho, uživatel se nejdříve pokusí o jeho vyhledání pomocí názvu, i když si třeba 
nebude jist  jeho jednoznačností.  Třetím aspektem, na kterém záleží  při  rozhodnutím 
jestli  zvolit  název  nebo  vzorec  je  také  očekávání,  zda   bude  sloučenina  v databázi 
nalezena. Pokud ne, lze pak rychle navázat např. substruktuním hledáním.  

Q8 Hledám substrukturně

Stejně jako je to naznačeno v diagramu pro reakce, substrukturní hledání může být 
pro  určitý  typ  dotazů  výchozím  bodem (např.  v rešerši  č.  4,  kde  jsou  požadovány 
konstituční izomery dibromofenanthrenu). 

Q4 Je znám sumární vzorec?

Opět pro určitý typ dotazu nemusí stát tento krok až na posledním místě, ale lze jej 
kombinovat,  pokud to databáze dovolí,  např. se strukturním dotazem (rešerše č.  4 – 
PubChem). Může tedy sloužit ke zpřesňování dotazu, nejen tedy jako poslední možnost 
najít požadovanou sloučeninu (mnohdy mezi stovkami sloučenin s tímtéž vzorcem).

Pokud jde o vyhledávání  v rámci  STN International,  kde je silným aspektem při 
sestavování cena vyhledávacích polí a nástrojů, snaha vyhnout se strukturnímu hledání 
vedla k vyšší četnosti užívání chemického názvu a sumárního vzorce jako selekčních 
polí, než tomu bylo u vyhledávání v akademických databázích.

158



Pokud jde o diagram obecného postupu vyhledávání informací o reakcích, zde je 
situace trochu jiná.  Diagram se spíše  snažil  o zachycení  možných  situací  při  plnění 
informačních potřeb uživatele, proto hlavní důraz spočíval zejména na správném určení 
situace  a  zjištění,  zda  postup  vyhovuje.  Lze  konstatovat,  že  pro  určené  rešerše  byl 
postup vyhovující. Mnohem více však v tomto případě záleží na typu dotazu. Základní 
postup  musel  být  vždy  ještě  zpřesňován  (např.  v rešerši  č.  8  analýzou  druhu 
rozpouštědla,  v rešerši  č.  9  zadáním termínu  příprava  do  pole  reakční  klasifikace  a 
v rešerši č. 10 zadáním Diels-Alderovy cykloadice do pole pro typ reakce). Otázkou je, 
zda je možné standardizovat postupy vyhledávání reakcí do nějaké větší hloubky, aniž 
bychom nenarazili na překážku v podobě nezvládnutelného množství variant. 

8.2 Srovnání vyhledávacích možností a vlastností vybraných 
databází

Závěry patrně nebudou nijak překvapivé.  Na poli  informací  o  reakcích  databáze 
Beilstein  v prostředí  Crossfire  Commander  nabízí  větší  možnosti,  především  díky 
podrobnější  indexaci.  Další  výhodou  oproti  SciFinder  Scholar  je,  že  umožňuje 
kombinaci strukturního vyhledávání a vyhledávání v selekčních polích. SciFinder nabízí 
pouze následnou analýzu výsledků podle několika hledisek. 

SciFinder  Scholar  samozřejmě poskytuje  větší  komfort  v práci  s bibliografickými 
záznamy, což se v této práci nemohlo ukázat naplno, neboť postupy byly zaměřeny na 
vyhledávání faktografických informací. 

Co  se  týče  strukturního  a  substrukturního  vyhledávání,  obě  databáze  nabízejí 
srovnatelné možnosti. Základním rozdílem ve strukturním vyhledávání může být fakt, 
že  v databázi  SciFinder  Scholar  je potřeba množinu  výsledků spíše  zužovat,  naopak 
v databázi Beilstein je implicitní nastavení na přesné hledání a pokud uživatel chce i 
další látky typu izotopů, iontů atd., musí tyto volby nastavit ručně.  

Pokud jde o databázi PubChem, ač dostupná zdarma, v mnoha ohledech drží krok se 
svými  staršími  konkurenty.  Pokulhává  zejména  v substrukturním hledání,  které  není 
navrženo  právě  intuitivně  a  chybí  dostatečná  nápověda.  Samozřejmě  se  nemůže 
vyrovnat po stránce objemu a organizace zachycených dat, ale to nebylo předmětem 
zkoumání.

Shrnutí zjištěného chování a vyhledávacích možností těchto dvou akademických a 
jedné zdarma dostupné databáze je uvedeno v tabulce na obrázku 8.2

Komerční databáze Registry i Beilstein mají, v porovnání s vyhledávacími nástroji 
jejich  akademických  protějšků,  možnosti  srovnatelné,  ovšem  s již  zmiňovanou 
podmínkou, že rešeršér musí být  pečlivěji obeznámen s názvy a významy selekčních 
polí  a  užití  jednotlivých  příkazů.  Výraznou  výhodou  v akademických  databázích  je 
rychlá a snadná identifikace látky podle strukturního vzorce, naopak komerční databáze 
ukázaly  svoji  sílu  v některých  funkcích  a  polích,  kterými  akademické  databáze 
nedisponují. Díky nim bylo možno u dvou případů podstatně zúžit množinu výsledků, a 
tak  zvýšit  přesnost  hledání.  Nicméně  vyhledávání  izomerů,  tautomerů  a  podobných 
specialit  příliš  efektivní  vzhledem k ceně  a  času nebylo.  K tomu je  nutné  dodat,  že 
témata  rešerší  byla  původně  zvolena  s cílem  prozkoumat  co  nejvíce  vyhledávacích 
možností se zaměřením na akademické databáze. To znamená, že by se jistě daly vybrat 
úkoly, ve kterých by naopak s převahou excelovaly databáze komerční. 

Pokud jde o ceny rešerší, jsou uvedeny jen pro zajímavost. Navzájem je porovnávat 
by nebylo směrodatné vzhledem k tomu, že každá databáze má trochu jinou cenovou 
strategii vypisovaných formátů. Zatímco Registry poskytuje základní informace o látce 
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zdarma, Beilstein žádný zdarma dostupný formát nenabízí, ale na druhou stranu se ze 
základního placeného formátu dozvíme více.

Shrnu-li zjištění vyplývající z provedených rešerší, domnívám se, že nejefektivnější 
strategií je za využití výše zmíněných postupů získat ve zdarma dostupných databází 
typu PubChem jednoznačný identifikátor (ideálně registrační číslo CAS). Ten posléze 
použít  pro  rychlou  lokalizaci  látky  v databázi  komerční,  ve  které  pak  pokračujeme 
vyhledáním konkrétních informací.

V následující  tabulce  jsou  shrnuta  pozorování  získaná  z rešerší  v akademických 
variantách bází Registry, Beilstein (Gmelin) a PubChem:

Obr. č. 23 Přehled vyhledávacích možností a vlastností vybraných databází

8.3 Změny v databázích

Vzhledem  k  tomu,  že  první  část  praktické  části  –  ukázky  různých  způsobů 
identifikace  látky  (v  akademických  databázích   a  PubChemu)  –  byla  provedena 
v červnu 2006 a znovu v květnu 2007 (s úpravami z léta 2008), můžeme zde stručně 
shrnout zajímavé změny, ať už v počtech výsledků, anebo ve vyhledávacích nástrojích.
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Problém/Databáze SciFinder Scholar Beilstein (Gmelin) PubChem
Hledání podle 

chemického názvu
Výsledkem je malý 

počet sloučenin
Vyhledává i mezi 

směsmi
Na 1. místě hledaná 

sloučenina, za ní 
výsledky substrukt. 

hledání
Sumární vzorec Zadat v Hillově 

pořadí
Zadat v Hillově 

pořadí
Zadat v jakémkoliv 

pořadí
Poloha vazeb ve 

strukturním dotazu
Necitlivý, nalezne 
všechny stereoiz. i 
nekomplet. def. lát.

Necitlivý, nalezne 
všechny stereoiz. i 
nekomplet. def. lát.

Citlivý, nalezne 
pouze ten izomer, 

který je zakreslen v 
editoru

Volitelná násobnost 
vazby

Ano Ano Ano (při testovací 
rešerši ovšem 

nefunkční)
Volitelná poloha 

substituentů
Ano Ano Ne

Tautomery Vyhledá oba Vyhledá pouze 
zadaný

Vyhledá oba (po 
nastavení)

Slitiny Pouze složení (ne 
přesně)

Složení i rozmezí 
obsahů

Pouze složení (v 
názvech)

Reakční klasifikace 
(příprava)

Ne Ano ---

Reakční typ (jméno 
reakce)

Ne Ano ---

Třídění podle 
rozpouštědla

Ano Ano ---

Třídění podle 
výtěžku

Ano Ano ---

Třídění podle 
bibliografických 

údajů

Ano Ne ---



1. Nalezněte záznam sloučeniny s chemickým názvem benzaldehyd:

• SciFinder Scholar  : zvýšení počtu bibliografických záznamů u 
benzaldehydu – z 55 297 na 58 028 záznamů

• Beilstein:   jeden záznam navíc od června 2006

• PubChem  : razantní nárůst počtu látek, které ve svém názvu obsahují 
benzaldehyd - z 6 887 na 11 046 záznamů; kromě toho změna designu 
webových stránek a reorganizace menu.

2. Nalezněte sloučeninu s tímto vzorcem: 

• SciFinder  Scholar:   nárůst  počtu  záznamů  nalezených  pomocí 
přesného hledání v Registry z 1711 na 1741

• PubChem  : nově možno nastavit volnu E/Z pro hledání izomerů, poté 
je  nalezena  nekompletně  definovaná látka a  přes  odkazy je  možné se 
dostat  jednotlivým izomerům.

3. Nalezněte sloučeninu s touto strukturou:

• PubChem  : možnost jednoduché/dvojné vazby stále 
nefunguje

4. Nalezněte všechny konstituční izomery dibromfenanthrenu

• PubChem  : hledání podle sumárního vzorce a substrukturní hledání už 
není možné provést zároveň, musí se postupovat ve dvou krocích; počet 
výsledků vzrostl ze dvou na čtyři.

5. Nalezněte oba tautomery ke sloučenině s touto strukturou:

• PubChem  : druhý tautomer byl během roku přidán, 
nicméně pomocí volby „any tautomer“ vyhledat nelze – je možné ovšem 
použít odkaz v záznamu molekuly, která byla zakreslena. 

7. Nalezněte kopolymer styrenu a ethylenu

• SciFinder Scholar:   byl nalezen jeden záznam navíc.

• Beilstein:   hledání  nebylo  v roce  2006 vůbec  provedeno,  vzhledem 
k mylné  informaci,  že  polymery  v Beilsteinu  indexovány  nejsou; 
historicky opravdu nebyly,  ale od počátku 90. let  20. stol.  zařazovány 
jsou.
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10. Přílohy

Příloha č. 1 Ukázka několika typů identifikátorů a chemických vzorců

Chemický 
název

CAS 
RN

BRN InChi SMILES Sumární 
vzorec

Strukturní vzorec

fenylmethanal 100-52-7 471223
InChI=1/C7H6O/
c8-6-7-4-2-1-3-5-

7/h1-6H

C1(=CC=CC
=C1)C=O C7H6O

cis-but-2-
enová 
kyselina

503-64-0 1719942

InChI=1/C4H6O2
/c1-2-3-4(5)6/h2-

3H,1H3,
(H,5,6)/b3-

2-/f/h5H

C(C(=O)O[H
])=CC

C4H6O2

trans-but-2-
enová 
kyselina

107-93-7 1719943

InChI=1/C4H6O2
/c1-2-3-4(5)6/h2-

3H,1H3,
(H,5,6)/b3-
2+/f/h5H

C(C(=O)O[H
])=CC

C4H6O2

but-2-enová 
kyselina 
(nekompletně  
def. látka)

3724-65-0 1098434

InChI=1/C4H6O
2/c1-2-3-
4(5)6/h2-
3H,1H3,

(H,5,6)/b3-
2+/f/h5H   *

C(C(=O)O[
H])=CC **

C4H6O2

* InChI pro nekompletně definovanou látku je stejné jako pro variantu trans

** SMILES nezaznamenává stereochemii sloučeniny

Příloha č. 2 Zkratky funkčních skupin používané v chemických vzorcích (převzato z: 
[Svoboda, 2005])

Vzorec funkční skupiny Název Zkrácený zápis

CH3- methyl Me-

CH3CH2- ethyl Et-

C6H5- phenyl Ph-

(CH3)2CH- isopropyl i-Pr-

(CH3)3C- terc-butyl t-Bu-

Příloha č. 3 Vydávání  rejstříků  k  Chemical  Abstracts  v průběhu  jednoho  století 
(převzato z: [CAS4]) 
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Souborný 
rejstřík 

(Collective 
Index)

1. 2. 3. 4. 5. 6. 7. 8. 9. 10
.

11
.

12
.

13
.

14
.

15
.

Pokryté 
roky

190
7 

191
6

191
7 

192
6

192
7 

193
6

193
7 

194
6

194
7 

195
6

195
7 

196
1

196
2 

196
6

196
7 

197
1

1972 
197
6

1977 
1981

1982 
1986

1987 
1991

1992 
1996

1997 
2001

2002 
2006

Svazky 1-
10

11-
20

21-
30

31-
40

41-
50

51-
55 
*

56-
65

66-
75

76-
85

86-
95

96-
105

106-
115

116-
125

126-
135

136-
145

Autorský x x x x x x x x x x x x x x x
Předmětový x x x x x x x x ** x

Obecně 
předmětový

x x x x x x x

Látkový x x x x x x x
Sumárních 

vzorců
*** *** *** x x x x x x x x x x x

Numerický x x x x x #

Patentové 
konkordance

x x x #

Patentový x x x x x x

Cyklických 
sloučenin

x x x x x x x

Průvodce 
rejstříky

x x x x x x x x

Na CD-
ROM

x x x x x

* V roce 1957 byla perioda vydávání rejstříků změněna z 10 let na 5 let
** Počínaje 9. periodou byl Předmětový rejstřík rozdělen na Obecně předmětový a Látkový
*** Léta 1920-1946 pokrývá jeden souhrnný Rejstřík sumárních vzorců
#  V roce  1981  byl  Numerický  patentový  rejstřík  a  Rejstřík  patentové  konkordance  sloučen  do 
Patentového rejstříku

Příloha č. 4 Databáze SciFinder a možnosti hledání informací o reakcích (převzato z: 
[Ridley, 2000])

Volba hledání 
v SciFinder

Prohledávaná 
databáze

Časové 
pokrytí

Obsahové pokrytí

Explore by Research 
Topic nebo Refine by 
Research Topic

CAS bibliografická 
databáze (CAPLUS)

1967- Přes 8000 seriálů; patentové 
dokumenty z více než 30 zemí 

světa.
Explore by Chemical 
Substance (Chemical 
Structure), poté Get 
Substances

CAS databáze látek 
(REGISTRY)

1967- Pozn. Jakmile jsou látky nalezeny, 
reakce jsou vyhledávány v CAS 

bibliografické databázi.

Explore by Chemical 
Substance (Chemical 
Structure), poté Get 
Reactions

CAS databáze 
reakcí(CASREACT)

1985- 
(seriály) 
1991- 

(patenty)

Přes 100 klíčových seriálů o 
chemické syntéze (ne reakce 
zahrnující anorganické nebo 
koordinační sloučeniny či 

polymery).
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