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Abstrakt

Rigordzni prace pojednava o metodach vyhledavani v chemickych databazich.
Soustfedi se na reSerSni strategie pouZivané v chemii, vénuje se odliSnostem
chemickych informaci, a tudiZ i vyhledavacich postupti. Navrhuje obecné postupy pro
vyhledavani latek a informaci o reakcich, které jsou pak testovany v praktické casti
prace. Vybranymi bazemi jsou Registry (a souvisejici databaze v prostfedi SciFinder
Scholar), Beilstein (resp. Gmelin, v prostiedi Crossfire Commander) a PubChem. Prace
se zabyva téZ rliznymi typy pristupt k chemickym databazim (zejména komercni versus
akademicky pristup), navzajem je porovnava a rozebira jejich vliv na reSerSni strategie.
V praktické Casti jsou proto zarazeny i reSerSe z databazi Registry a Beilstein (resp.
Gmelin) ve své komercni podobé, provedené v databazovém centru STN International.
Aby prace podala komplexni prehled o problematice vyhledavani chemickych
informaci, vénuje se téZ trendim v oblasti vyhledavani latek na volném webu.
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Pfedmluva

Predkladana rigorézni prace se zabyva vyhledavanim informaci v chemickych
databazich. Vzhledem k obséahlosti tématu, se soustfedi zejména na hledani jako takové,
stranou ponechava dalsi casti vyhledavaciho procesu, tj, vybér vhodnych zdrojd,
posuzovani ziskanych tdaji atp. Soustfedi se zejména na vyhledavani faktografickych
informaci, které jsou pro chemii typické.

Text vychazi z velké ¢asti z mé diplomové prace obhajené v zafi 2006 pod nazvem
Metody vyhledavani ve védeckych databazich zaméfenych na chemii [Smidové, 2006].
Jejim cilem bylo jednak vytvorit obecny postup pro vyhledavani latek a reakci,
nezavisly na konkrétnim prostfedi databdze a jednak seznamit Ctenare s rGznymi
aspekty a specifiky vyhledavani chemickych informaci. Timto tématem jsem se
zabyvala i ve své bakalarské praci obhajené v cervnu 2007 na Vysoké Skole chemicko-
technologické, obor Informatika a chemie. Diky této praci byly revidovany a zpresnény
navrhy na obecné postupy vyhledavani, priklady z praktické casti pak aktualizovany a
publikovany na webu [Smidova, 2007].

Zatimco diplomova prace se soustfedila zejména na informacni zdroje dostupné na
akademické ptdeé, rigor6zni prace se snazi zasadit rozpracované koncepty do SirSiho
ramce a to zejména ve vztahu ke komercni informacni sfére. Je to i zcela logicky
disledek mého piisobeni v této oblasti. Zatimco béhem studia jsem se mohla dikladné
seznamit s informacnimi zdroji urCenymi pro studenty a védecké pracovniky univerzit a
vysokych Skol, po nastupu do praxe v komercnich informacnich sluzbach jsem méla
moznost vidét rozdily v feSeni podobnych informacnich potfeb a na zakladé téchto
zkuSenosti jsem se rozhodla obohatit ptivodni praci o dalsi hlediska.

Snazila jsem se tedy ukazat vliv typu pristupu k databazim na reSerSni strategie a
jejich mozné prizptisobovani (napr. vzhledem k cené selekcnich poli). Nékolik kapitol
je vénovano moznostem a nastrojim, které nabizi komercni sféra, reprezentovana zde
typu pro chemii. A také jsem se pokusila srovnat oba pristupy doplnénim praktickych
ukazek. Aby byla prislovecna mozaika kompletni, doplnila jsem téZ ndstin soucasnych
trendii ve zpfistupfiovani a vyhledavani chemickych informaci na volném (zdarma
dostupném) webu.

Tato rigorézni prace je vysledkem jiZ nékolikaletého zajmu o chemické informace,
které se staly moji profesi. Snazila jsem se shrnout nejen poznatky ostatnich autort, ale
i ty ziskané vlastni praxi a poskytnout tak uceleny ptehled chemického informacniho
prostiedi z perspektivy vyhledavani informaci.

Prace je rozdélena kromé uvodu a zavéru do Sesti kapitol.

V uvodu jsem mimo jiné vytipovala hlavni seridly pro obor chemické informatiky a
uvedla jejich strunou charakteristiku.

Kapitola Chemické informace shrnuje specifika tohoto druhu informaci a uvadi
tfidéni nejbéznéji vyhledavanych informaci. Kazdy typ je stru¢né vysvétlen zptisobem,
o kterém se domnivam, Ze by mohl byt k uZitku zejména tém, ktefi jsou v oblasti
chemie laiky, ale jsou nuceni v téchto databazich pracovat. V této kapitole se také
informacnich potreb.

Kapitola ReSersni strategie v oborech chemie nabizi prehled uZivanych strategii
pro oblast bibliografickych a faktografickych informaci v chemii a snazi se zdtraznit
nékteré odliSnosti od jinych obord.



Ve ¢tvrté kapitole Pristup k chemickym informacim se vénuji prehledu moZnosti,
jak pristupovat k databazim a to zrtznych hledisek, které se navzdjem prolinaji.
Diskutovany jsou rtzné typy vyhledavacich prostfedi a jejich vyuziti v komercnich,
akademickych ¢i zdarma dostupnych databazich. Dale je zminén vliv typu pfistupu
(pres databazové centrum, v licenci, zdarma) a vyhledavaciho prostfedi (formularové,
prikazové) na samotné reSersni strategie. Tato otazka je pak podrobnéji zkoumana na
praktickych prikladech uvedenych v kapitole 7.

Kapitola 4.4 se zabyva pomérné aktudlnim tématem vyhledavani chemickych
informaci (prevazné vlastnosti latek) na volném webu. Ve strucném piehledu jsou
popsany priklady specialnich vyhledavact, které se snazi preklenout propast mezi tzv.
viditelnym a hlubokym webem a ucinit tak vyhledavani latek i¢inn€jSim. Nastinén je i
trend ve vyhledavani pomoci vSeobecnych ,search engines“ typu Google.

Kapitola 4.5 pak zavrSuje pojednani o pristupu k informacim diskuzi o roli
informacniho profesiondla ve vyhleddvacim procesu. Strucné jsem se zde dotkla
promén danych technologickym vyvojem a zaroven popisuji tfi hlavni oblasti, ve
kterych informacni profesionalové specializovani na chemické informace ptisobi.

V ramci kapitoly Strategie vyhledavani jednotlivych typt chemickych informaci
byly vytvoreny obecné postupy jednak pro vyhledavani chemickych latek a jednak pro
hledani informaci o reakcich. Pro vétsi prehlednost byly navrZzeny dva diagramy. Prvni
se zabyva postupem pro vyhledani zaznamu latky, od kterého je jiZ zpravidla snadny
piistup k dalS$im informacim zejména faktografického charakteru. Druhy diagram
tykajici se reakci se soustfedi spiSe na situace, které mohou nastat v souvislosti
s uZivatelovou informacni potfebou.

Kapitola Srovnavaci metody databazi pojednava o motivaci vybéru testovanych
databazi, testovacich reSersi a velkou cast vénuje predstaveni vybranych bazi dat.

V posledni kapitole Testovani vybranych chemickych databazich se na
testovacich reSerSich zkouma, zda jsou postupy navrZené v diagramech vhodné pro
pouziti ve vybranych databazich a zaroven se posuzuji vyhledavaci nastroje
jednotlivych bazi a snadnost s jakou lze dospét k vysledku. NejenZe se porovnavaji
databaze mezi sebou, ale v pripadé baze Registry a Beilstein (resp. Gmelin) se téz
srovnavaji reSerSni strategie pouZzité v té samé databazi, ale vramci jinych pristupt
(CrossFire resp. STN International).

V zavéru pak shrnuji zejména zjisténi plynouci z praktické ¢asti prace.

Informacni zakladnu pro sepsani této prace tvori z vétsi Casti zahrani¢ni literatura,
kterou jsem Cerpala i z dfive zpracované bibliografické reSerSe na téma faktografické
baze dat v chemii. Zakladnim zdrojem pro oblast chemické informatiky, kam spada i
téma vyhledavani je Casopis Journal of Chemical Information and Computer Sciences
(nyni Journal of Chemical Information and Modeling [JCHIM]).Velkou ¢ast citovanych
zdrojt tvori i webové prezentace a jiné elektronické zdroje, coz je dano samotnou
povahou zpracovavaného tématu. V pripadé webovych sidel STN International a
Chemical Abstracts Service jde o vyznamné a rozsahlé zdroje.

Na zavér bych rada podékovala konzultantovi mé rigorézni prace, PhDr. Richardu
Papikovi, Ph.D. za nové naméty k textim a povzbuzeni, které mi dodal. Za konzultace
ke komercnim databazim patfi moje velké diky i Ing. Bohumilu Bockovi, ktery mi
spolu s ostatnimi kolegy z firmy Medistyl davaji neutuchajici pocit, Ze stale je Cemu se
ucit a se kterymi je pro jejich znalosti a zapal pro chemické informace radost pracovat.
Dékuji i jim za podporu a moZnost viilbec zrealizovat nékteré casti této prace. Mé
podékovani patii dale Ing. Jifimu Jiratovi, Ph.D. za jeho vstficnou pomoc zejména



s reSerSemi v akademickych databazich. A v neposledni fadé dékuji i mému manZelovi
Ondreji Serému za jeho kritické pfipominky k tomuto textu a za jeho jiZ desetileti
trvajici podporu ve mém studiu a nyni i zaméstnani.



1. Uvod

Chemie je obor, ktery ma velmi dlouhou a uspésSnou tradici prace s informacemi.
Jednim z prvnich referatovych casopisti viibec byl pravé Casopis zaméreny na chemii a
ze systematické prace nadSenych chemikti 19. stoleti Cerpaji uZivatelé databazi jako je
Gmelin ¢i Beilstein dodnes.

Struktura informacnich sluZeb je v chemii zaloZena na dlouholetém vyvoji a tvori
dodnes velmi dobfe fungujici systém a to je fakt, ktery ostatni védecké i odborné
discipliny mohou chemikiim jen zavidét. Lze mluvit o Stésti, Ze generace naSich
predchidci vCas rozpoznala obtiZe spojené s kumulovanim novych poznatki' a zavedla
urcité formy jejich zpracovani [Vymeétal, 2001].

Tato prace se soustfedi na vysek informacnich sluzeb, ktery se tyka vyhledavani
v chemickych databazich, cili tom typu zdroje, ktery jiZ po nékolik desetileti vladne
informacnimu prosttedi v chemii.

Oblast vyhledavani chemickych informaci je soucasti oboru chemické informatiky
(,chemoinformatics“ nebo ,,chemiinformatics®). Zajimavy je fakt, Ze na rozdil od
teoretiki informacni védy, ktefi se od pojmu informatika distancuji [Vlasak, 1999],
nebot’ maji za to, Ze tento pojem si pro sebe pfivlastnila pocitacova véda, chemikové se
pojmu informatika drZi, ackoliv podle definice je to disciplina zabyvajici se také
predevsim informacemi. Definice z jednoho ze sjezdii Americké chemické spolecnosti
zni: Chemicka informatika je obecny ndzev pro disciplinu, kterd v sobé zahrnuje navrh,
vytvoreni, organizaci, ukladani, spravu, vyhledavani, analyzu, Sireni, zviditelriovani a
vyuZivani chemickych informaci, nejenom jako takovych, ale také jako ndstroj nebo
index, ktery je zastupuje pro ziskdvdni jinych dat, informaci a znalosti [Warr, 1999
v prekladu J. Silhanka, 2002].

Nicméné napt. Peter Willet, odbornik vzdélany jak v chemii, tak v knihovnictvi a
informacni védé, fadi do chemické informatiky i svoji oblast zajmu, tj. vyhledavani
podobnosti reakci a molekul, reprezentace 2D a 3D struktur atd. a sdm priznava, Ze se
v pribéhu své kariéry soustfedil hlavné na prisluSné algoritmy, datové struktury a
vypocetni efektivitu [Willet, 2005].

Chemicka informatika tedy mnohem vice vyuZiva pro své potfeby pocitacové
technologie a pak je tedy termin informatika zfejmé na misté. Oba aspekty této
discipliny jiZ patrné neni moZno oddélit, protoZe se vyvijely zaroveil. Dnes uZ je
standardem pristupovat do chemickych databazi pomoci strukturniho vzorce, coz by
nebylo mozné bez efektivni reprezentace této struktury v pocitacové podobé. Nejlépe
vystihuje proménu obsahu chemické informatiky vyvoj v pojmenovani jejtho hlavniho
literarniho zdroje, Casopisu, ktery od roku 1961 vychazel pod nazvem Journal of
Chemical Documentation, od roku 1975 pod nazvem Journal of Chemical Information
and Computer Sciences a od roku 2005 vychazi jako Journal of Chemical Information
and Modeling.

Ale vratme se ksamotnému tématu. Vyhledavani chemickych informaci ve
védeckych databazich je pomérné diskutovana oblast, i kdyZ ne pravé z hlediska,
kterému se vénuje tato prace.

JiZz od druhé poloviny minulého stoleti se témata vyhledavani pravidelné objevuji
v odborném tisku [napf. Lynch, 1968], nicméné ve velké prevaze v souvislosti
s poCitaCovymi vyhleddvacimi algoritmy, zachyceni chemické struktury v pocitacem

! Extrémnim pfipadem publika¢ni exploze v chemii je sovétsky krystalografista T. Struckov, ktery
publikoval celkem 948 praci (1981-1990), tedy jednu praci v priméru za 3,9 dne a biochemik I.
Asimov, ktery je autorem vice nez 400 knih [Vymétal, 2001]



Citelné podobé atd. Diskutovanym tématem je, jak bylo vySe zminéno, i tzv.
vyhledavani podobnosti (v anglictiné ,,similarity searching®), to slouZi nap¥. k planovani
a predpovidani reakci, tvorbé syntéz atd. na zakladé vyhodnoceni podobnosti
chemickych struktur [Gesteiger, 1992].

Méné pozornosti uZ je veénovano oblasti vyhledavani bibliografickych a
faktografickych informaci ze strany uZivatele, reSerSnim strategiim specifickym pro
chemii atd.. Maximélné na trovni jednotlivych databazi a jejich vyhledavacich funkci
[napft. Ridley, 2000], ovSem ne v obecné roviné, coZ je mimo jiné tématem této prace.

1.1 Oborové serialy

Jak jiZ bylo nastinéno v tvodu, chemicka informatika zahrnuje nejen prvky
informacni védy, ale je velmi silné zavisla i na pocitacovych technologiich a mnoho
Casopist se zaméfuje pravé na vyuziti pocitact pri vyvoji novych latek, na odhadovéani
vlastnosti latek na zakladé podobnosti struktury, pri analyze bilkovin atd. Nicméné
zdkladnim problémem zlistdva zplisob reprezentace vnéjSiho svéta, jeji uloZeni
v podobé dat, nasledné hledani, porovnani, vyhodnoceni a Sifeni. Mezi Casopisy
zabyvajici se timto smérem chemické informatiky patfi nasledujici tituly:

JOURNAL OF COMPUTATIONAL CHEMISTRY

ISSN: 0192-8651)

Vydavatel: John Wiley & Sons, Inc.

Zacatek publikovani: 1980

Impakt faktor: 4,297

Clanky pojednavaji o vSech aspektech vypocetni chemie, kromé kvantové a molekularni
mechaniky, také o chemické informatice, bioinformatice a predpovidani biomolekularni
struktury.

Dostupny na WWW: http://www3.interscience.wiley.com/cgi-bin/jhome/33822

CHEMOMETRICS AND INTELLIGENT LABORATORY SYSTEMS

ISSN: 0169-7439)

Vydavatel: Elsevier BV

Zacatek publikovani: 1987

Impakt faktor: 2,063

Casopis se zabyva nasledujicimi tématy: vyvoj novych statistickych, matematickych a
chemometrickych metod (chemometrie je véda uZivajici matematické a statistické
metody pro vyvoj nebo vybér optimalnich procedur a experimenti a pro ziskani
maxima chemickych informaci z analyzi chemickych dat), aplikace chemometrie a
vyvoj softwaru. Pohltil titul Laboratory Automation and Information Management.
Dostupny na WWW: http://www.elsevier.com/locate/chemometrics

JOURNAL OF COMPUTER-AIDED MOLECULAR DESIGN

ISSN: 0920-654X

Vydavatel: Springer Netherlands

Zacatek publikovani: 1987

Impakt faktor: 2,042

Nabizi ¢tenartim teorii a aplikaci pocitacovych metod pro analyzu a design molekul.
Zahrnuje oblasti modelovani molekul, proteinového inZenyrstvi, vyvoj 1éciv, expertnich
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http://www.ulrichsweb.com/ulrichsweb/Search/fullCitation.asp?navPage=1&tab=1&serial_uid=160335&issn=01697439#%23
http://www.ulrichsweb.com/ulrichsweb/Search/fullCitation.asp?navPage=1&tab=1&serial_uid=88578&issn=01928651#%23

systémt, vyvoj databazi a jejich vyuZziti, obecné vztahy mezi strukturou a vlastnostmi
latek atd.
Dostupny na WWW: http://springerlink.metapress.com/content/102928/

JOURNAL OF MOLECULAR GRAPHICS & MODELLING

ISSN: 1093-3263

Vydavatel: Elsevier Inc.

Zacatek publikovani: 1983

Impakt faktor: 1,932

Casopis publikuje ¢lanky o uZiti pocitacti pri teoretickém zkouméni molekularni
struktury, funkci, interakci a tvorby. Dotyka se i proteinového a polymerniho
inZenyrstvi, vyvoje 1éCiv, vytéZovani databazi a tvorby knihoven sloucenin.

Dostupny na WWW: http://www.elsevier.com/locate/jmgm

JOURNAL OF MOLECULAR MODELING

ISSN: 1610-2940

Vydavatel: Springer

Zacatek publikovani: 1996

Impakt faktor: 1,669

Cilem tohoto seridlu je postihnout vSechny aspekty modelovani molekul a jeho
aplikace. Zabyva se chemickou informatikou, analyzou dat, vizualizaci, simulaci
peptidii, DNA a jinych biopolymerti, metodou QSAR (zkouméni vztahu struktury a
aktivity molekul) atd.

Dostupny na WWW: http://www.springer.com/chemistry/journal/894

JOURNAL OF CHEMOMETRICS

ISSN: 0886-9383

Vydavatel: John Wiley & Sons, Inc.

Zacatek publikovani: 1987

Impakt faktor: 1,367

Casopis zasvéceny chemometrii, chemické informatice, statistice, modelovani aj.
Dostupny na WWW: http://www3.interscience.wiley.com/cgi-bin/jhome/4425

COMPUTERS AND CHEMICAL ENGINEERING

ISSN: 0098-1354

Vydavatel: Pergamon, UK

Zacatek publikovani: 1977

Impakt faktor: 1,238

Casopis pojednavajici o vypocetnich metodach v chemickém inZenyrstvi. Clanky se
zabyvaji procesy syntézy latek a jejich kontrolou, aplikaci novych vypocetnich metod,
zejména aplikaci modelovani molekul atd.

Dostupny na WWW: http://www.elsevier.com/locate/compchemeng

COMPUTATIONAL BIOLOGY AND CHEMISTRY
ISSN: 0097-8485

Vydavatel: Elsevier

Zacatek publikovani: 1977
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~s  Mes

Tématem casopisu je strukturalni biologie nukleovych kyselin, proteiny, molekularni
genetika, teorie a praxe matematického a statistického modelovani, analyzy
biomolekularnich sekvenci atd.

Dostupny na WWW: http://www.elsevier.com/locate/cbac

Casopisy zaméfené vice napf. na tvorbu databdzi, vyhleddvani chemickych
informaci a na knihovnickou praci jsou napt. niZe uvedené tituly. Ze-srevaértSrovnani
nejvyssich impakt faktor z obou skupin (4,297 pro Journal of Comp. Chem. a 2,986
pro Journal of Chem. Inf. and Mod.) ¥ypl#&;ukazuje, kde spiSe leZi ohnisko zajmu
odborniki z odvétvi chemické informatiky.

JOURNAL OF CHEMICAL INFORMATION AND MODELING JSSN—549-
9596)

ISSN: 1549-9596

Vydavatel: American Chemical Society

Zacatek publikovani: 1960

Impakt faktor: 2,986

Drivéjsi nazvy: (do r. 2004) Journal of Chemical Information and Computer Sciences;
(do r. 1975): Journal of Chemical Documentation

Casopis informuje o novinkach z oblasti chemické informatiky a modelovani molekul.
Clanky se tykaji reprezentace chemickych dat a vyhledavani v databazich, vyvoje
novych vypocetnich metod a softwaru, dale také analyz biologické aktivity a dalSich
témat spojenych s vyvojem lé¢iv.

Dostupny na WWW: http://pubs.acs.org/jcics

JOURNAL OF CHEMICAL EDUCATION {SSN-86214-9584)

ISSN: 0021-9584

Vydavatel: American Chemical Society

Zacatek publikovani: 1924

Impakt faktor: 0,560

Seridl pojednava o riznych aspektech vyuky chemie na vSech stupnich Skolstvi,
zejména-obsahuje_zejména praktické rady pro vyuku v laboratofich, experimenty a jiné
demonstrace, dale se také zabyva napf. podpirnym softwarem a obsahuje samostatny
oddil vénovany vyuce chemické informatiky.

Dostupny na WWW: http://jchemed.chem.wisc.edu/

JOURNAL OF COMPUTING AND INFORMATION SCIENCE IN
ENGINEERING (SSN4536-9827H

ISSN: 1530-9827

Vydavatel: A S M E International

Zacatek publikovani: 2001

Impakt faktor: 0,446

Obsahem seridlu jsou ¢lanky o vyrobé a prodeji;_chemické produkce, informacnich
modelech—a—entelegiich pro inZenyrské aplikace, informacnim managemenut ve
firmach, o technologiich pro simulace a vizualizace, vyvoj softwaru pro vyvoj a vyrobu.

Dostupny na WWW: http://ojps.aip.org/ASMEJournals/JCISE/
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ISSUES IN SCIENCE AND TECHNOLOGY LIBRARIANSHIP ¢

ISSN: 1092-1206y

Vydavatel: Association of College and Research Libraries, Science and Technology
Section

Zacatek publikovani: 1991

Casopis vénovany problematice knihovnictvi pro védu a techniku obecné. Je to
platforma pro vyménu zkuSenosti s uspéSnymi programy, pro piehledové prace o
informacnich zdrojich a kromé dalSiho samoziejmé i pro publikaci vyzkumi v oblasti
védeckotechnickych knihoven. Od roku 2008 je zdarma dostupny na internetu.
Dostupny na WWW: http://www.istl.org/about.html

V Ceské republice seridlovéa publikace zaméfend pfimo na chemickou informatiku
nevychazi. V oborovych casopisech se ale sporadicky objevuji prispévky na témata
informacnich zdroji, patentovych informaci atd. Jmenujme napft.:

CHEMICKE LISTY-{ ISSN:+-0669-2776)
ISSN: 0009-2770

Vydavatel: Ceské spolecnost chemicka

Zacatek publikovani: 1876

Impakt faktor: 0,683

Casopis zaméfeny vieobecné na chemii a pfibuzné obory. Vychazeji v ném ¢lanky o
laboratornich pfistrojich a postupech, ale i zaméfené na primyslovou chemii. Recenze
knih, aplika¢niho softwaru apod.

Dostupny na WWW: http://www.chemicke-listy.cz/cz/index.html
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2. Chemické informace

2.1 Specifika chemickych informaci

Podle Fugmanna [Fugmann, 1985] jsou chemické informace vyhledavany cCastéji a
intenzivnéji nez informace z jinych obori. Chemik, zejména v priimyslu, méni pomérné
Casto predmét svého zajmu a potfebuje se rychle seznamit s oblasti nového ukolu.
Poukazuje také na to, Ze i kdyZ je chemie rychle se rozvijejici obor, mnoho chemickych
informaci ztstava platnych i po velmi dlouhé dobé. Za dostateCné presné popsané a
reprodukovatelné povaZuje experimenty jiz z osmdesatych let 19. stol. Navic, pokud se
ma opravdu potvrdit platnost urcité teorie, je nutné provést velké mnozstvi experimentt,
které nejsou obvykle v silach jedné pracovni skupiny. Je tedy nutno, aby dalSi védci
navazovali na prace predchazejici a vyvoj tak mohl jit dopredu.

Typické pro chemické informace je jejich riznorodost. Databaze jsou-tak nuceny
zpracovavat pomérné velké mnozstvi riznych typt datovych formatti, ve kterych jsou
informace uloZeny. Zakladem jsou textova a numericka data a déle se jedna o rtzné
formy obrazkl pro reprezentaci chemickych struktur (dvou i trojrozmérné) a reakci,
spektralni informace, grafy atd.

Hlavni specifita tkvi ale v samé podstaté oboru a tou jsou chemické latky, které je
potfeba ve vhodném formatu uloZit, aby byly zpétné vyhledatelné a aby se uZivatel

dostal k informacim o jejich vlastnostech, které jiz jednu byvly pozorovany nebo

zméreny. O zpusobech vyhledivani zejména faktografickvch chemickych informaci se
bude podrobné hovorit dale.

2.2 Typologie chemickych informaci

Tradi¢ni a knihovnikim zaZité déleni na informace bibliografické a faktografické se
v literatufe zamérené na chemické informace bézné nevyskytuje. Mluvi o ném napr.
Stephen R. Heller [Heller, 1986a] v clanku Online Chemical Information v souvislosti
se zpracovani informaci v online databazich a napf. A. Nebel a kolektiv autorti [Nebel,
1992] v ¢lanku o vyvoji ve zpracovani informaci a systému Gmelin pouZiva rozdéleni
na bibliografické (bibliographic) a faktografické (factual) informace.

Nasledujici rozdéleni je inspirovano strukturou selekcnich poli databaze Beilstein.

2.2.1 Bibliografické informace

Informace o primarnim dokumentu, konkrétni fakt zjistime aZ ze studia primarniho
dokumentu, povaha bibliografickych informaci se vyrazné nelisi od jinych obort

Autor

Nazev
Podobné jako v jinych prirodovédnych a technickych oborech, nazev pomérné
presné vystihuje obsah dokumentu

Vydavatelské udaje
Nazev zdroje
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V zékladnich zdrojich chemickych informaci se ndzvy cCasopisi vyskytuji ve
zkratkovité podobé (vychazi to z dlouholeté praxe referatovych casopisti, kterou
prevzaly i na né navazujici bibliografické databaze)

Rok vydani
ISBN, ISSN

CODEN

Alfanumericky Sestimistny kod, ktery pridéluje Chemical Abstract Service
seridlovym i neseridlovym publikacim. Tento systém vznikl v roce 1963 v American
Society for Testing and Materials pro oznacovani védecké a technické literatury, v roce
1975 prevzala zodpovédnost instituce CAS [CODEN].

2.2.2 Faktografické informace

Informace, které sdéluji konkrétni fakt, neni tfeba dale hledat v literatufe. Jsou
typické vysokou narocnosti na intelektualni zpracovani — pracovnik je musi
v primarnim zdroji vyhledat a spravné interpretovat v kontextu, to znamend, Ze i
naklady jsou mnohem vyS$i, nez pfi zpracovani pouze bibliografickych informaci.
Chemie je obor, ktery ma tento typ informaci zpracovan velmi dobfe a vétSina databazi
se soustiedi pravé na néj. I kdyz bibliografické informace jdou obvykle ruku v ruce, aby
bylo moZno fakt ovéfit v primarnim dokumentu. Producenti a zprostfedkovatelé pak
prizpiisobuji i nastroje vyhledavani, protoZe zplisoby vyuZivané v Cisté bibliografickych
databazich jsou nevyhovujici.

2.2.2.1 Identifikatory

UZ od pocétki informac¢niho zpracovani chemickych informaci se védci snazi o co
nejjednodussi a nejvérnéjsi vystiZzeni povahy chemické latky. Jako samoziejmy se jevi
chemicky nazev a vzorec, ale k latkdm se Casto pfifazuje mnozstvi nejriznéjsich kodt —
identifikatorti. Motivace jsou rtizné, ale zakladem je snaha jednoznacné urcit latku a tak
lépe organizovat a komunikovat dosaZené poznani. At uZz Slo v minulosti o tiSténé
katalogy, abstraktové casopisy nebo o soucasné databazové systémy a identifikaci latek
v nich. Odhlédneme-li od védeckych databazi, vyznamnym iniciatorem pro vznik
novych a vyuZziti starych identifikatori byl obchod s chemickymi latkami a néasledna
legislativni regulace.

s

Pravé rtizné
motivace vzniku identifikacnich systémii zapficifiuji, Ze Casto maji rozdilna kritéria pro
prifazeni svého kédu chemické latce (nebo jinému chemickému individuu). EINECS
(Evropsky seznam obchodovatelnych latek) ma tak napf. pro dihydrat siranu
vapenatého stejné cislo jako pro bezvodou formu, zatimco registracni ¢islo CAS kazdé
formé prifazuje jiny kéd. Je proto dllezitym tikolem reSerSéra zjistit, co vlastné presné
vlastné hledd a pokud jako zadéniidentifikator zadané latky dostane napf. cislo
EINECS, je potfeba ziskat vSechna registracni Cisla CAS, ktera s nim souvisi.
Priklady identifikatord a nékterych typti vzorci lze nalézt v priloze €. 1.

2.2.2.1.1 Identifikatory nevypovidajici o strukture latky

Chemical Abstracts Service Registry Number (CAS RN)

Pouzivani registracnich cisel Chemical Abstracts Service (CAS) bylo ptivodné
zavedeno pro uUcCely indexace sloucenin, které se vyskytovaly ve literature zpracovavané
Hteratafe.do baze abstraktii (podrobnéji o Chemical Abstracts viz. kapitola 6.2.1). Tuto
funkci samoziejmé plni dodnes, ale navic se registratni Cisla stala mezinarodné
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uzndvanym zptsobem identifikace sloucenin (a nejen jich). Nalezneme je proto
v mnoha obchodnich katalozich, v pravnich normaéch atd.
Kromé klasickych sloucenin, tedy chemicky Cistych latek, které obsahuji jeden druh
\ molekul a v nich vice riiznych atomd, se registracni Cisla pridéluji i nasledujicim typtim
latek:

‘ * Radikalyradikaly - Ccastice vznikajici homolytickym Stépenim kovalentni
vazby, kazda si ponecha jeden elektron, jsou nestalé a velmi reaktivni [Svoboda,

\ 2005] (Nap¥-(napr. 52145-98-9 —fenyldiazenylovy radikal (Ph-N=N), 26397-35-3 —
n-Pentoxy radikal (Me-(CH2)4-0)

» Steresizemerystereoizomery — slouceniny, které se liSi usporadanim atomt a
vazeb v prestert—Vprostoru; v ramci strukturnich vzorct se odliSuji jinym typem
cary znazornujici vazbu, v chemickych nazvech se odliSuji pomoci predpon R/S,-/+
(starSi oznaceni D/L), Z/E (nebo starSi oznaceni cis/trans), o/f3, endo/exo, syn/anti-
{_(napr.Nap#: 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)

o Slitinyslitiny — vcCetné slitin obsahujicich nekovy a plynné stezky—
Precentudtnislozky; procentudlni sloZeni se vyjadfuje Cislem za znackou prvki—
Prvleyprvku; prvky s nejvétSim obsahem jsou prvni, pokud je néktera slozka
zastoupena méné nezZ 0,1%, nezmifuje se—(MNapt:_(napt. 828259-00-3 — slitina Zeleza
— Fe 98;98%. Mn +5;1.5%. Si 6-5;0.5%. C 6:10.1%)

* FElementarnielementarni castice — vCetné jejich atomovych a molekularnich
stavii, patfi sem bosony, fermiony, hadrony, mezony, kvarky atd. (Nepf:(napf.
12586-01-5 - Mesem;meson, K (8CI,9CI))

‘ *  Enzymy—Napfenzymy — napr. 9035-82-9 — dehydrogenasa}

* Izetepyizotopy — latky, které maji stejny pocet protond, ale jiny pocet neutronti
Napt(naprt. 7782-39-0 - deuterium)

* lenty—(Naptionty — napi. 17341-25-2 — sodny kationt}

* Smésismési — jsou zarazovany, pokud jde o smés dvou a vice chemickych
individui, pripravenou pro konkrétni pouZiti—™Nap#-_(napr. 9006-50-2 — vajecny
bilek, 132259-10-0 — vzduch)

* Pelymerypolymery — latky sestavajici z molekul jednoho nebo vice druht
atomut nebo skupin spojenych navzajem v tak velkém poctu, Ze se fada fyzikalnich a
chemickych vlastnosti nezméni pfidanim nebo odebranim jedné nebo nékolika
konstitucnich jednotek [Wikil] (Napt-(napt. 25038-57-7 poly(methylen))

e Vitaminy—(vitaminy — napf. 11103-57-4 — vitamin AJA.

CAS cisla dostanou i slouCeniny ve zdroji nepfesné urcené (tzv. nekompletné
definované latky), proto napf. dimethylbenzen ma své registracni cislo (1330-20-7),
stejné 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 slouceniny, které se sice vyskytnou v primarni literature, ale napf. v textu
vysvétlujicim, pro¢ tato sloucenina nemtiZze vzniknout. Proto by bylo nespravné
zameénovat pocCet udélenych registracnich Cisel za pocet skutecné existujicich sloucenin.

Beilstein Regqistration Number (BRN)
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Jednoznacny identifikator databaze Beilstein. Zatimco registracnich ¢isel CAS mtize
byt k zaznamu sloucCeniny v databazi pfifazeno i vic, BRN je pouze jedno. V ramci
databaze se pracuje zasadné s timto identifikatorem. Z divodi konkuren¢niho boje,
mezi producenty databazemi Chemical Abstracts a Beilstein nejsou od poloviny 90. let
minulého stoleti [UTA, 200?] prifazovany k novym zdznamtim v databazi Beilstein
registracni ¢isla CAS. Napt. 606078 je BRN pro 1,2-dichlorbenzen.

Néktere dalSi identifikatory omezené na urcity typ sloucenin

PDB ID — ctyfmistny alfanumericky kod, ktery se udéluje v ramci Protein Data
Bank [9] (spravuje Research Collaboratory for Structural Bioinformatics, USA).
Zajimavosti této databaze obsahujici témér 40 000 struktur proteinti a nukleovych
kyselin je, Ze je pristupna zdarma vSem uZivatelim a Ze struktury ukladaji do databaze
sami vyzkumnici. PrestiZni casopisy zabyvajici se tematikou biomolekul uloZeni
struktur a uvedeni PDB ID od autord pfimo vyZaduji (viz napf. Journal of Molecular
Biology [JMB]). Napi.P¥: 4HHB je identifikator PDB pro hemoglobin.

2.2.2.1.2 Identifikatory vypovidajici o struktufe latky

Simplified Molecular Input Line Entry Specification (SMILES)

Identifikator patfici do rodiny linedrnich notaci (zapis struktury latky
alfanumerickou formou, napf. Wiswesserova linedrni notace). Jeho autor David
Weininger na ném zacal pracovat vroce 1983. Kéd SMILES miiZe vytvorit ¢loveék,
pokud zna zasady, ale primarné je urcen pro pocitaCové zpracovani - jako reprezentace
struktury latky uloZena v databazich (jak v komercnich i zdarma dostupnych databazich
chemickych latek, tak i v podnikovych informacnich systémech). Majitelé licence
(firma Daylight) tvrdi, Ze je dokonce nejpouZzivanéjSim kdédem pro tyto icely [Rovner,
2005]. Neni ovSem vhodny pro urcité typy latek, obecné pro ty s nekovalentnimi
vazbami (van der Waalsovy interakce atd.). Problémem je ovSem fakt, Ze pro jednu
molekulu lze vygenerovat vice spravnych kodi. SMILES, které dodrzuje urcité
standardy, aby bylo zajiSténo, Ze ze stejného kédu se vygeneruje vidy ta sama struktura
a naopak, se nazyva kanonické.

Zajimavosti je, Ze pravé SMILES byva také vstupnim formatem pro metody QSAR
(Quantitative structure-activity relationship), coZ jsou metody pocitacové simulace,
které odhaduji vlastnosti latek na zakladé jejich strukturni podobnosti (naprf. toxické
vlastnosti, aby se-zabrénite-testtimbylo mozné obejit testy na zviratech atd.)

IUPAC International Chemical Identifier (InChi)

Jednoznacny identifikator chemickych sloucenin, vyvinuty v letech 2000-2004
v ramci projektu instituce [IUPAC (International Union of Pure and Applied Chemistry).
Jde o fetézec znakd, ktery je odvozen ze struktury latky [TUPAC, UC].

MoZnost automatického generovani jednoznacného identifikatoru ze struktury jej
predurcuje k tomu, aby se v pfiStich letech stal zakladnim identifikatorem pro presné
definovani chemické entity. Vyhodou je i jeho vétsi otevienost vzhledem k licen¢nim
podminkam.

2.2.2.2 Informace o slozeni a strukture

Poskytuji riznou mirou jednoznacnosti identifikace (nejvyssi u strukturniho vzorce
a systematického nazvu).
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Sumarni vzorec

Uvadi informace pouze o sloZeni sloucenin. Nékdy je tfeba pri vyhledavani upravit
poradi zapisu jednotlivych prvki. Napf. v rAmci Chemical Abstracts se sumdarni vzorec
zadava v tzv. Hillové poradi: uhlik prvni, vodik druhy, dalsi prvky vcetné deuteria a
tritia v abecednim poradi. Pokud neni pfitomen uhlik, vSechny prvky se uvadi podle
abecedy. PocCet atomii se uvadi ihned za znackou prvku. VétSina systémi nevidi rozdil
mezi velkymi a malymi pismeny [ACS].

Nazev
Celosvétovym trendem je co nejvétsi pribliZeni systematickérnu nazvoslovi podle
TUPAC. Nékteré slouceniny vSak maji i nékolik spravnych nazvi, v databazich je tudiz

nutno zjistit, jakym zptisobem jsou nazvy zazramenény-zaznamenany, i kdyZ mnoho
z nich vyhledava i mezi uloZenymi synonymy.

e Trivialni

Ackoliv jde o nazvy, ktery nenesou informaci ani o sloZeni, ani o struktufe,
trivialni nazvy jsou hojné rozsiteny a to i pro latky, jejichZ systematicky nazev neni
nijak sloZity (nmapf. systematicky ,ethen“ v porovnani s trividlnim ,ethylenem.*
VétSinou je ovSem uZivani nazvu trividlniho opodstatnéno vzhledem k délce
systematického nazvu (pro priklad uvedme slouceninu (1alfa, 4alfa, 4abeta, 5alfa,
8alfa,8abetaj-abeta) - 1, 2, 3, 4, 10,_10- — hexachlor- - 1, 4: : 5, 8- — dimetano- - 1,
4, 4a, 5, 8, 8a_hexahydronaftalen, az na vyjimky vSude uvadénou—vsude pod
nazvem aldrin).

V mnoha pfipadech byly trividlni ndzvy odvozeny od zdroje, ze kterého se
sloucenina ziskava (kyselina mravenci), vlastnosti (modra skalice), jmen objeviteli
(Grignardova Cinidla) atd.

Specidlnim druhem trividlnich ndzvli jsou nazvy obchodni, pod kterymi jsou
slouceniny prodavany. Ty se vytvari vétSinou kviili sloZitosti a délce systematického
nazvu ucinné latky, ale i z marketingovych divodu

* Systematicky
Nazev, ze kterého je moZno odvodit sloZeni i strukturu slouceniny
e Strukturni vzorec

Podava nam uplny prehled o sloZeni i struktufe latky pomoci grafického
znazornéni

2.2.2.3 Fyzikalni

Bod tani

Teplota, pri které latka prechazi z pevné faze do kapalné faze;faze; uvadi se
v kelvinech, stupnich Celsia, pfip. Fahrenheita. Tato informace neni dilezita jen pro
zjisténi samotného faktu, kdy se latka stava kapalnou, ale chemik z ni mizZe usuzovat i
napt. nakolik je latka Cista, Cili bez primési. Bod tani je pomérné citlivy pravé na
Cistotu. Pokud je uvedeno Siroké rozpéti bodl tani, miiZze se jednat o latku kapalné-
krystalickou, ktera by byla v rdmci databaze identifikovana jen obtizné. Je také dileZité,
aby byla teplota uvedena v kontextu slouCeniny, ze které byla latky krystalizovana, p¥ip.
tlaku, pokud je teplota tani méfena pfi jiném neZ atmosférickém.

Bod varu
Teplota, pri které latka prechazi z kapalné faze do plynné. I vtomto pfipadé je
uvedeni tlaku nutnosti.
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Hustota

Intenzivni veli¢ina (nezavisi na velikosti systému) udavajici hmotnost latky na
jednotku objemu, udava se napft. v kg/m3, kg/l. Nutno udat teplotu a tlak, pri kterém je
hustota méfena

Rozpustnost
Schopnost latky rozpoustét se v jiné latce, udava se napr. v kg (rozpusténé latky)/1l
(rozpoustédla), nebo mol/dm3

2.2.2.4 Reakcni
Reakce je mozné klasifikovat mnoha riznymi zpisoby:

* podle typu: oxidace, redukce, adice, eliminace, substituce, polymerizace atd.
* podle ,,zaméru“: reakce, priprava, vyroba, mechanizmus

* mohou byt pojmenovavany bud pomoci reagujicich latek (hydroborace,
lipoperoxidace, esterifikace) nebo pomoci jmen jejich objeviteli (Diels-Alderova
cykloadice, Wittigova reakce, Friedel-Craftsova acylace).

Informace o reakci se casto objevuji v nazvu dokumentu, pripadné v abstraktu.
Nékdy bohuZel pouze v samotném textu, takZe jsou to indexatori reak¢nich databazich,
ktefi primarni dokument podrobné prochazeji a zpristupniuji veSkeré informace o
reakcich.

Reaktant
Latka, ktera do reakce vstupuje.

Produkt
Latka, ktera z reakce vystupuje.

Katalyzator
Latka, ktera méni rychlost nebo vytéZek chemické reakce, aniZz by byla sama

v reakci pfeménovana

Vytézek

MnoZstvi produktu, které lze ziskat z chemické reakce pri dodrZeni urcitého
postupu. Uvadéno napt. v gramech, pfipadné v molech. Relativni vytéZek je pomeér
skutec¢ného a teoretického vytézku a udava se v procentech. Je to pomérné dtlezita
informace pro vybér metody pripravy urcité latky a velkou roli hraje divéryhodnost
zdroje.

2.2.2.,5 Spektralni

Velmi Casto jsou spektralni data omezena na vycet vyznamnych pikt, ackoliv
v obrazovych detailech se skryvd mnoho dtleZitych informaci. NiZe uvedené typy
indexovanych spekter jsou pouze ukazkou téch nejvyznamnéjsich.

IC spektra

Vystup analytické metody infracervené spektrofotometrie, zaloZzené na schopnosti
latek absorbovat elektromagnetické vinéni v rozsahu odpovidajicimu infracervenému
zateni. IC spektrum je pro kaZdou latku specifické, slouzi jako nastroj identifikace latky
a urCeni sloZeni.
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Obr. ¢. 1 Priklad spektra pro methan. Pfevzato z databaze NIST Chemistry Webbook.

UV spektra
Vystup analytické metody ultrafialové spektrometrie. Ta je zaloZend na podobném

principu jako infracervena spektrofotometrie, probiha ovSem pfi menSich vlnovych
délkach odpovidajicich ultrafialovému zareni.

NMR spektra
Vystup spektrometrie nuklearni magnetické rezonance. NMR spektrometrie je

metoda zaloZend na vyskytu jader s nenulovym jadernym spinem (napiiklad “C).
Zkouma rozdéleni energii jaderného spinu v magnetickém poli a prechody mezi
jednotlivymi spinovymi stavy odpovidajicimi energii v oblasti radiovych vin.

Na zdkladé NMR spektroskopie 1ze urcit sloZeni a strukturu molekul zkoumané
latky i jejich mnoZstvi [Wiki2].

MS spektra

Vystup hmotnostni spektrometrie, coZ je opét analyticka metoda pro identifikaci a
strukturni analyzu anorganickych latek. Lze pomoci ni urcit i stopové mnoZstvi latky ve
vzorku.

2.2.2.6 Elektrické
Jmenujme jen pro predstavu napf-.:
Dielektricka konstanta
Nyni oznaCovadna jako relativni permitivita. Relativni permitivita je latkova

konstanta, ktera vyjadfuje, kolikrat se elektricka sila zmenSi v pripadé, Ze télesa s
elektrickym nabojem jsou misto ve vakuu umisténa v latkovém prostredi [Wiki3].

Isoelektricky bod
Hodnota pH roztoku, v némz se amfion nepohybuje v elektrickém poli; to znamena,

Ze jeho volny naboj je zde nulovy [Kodicek, 2007].
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2.2.2.7 Farmakologické

Informace o tcincich 1éciva na lidsky organismus a jejich osud v ném. Jde zejména
o nezadouci ucinky, kontraindikace atd.

2.2.2.8 Toxikologické

V nékterych databazich lze vyhledavat informace o experimentech zkoumajicich
toxické vlastnosti latek. Tyto informace nabyvaji vyznamu zejména pod tlakem
legislativy tykajici se nebezpecnych latek

Efekt

owr

Nejcastéjsi jsou stfedni smrtelné davky (LD50) a stfedni smrtelné koncentrace
(LC50). Je to davka, resp. koncentrace, pri které dojde k dhynu 50% testovanych
(LDLo, resp. LCLo), to je nejniZsi davka (koncentrace), pri které nastane smrt
organizmu. Podobné TDLo a TCLo, to jsou nejnizsi davky (koncentrace), pri kterych se
na organismech projevi toxické ti¢inky.

Zivodisny druh

Testovany organismus byva casto urcen legislativou i jinymi dokumenty (napf.
navody OECD) standardizujicimi postupy pri toxikologickych testech. Pro LD50 a
LC50 se nejcastéji vyuZivaji potkani a mysi. Pro sledovani tcinku na vodni prostredi
pak napf. stievle (Pimephales promelas), pstruh duhovy (Salmo gairdneri), slunecnice
velkoploutva (Lepomis macrochirus), korys hrotnatka velka (Daphnia magna) atd.

Zpusob aplikace

e s

Pro potieby klasifikace nebezpecnosti latky jsou nejZadanéjsi informace o testech
s takovym zplisobem aplikace, ktery se da nejCastéji predpokladat pfi styku Clovéka
s latkou, tj. oralné, inhalacné, podrazdéni na kiZzi a v oku.

2.2.2.9 Bezpecnostni

Existuji specializované databaze bezpecnostnich listi (MSDS — Material Safety
Data Sheets), které poskytuji tento druh informaci. Mnohé z nich jsou dostupné i
zdarma.

Bod samovzniceni atd.

2.3 Vyuzivani chemickych informaci

Pokud jde o profesni skupiny, které vyuZivaji chemické informace, kaZzdého jako
prvni patrné napadne skupina védeckych a vyzkumnych pracovnikt. V duchu pokroku
védy, navazovani na predchozi vyzkumy, snahy o minimalizaci prostfedki na vyzkum
(zejména aby nedochazelo k jeho zbytecnému prekryvani) a vzajemné komunikace
mezi védci se vytvorila sit' odbornych informaci. Pfedstupném této skupiny jsou
vysokoSkolsti studenti, ktefi se jiZ od zacatku studia seznamuji s informacnimi zdroji a
uci se je efektivné vyuzivat.

Ale jsou i dalSi, méné zjevné skupiny uZivateld, ktefi chemické informace ve svém

zameéstnani potrebuji-ke-svépraet-.
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Na praci vyzkumniki navazuji odbornici v podnicich, ktefi zavadéji vyrobu do
provoznich podminek, jeZ se v mnoha ohledech 1isi od podminek laboratornich, proto i
oni jsou hojnymi uZivateli chemickych informaci.

Hotové produkty chemické vyroby se pak velmi casto prevazeji a vzhledem
k hrozbé dopravnich nehod a nasledného rizika poSkozeni zdravi a Zivotniho prostredi
funguje v Evropé systém dohod, které upravuji povinnosti pfi prepravé nebezpecnych
chemickych latek. Dohoda ADR plati pro prepravu po silnici, dohoda RID po Zeleznici,
ICAO/IATA pro prepravu vzduchem a namorni fad je zkracovan jako IMDG).
Zaméstnanci chemickych firem;_- prepravci, ktefi za plnéni povinnosti vyplyvajici
z vySe uvedenych dohod zodpovidaji, proto vyuZivaji urcité typy chemickych
informaci, stejné jako pfepravet;dopravci, jejichZ dopravnimi prostfedky se nebezpecny
naklad vozi.

Béhem vyroby a prepravy, ale i nasledné pfi manipulaci spotrebitele s chemikalii
dochézi k nehodam, pfi kterych zasahuji zachranné slozky — hasici a 1ékafi. Pro obé tyto
skupiny jsou zasadni rychlé informace o vlastnostech latky, ktera ohroZuje okoli, aby
mohly adekvatné reagovat. KaZdou z nich pfi tom zajimaji trochu jind data — hasice
napf. horlavé, vybusné, Ziravé vlastnosti. Lékare udaje o toxicité, zasaditosti, resp.
kyselosti latky, nebezpecnych metabolitech atd. Cast téchto informaci ziskavaji z tzv.
bezpecnostniho listu latky. Ten by se mél udrZovat aktualni, tudiZ zpracovatelé téchto
listh musi vyuzZivat jednak informace o latce vytvorené primo v podniku (bod tani,
hustota...) a jednak informace zvnéjSku (zejména legislativni Upravy — fazeni do skupin
nebezpecnosti, symboly atp.)

Chceme-li pokracovat ve sledovani Zivotniho cyklu produktu, na vyrobu navazuje
prodej a marketing prodeje. Zde se mtizeumohou zdroje chemickych informaci stat
podporou ve smyslu Competitive Intelligence (ziskavani a analyza informaci o firmach
za UcCelem ziskani konkurencni vyhody) a strategického planovani.

Specifickou skupinou uZivateli chemickych informaci (i kdyZ na hrané
s farmakologickymi a 1ékafskymi informacemi) jsou zaméstnanci farmakovigilan¢nich
pracovist farmaceutickych firem. Tém zdkon pfimo nafizuje sledovat odborné
informace, konkrétné nezZadouci ucinky jejich 1éciv. Stavaji se tak velmi castymi
zakazniky informacnich sluzeb typu monitoring tisku a pribézné reSerse (SDI).

S rozmachem chemické vyroby a zejména po nékolika bolestnych zjiSténich o
zavadnosti do té doby hojné vyuZzivanych latek (Skodlivy vliv freoni na ozénovou
vrstvu atmosféry, vysoké bioakumulacni vlastnosti insekticidu DDT, toxické vlastnosti
a perzistence polychlorovanych bifenylG atd.) vyvstala nutnost regulace obchodu
s chemickymi latkami. To znamend, Ze chemickymi informacemi se zabyvaji dnes
(alesponi zprostfedkovang) i zédkonodarci a zejména riizné registracni instituce (v CR
Statni ustav pro kontrolu léCiv, Ministerstvo zdravotnictvi, Ministerstvo Zivotniho
prostredi, v ramci Evropské unie od Cervence 2008 nové Evropska chemicka agentura
se sidlem v Helsinkach).

A v neposledni fadé jsou uzivateli chemickych informaci i sami spotfebitelé. S tim
jak roste zajem vetejnosti o otazky Zivotniho prostfedi, o otazku vyZivy atp., vznikaji
dalsi a dalsi zdroje, které se snazi jejich informacni potfeby naplnit. BohuZel ne vzdy
jde o snahu objektivné informovat, coZz je dano jistou nedtvérou ve vSechno
,chemické,” ktera v souCasné spolecnosti panuje. OvSem zdaleka ne vSechno
,Chemické“ je Spatné a zdravi ohroZujici a rozhodné ne vSechno ,,pfirodni“ je zdravé a
prinosné.

Na prikladech databazi z centra STN International ukazeme, které skupiny uZivatelt
vyuZivaji jaké typy informaci.
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VSeobecné zamérené databaze:

Beilstein Handbook of Organic Chemistry — poskytuje Siroké spektrum
informaci téméf pro vSechny odborné skupiny uzivatelli, ktefi se zabyvaji
organickou chemii.

Gmelin — taktéZ pro vSechny odborné skupiny zaméfené na anorganickou
chemii.

Chemical Abstracts — zakladni informacni zdroj pro vSechny obory chemie,
vyuzivaji ho jak pracovnici vyzkumnych instituci, tak odbornici z praxe a
studenti-.

Chemical Abstracts Reaction Search Service (CASREACT) — faktograficka
databaze sinformacemi o reakcich, uZivatelskd zdkladna bude spiS na
akademické ptdé.

Oborové databaze:

Aluminium Industry Abstracts — zastupce bibliografické databaze urcené pro
vyzkumniky, studenty a odborniky na relativné tzkou oblast zajmu (vSe o
hliniku, zpracovani rudy, pouZiti, vlastnosti, testy, metalurgie atd.), obsahuje
ovSem i obchodni informace, které mohou byt k uZitku i managmentu podniku.

Copper literature (COPPERLIT) — podobna databaze zaméfena na zpracovani
médi a jejich slitin, neuvadi ale obchodni informace, proto bude patrné
kuzitkwvyuzivana jen edberntktimodborniky na chemii.

DECHEMA Thermophysical Property database (DETHERM) -
faktograficka databaze termofyzikalnich dat. Jedna z databazi vyuZitelnych
odborniky v provozech chemickych podniki.

Databaze lékarskych, farmaceutickych a farmakologickych informaci:

Derwent Drug File (DRUGU) - zejména pro farmakovigilan¢ni pracovniky,
farmaceuty a lékare.

Medline - rozSifeny zdroj lékarskych, farmaceutickych, farmakologickych a
toxikologickych informaci, hojné vyuZivan pro potfeby farmakovigilance.

Excerpta Medica (EMBASE) — podrobna indexace ucinnych latek poskytuje
vhodny zdroj pro farmakovigilan¢ni pracovniky a farmaceuty.

Toxikologické databaze:

Aquatic Toxicity Information Retrieval (AQUIRE) — faktograficka databaze
ucinka latek na vodni organismy, zdroj vyuZivany Casto pro potieby registraci
latek, doplnéni tidaji do bezpecnostnich listt.

Hazardous Substance Databank (HSDB) - informace o velké mnoZiné
riznych vlastnosti a aspektd, které se dané latky tykaji, je vhodnym zdrojem pro
studenty i verejnost (jeji verze je zpristupnéna i na internetu).

Registry of Toxic Effects of Chemical Substances (RTECS) — databaze testi
na Skodlivé vlastnosti latek (toxicita, karcinogenita, mutagenita atd.), vyuZiva se
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napt. pro doplnéni bezpecnostnich listli, registrace atd._ (jeji verze je

Zpristupnénd i na internetu).

Patentové databaze:

International Patent Documentation DataBase (INPADOC) - patentové
databaze obecné mohou byt dtlezitym zdrojem jednak pro odborniky
z chemickych provozi, jednak pro management (dlouhodobé planovani vyroby,
akvizicni strategii atp.). Pro tuto druhou skupinu shrnuje Giragosian
[Giragosian, 1978] sedm oblasti, kde se daji patentové informace vyuzit. Jde o
vlastni nevyuZité patenty a reheentutirozhodnuti, co s nimi (napf. prodat jiné
firmé), dale posouzeni, zda vlastni patentovanou technologii prodat v licenci
nebo ji zavést do své vyroby. DalSi oblasti je zmifiovana akvizi¢ni politika (zda
ma kandidatska firma mnoho patentii pred vyprSenim atd.). Velmi dilezitym
nastrojem marketingu je i analyza konkurence na zakladé patentt, kterou oblast
zajmu povazuji za klicovou, v kterych zemich patenty vlastni atp. Patentové
informace slouzi samoziejmé ke sledovani novych trendi a potencialnich mezer
na trhu. Stim souvisi i vyvoj novych produktt, ktery miZe byt evlvaén-
patentevet—analyzetkorigovan podle vysledkid patentové analyzy konkurence.
Autor dale zminuje i oblast zahrani¢niho obchodu a nutnost ovéfit patentovou
situaci v danych zemich jeSté pred zaCatkem expanze.

Derwent World Patents Index — pro zaznamy z této databaze je mozno vyuZit
k vizualizaci a dalSimu zpracovani pomoci nastroje AnaVist (bude pojednano
dale) .

Databaze bezpecnostnich informaci a regulace:

Material Safety Data Sheets (MSDS) — databaze bezpecnostnich listi miize
poskytnout dilezité informace napf. pro vyrobce bezpecnostnich listi ve své
firmé, ale neni vhodnd napr. pro pracovniky zodpovédné za registraci, ani pfilis
pro védecké ucely, ponévadZ neobsahuje odkazy na primarni literaturu a neni
tak moZno urcit spolehlivost zdroje, pripadné ovérit spravnost dat

Regulated Chemicals Listing (CHEMLIST) — poskytuje informace o riznych
seznamech (nebezpecnych, obchodovatelnych...) latek, které jsou uznavany
v jednotlivych zemich, zdroj vhodny pro tviirce bezpecnostnich listd,
registratory i management (podminky prodeje urcité latky se mohou
v jednotlivych zemich dost podstatné liSit)

Katalogy:

Chemical Catalogs Online (CHEMCATS) - databaze informaci o
dadavatelich chemickych latek je pfinosnéa pro obchodni oddéleni podniki, i pro
zasobovatele vyzkumnych pracovist

Merck - katalog jednoho z nejzndméjSich dodavateli chemikalii, obsahuje
informace o vlastnostech latek i o nékterych legislativnich aspektech
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3. ReSersni strategie v oborech chemie

3.1 Vymezeni pojmu reSersni strategie

Termin reSersni strategie lze pojmout v rizné Sitce. Néktefi autori jej chapou jako
soubor ¢innosti zacinajici jiz definovanim informacni potfeby, mnoho autorti naopak
zZuZuje tento pojem pouze na samotnou praci v databazich. V chemii je druhy pristup
spojovan zejména s vyhledavanim v bibliografickych databazich [Barth, 2003].

Pokud jde o Sifeji pojaty pristup, podle Roberta E. Maizella [Maizell, 1998] je
mozno vymezit nékolik zdkladnich bodi reSerSni strategie vedené v oboru chemie. Je
treba:

* ujasnit si informacni potiebu, co presné chci zjistit, pro¢ a pripadné, jak s touto
informaci naloZim

o zjistit, které informace mam jiz k dispozici

» zodpovédét si otazku, kolik asu mam na nalezeni informace, kolik energie jsem
ochoten tomu vénovat

* vyuzit neformalnich komunikacnich kanali a ziskat tak potfebné informace
rychle a jednoduSe

* rozhodnout, zda staci pokryt retrospektivhé pouze nékolik let, zda je nutné
sledovat problém v mezinarodnim méftitku nebo je moZné hledani omezit na néktery
stat, organizaci, pripadné jazyk Ci jestli je moZné provést vyhledavani pouze
v urcitém druhu dokumentti (napr. v patentové literatuie)

e uvédomit si, ktery konkrétni aspekt zvoleného problému mé zajima a které
zdroje se jevi jako nejvhodnéjsi; duleZité je, uvédomit si, zda je miij problém vysoce
specializovany nebo spiSe obecnéjSiho razu a podle toho volit zdroje

o zjistit, jestli jsou zvolené zdroje pristupné a jestli jsem schopny v nich
vyhledavat.

* zkusit prohledat nékteré z nasledujicich zdroji, pokud potiebuji jen stru¢nou
informaci, pred tim, neZ zahajim detailni reSersi

0 encyklopedie (napf. Kirk-Othmer Encyclopedia of Chemical Technology,
Ullmann's Encyclopedia of Industrial Chemistry...)

o prirucky (CRC Handbook of Chemistry and Physics, Lange’s Handbook of
Chemistry, Merck Index...)

0 Beilstein, Gmelin (podle mého nazoru nelze tyto zdroje fadit mezi ty, které
poskytnou stru¢nou informaci)

0 prehledové zdroje (typu ,review®) — napt. Chemical Reviews

0 Chemical Abstracts z poslednich let

o

monografie a odborné staté na dané téma

* rozhodnout se, zda zacnu prohledavat zdroje od nejnovéjsiho, postupné ke
starSim, pokud je to nutné, coz je obvykly postup
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» promyslet dopredu Sifi hesel, které nejvice popisuji moji oblast zajmu

* uvazit vSechny potiZe spojené s vyhledavanim pomoci jinych pfistupi kromé
predmétového (autor, korporace, sumarni vzorec)

* zvazit, zda potfebuji pomoc informacniho specialisty

e zajistit, aby vSechny vysledky vyhledavani byly zaznamenany, setfidény a
uchovany

* byt ostraZity i k informacim, které najdu nahodou a byt pfipraven je vyuZit, i
kdyZ se nebudou zcela tykat tématu, na kterém zrovna pracuji

e umét rozpoznat, kdy mam vSechny informace, které potrebuji, pfipadné, kdy se
navratnost neduplicitnich informaci zmensSuje, to znamend, kdy je vhodné s reSersi
skoncit.

Marcia J. Bates [Bates, 1979] navic rozliSuje kromé reSersni strategie i tzv. reSersni
taktiku. Podle autorky je reSerSni strategie v praktickém uZiti plan pro celou reSersi,
v obecnéjsim smyslu studium teorie, principi a praxe vytvareni i pouzivani
vyhledavacich taktik. ReSerSni taktika je pak jednotlivy krok, kterym se v ramci
reSerSe postupuje. Bates predklada ctyti zakladni skupiny taktik (viz. dale) vyuZitelné
pro on-line i klasické vyhledavani, pro vSechny typy otazek z rGznych obort (ackoliv
byl ¢lanek napsan v roce 1979, v mnoha bodech ziistava tato teorie platna i dnes).

V SirSim pojeti miZzeme nalézt i pojem vyhledavaci metodologie, kterd ma podle
autorky Rosarii Buttimer [Buttimer, 2005] nasledujici casti:

1. srozumitelna formulace otazky

2. identifikace zakladnich konceptti

3. vytvoreni efektivni reSersni strategie

4. vybér vhodného zdroje (zdroji)

5. implementace a revize reSersni strategie

Jako synonymum k vyhledavaci taktice pouZiva Stephen P. Harter [Harter, 1986]
termin heuristika. Patrné vychazi z chapani heuristiky jako zptisobu hledani novych
poznatki, ktery se snazi najit kli¢ k poznani v pozorovanych jevech samotnych, ne
v hypotézach. Zac¢ina hrubym odhadem a postupné se zptesiiuje [Wiki]. I to odpovida
povaze reSerSnich taktik, jeZ malokdy byvaji hned na prvni pokus dokonalé, presné
vyhovujici uzZivatelové potrebé.

ReSersni strategie, i kdyZ v tomto pripadé by se hodilo termin ,,search strategy“
preloZit spiSe jako ,vyhledavaci strategie“, lze v literatufe velmi cCasto najit také
v pomérné odliSném kontextu [napf. Rijsbergen, 1979; Baeza-Yates, 1999]. Zatimco
vySe uvedené charakteristiky se tykaly tvorby strategii smérem od uZivatele k databazi,
druhé pojeti je zaméfeno na strategie, kterymi se poZadavek zpracovava na strané
pocitaCe. Jde napf. o to, jaké algoritmy budou pouZity pfi hodnoceni vhodnosti
indexovaného dokumentu pro dany dotaz.

Jiny autor zabyvajici se chemickymi informacemi, Damon Ridley [Ridley, 2002]
vidi analogii v procesu vyhledavani informaci a laboratornim experimentem:

EXPERIMENT
1. znalost tématu

2. potreba novych znalosti

26



navrh na vyzkum ¢i experiment
provedeni experimentu
zaznamenani a interpretace vysledki
revize a vylepSeni experimentu

provedeni revidovaného experimentu

® N o kW

vysledny vystup experimentu

VYHLEDAVANT{ INFORMACT

znalost pokryti a obsahu databdzi, alternativnich zdrojii a mozZnosti vyhledavani
potieba informaci na dané téma

formulace vychoziho dotazu

provedeni vyhledavani

pozorné zkoumani vysledkii

revize dotazu na zakladé prozkoumanych vysledki

objeveni novych vyhledavacich moZnosti

S B T e

konecna sada odpovédi

3.2 Specifika reSersnich strategii v oblasti chemie

V chemii, patrné vice nez v jakémkoliv jiném oboru, jsou na vysoké urovni
moznosti vyhledavani faktografickych informaci. Je to dano stale nartistajicim poctem
noveé syntetizovanych latek a potfebou se v nich orientovat, proto jiZ na konci 19. stol.
vznikala rozsahla dila, kterd se soustfedila na vycet znamych latek a jejich vlastnosti.
MiiZeme tedy Tici, Ze mezi specifika vyhledavani chemickych informaci patii pravé
orientace na faktografické informace.

Dalsi odliSnost plyne ze samé podstaty chemie a to je potfeba vyhledavat latky a
slouceniny (chem. latka je obecné oznaceni, dile je délime na smési, které lze jen
obtiZné jednoznaCné vyjadrit napf. vzorcem a tzv. chemicka individua, Cili slouceniny
nebo prvky), které tvori naprostou vétSinu objekti zpracovavanych do databézi a jsou
jednoznacné urceny pouze svym chemickym nazvem, identifikatorem nebo strukturnim
vzorcem.

Co se tyCe chemického nazveslovi, o standardizaci se snazi [UPAC (International
Union of Pure and Applied Chemistry), nicméné stale je v mnoha pfipadech moZné
pojmenovat slouceninu nékolika rGznymi zptsoby, aniZz by byly poruSeny zasady
nomenklatury. O nespravnych, ale pevné vZzitych a dosud pouZivanych nazvech ani
nemluvé. Vedle nejednotnosti je dal§im problémem chemickych nazvi jako selekcnich
udaju jejich délka. Nezridka jsou vyhledavany slouceniny, jejichZz néazev, proto aby
napi. presné vystihl pocet, polohu a orientaci substituentti, obsahuje desitky a desitky
znakd, které se zdlouhavé opisuji a snadno se vyskytne chyba.

Pro tento typ vyhledavani jsou uzZivatelim k dispozici obvykle pfimo v databazovém
rozhrani tzv. strukturni editory. V nich se pomoci jednoduché palety nastrojti nakresli
poZadovana struktura a vloZi se do dotazu, obvykle v kombinaci s dalSimi hledanymi
udaji, zadanymi tentokrat v textové podobé. Mocnym nastrojem se strukturni
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vyhledavani stava v pripadé, Ze si uZivatel neni tplné jist, jak presné ma poZadovana
sloucenina vypadat, pfipadné mu na presné strukture nezaleZi.

Priklad z praxe uvadi Judith Currano [Currano, 1999]. Védecky tym chce
syntetizovat latku A, kterd ovSem jeSté nikde v literatufe nebyla popsana. Védi, Ze uz
kdosi pripravil podobnou latku B a informace o ni by jim byly k uZitku, daji tedy
vyhledat strukturu C, aby nalezli nejen latku B, ale i ostatni ji podobné. PouZiji nastroj,
ktery je analogii funkce rozsifeni (tzv. wildcards) v dotazovacim jazyku pro textové
vyhledavani (znaCeny rtzné, nejcastéji hvézdickou) a specifikuji mista, kde miize byt
navazan jakykoliv substituent (pomoci pismene R s vazbou na dusik a kyslik).

@] o (@]
5 S~ / R
Obr. ¢.2 0] 0] o) Vzorce
@) O O
N N N
H Z: N
R
A B C

poZzadovanych struktur (pfevzato z: [Currano, 1999])

Strategie hledani urcité slouceniny by se tedy dala zobecnit nasledujicim zpisobem:
pokud hleddme informace o slouceniné znamé struktury, jejiz nazev je dlouhy nebo
pouzivany v ruznych formach, vyuzijeme strukturni hledéani (v pripadé, Ze je tento typ
dotazu finanCné nepfijatelny, pouZijeme nahradni feSeni — podrobnéji viz. kapitola
4.3.1). Pokud je nazev slouceniny jednoznacny, unosné délky, bude rychlejsi zadat jej
do pole Nazev. JestliZze chceme vyhledat jakkoliv strukturné pribuzné latky, je Casto
jedinou moZnosti strukturni vyhledavani. A konecné, pokud zvoleny zdroj nabizi jako
selek¢ni pole napft. registracni ¢islo CAS, stoji za to si jej vyhledat. Pokud tak uZivatel
ucini napf. v prostfedi volného internetu (daji se takto uSetfit penize za vstup do
databaze CAS Registry), je vhodné si tuto informaci ovéfit na vice mistech.
slouceniny, jimZz bylo registracni Cislo pridéleno. Vyhodou je wvyuZiti cisla pfi
vyhledavani ve vice zdrojich, protoZe v soucasné dobé nabizi GAS—Cislo_CAS jako
selekéni pole drtivd vétSina vSech chemickych informacnich zdroji (tzn. nejen
komercnich databazi), pokud jejich vyuZiti nebrani licencni politika CAS.

3.3 Uzivané vyhledavaci strategie

3.3.1 Strategie pro vyhledavani faktografickych informaci

Identifikace pozadované latky (obvykle mozZna vSemi vySe naznacenymi zptsoby) je
vstupem do databazi jak faktografickych, tak bibliografickych (Casto vzajemné
propojenych odkazy, -napr. CA PLUS a CAS Registry).

Pokud jde o vyhledavani faktografickych informaci, jednodusSim pfipadem je
hledani vlastnosti urcité latky. Jedinou starosti je potom spravné latku v databazi
identifikovat pomoci vySe zminénych metod, protoZe vSechny dostupné informace o
vyhledané latce se obvykle lehce lokalizuji pomoci odkazi vedoucich pfimo z hlavni
stranky vybrané latky.

Vétsi naroky na orientaci ve vyhledavacim prostfedi klade opacny pripad. Pokud
chceme vyhledat latku/latky, které vykazuji urcité hodnoty jednotlivych welicin,
vlastnosti ve vztahu k Zivotnimu prostiedi, biologickych ucink atd. Obvykle se
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vyuZzivaji kombinace jednotlivych poli podle nabidky konkrétni databaze. Je tfeba
védét, co presné miiZzeme od toho kterého selek¢niho pole ocekavat a v jaké formé se
poZadovana data zadavaji. Zajimavosti je, Ze v zadanich komercnich reSersi se tento typ

dotazu prakticky nevyskytuje"—Pekud—je—ntkdo—vyuiiva—bude—to—spise—otazka—

akademiekéhonevyskytuje,> plijde o dotazy sméfované spiSe na databdze v

akademickém prostiedi.

DalSim specifikem vyhledavani chemickych informaci, je moznost hledat chemické
reakce. Ukladani chemickych reakci v databdzich ma kratSi historii nez ukladani
samotnych struktur. Je to dano vétSi narocnosti na nasledné vyhledani, protoZe k hledani
napf. textovych informaci sta¢i identifikovat urcity Fetézec nebo podretézec. Pri
vyhledavani sloucenin podle strukturniho vzorce je postup podobny, ale k efektivnimu
vyhledani podobnych reakci nestaci jen srovnat struktury reaktantti a produktti. Chemici
za podobné reakce povaZzuji i ty, kterych se tucastni Casto velmi rozdilné substraty
[Behnke, 1990].

\ Databaze se 1iSi hloubkou indexace reakci-z-priméraititeratury a tudiZ dostupnosti
selek¢nich poli tykajicich se reakci. Barth [Barth, 1990] klade nasledujici poZadavky na
vyhledavani reakcénich informaci (vybér):

* vyhledani ucastniki reakce

» klasifikace latky jako vychoziho materidlu, rozpoustédla, katalyzatoru,
vedlejsiho produktu nebo meziproduktu

* vyhledani reak¢nich podminek a vytezku

» vyhledani ptipravy nebo chemického chovani tfid sloucenin
* vyhledani jednofazovych nebo vicefazovych reakci

* vyhledani uspéSnych nebo netuspésnych

* hledani podle reakcnich center

* ochrana (maskovani) funkcni skupiny v reakci

* vyhledani podobnych struktur nebo reakci

Barth ve své praci, ktera srovnavda mimo jiné reakcni databaze Beilstein a
CASREACT, nepovazuje jejich reak¢ni vyhledavani za dostatecné. Nutno podotknout,
Ze se za poslednich 18 let vyvoj rozhodné nezastavil, a tak vétSina Barthovych
poZadavku byla naplnéna.

3.3.2 Strategie pro vyhledavani bibliografickych informaci

Da se Tici, Ze vétSina bibliografickych reSersi je spojena s konkrétni latkou nebo
skupinou latek, je tedy opét nutné néjakym zpiisobem latku identifikovat. Nékteré
databaze (Chemical Abstracts, Embase atd.) nabizi pomérné podrobnou indexaci, kde
jsou k abstraktiim pfifazeny nazvy latek (popf. registracni ¢isla) spolu s rolemi, v jakych

\ v textuetarks  vystupuji. Pokud je tfeba vyhledat prace o vedlejSich tucincich
nitroglycerinu, ¢lanky o syntéze téZe latky nas patrné viibec nebudou zajimat. V tomto
pripadé ale staci zadat roli (napt. adverse effects) a tyto prace se efektivné vyfiltruji.

3 BOCEK, Bohumil : Eervenec 2008 (Praha, osobni rozhovor).
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Pokud jde o obecné strategie vyuzivané pri bibliografickych reSersich, mnoho
autorti cituje Stephena P. Hartera [Harter, 1986], ktery popsal riizné typy strategii.

~evs

* strategie rostouci perly (citation pearl growing)

* metoda nejkonkrétnéjsiho terminu (most specific concept first)
e strucné hledani (briefsearch)

» technika stavebnich kamenti (building blocks).

Strategie rostouci perly spociva ve vyhledani stéZejniho dokumentu a jeho
analyze. Z ni by mély vzejit dalsi klicova slova, kterymi reSerSér upravuje sviij dotaz
tak, aby dosahl idealniho vysledku. Tato metoda je pomérné Casové naro€na, ale vhodna
pro reSerséry, ktefi se zatim priliS neorientuji v terminologii pouZivané autory z daného
oboru.

Metoda nejkonkrétnéjsiho terminu je zaloZena, jak nazev napovidd, na
specifickém terminu, ktery vykazuje nejmensi pocCet nalezenych zaznamid. AZ
v nasledujicich krocich je dotaz rozsitovan, pripadné zuZovan podle potieby. Pokud se
termin zvoli vhodné, jsou nasledné kroky rychlé a efektivni. Je ovSem tfeba dobfe znat
vybranou oblast hledani.

Strategie strucného hledani spociva v prostém zadani terminti predstavujici
jednotlivé koncepty dotazu, obvykle spojené booleovskymi operatory. Teprve
pridavanim synonym se zméni na strategii stavebnich kament.

Technika stavebnich kamenti je postavena na identifikaci konceptti (podle Hartera
tzv. fazet) v ramci dotazu a jejich vyhledani nejprve zvlast pomoci operatoru OR. Poté
se vSechny koncepty spoji dohromady pomoci operatoru AND nebo AND NOT a pocet
vysledkli se tak omezi na prijatelné mnozstvi. Néktefi autori [Walker, 1999] tuto
techniku prirovnavaji k détské stavebnici. Postupné pridavam stavebni bloky — terminy,
které predstavuji jednotlivé koncepty dotazu. Zarovenl se daji dobfe revidovat a
v pripadé potfeby nahradit. Podle Walkerové a Janese je toto nejuZivanéjSi reSerSni
technika.

Vlastni tfidéni reSersnich taktik nabizi vySe zminéna Marcia J. Bates [Bates, 1979]. :

1. Monitorovaci taktiky — jak udrZet vyhledavani na spravné a efektivni cesté

a) KONTROLOVAT (check) — zda v soucasné chvili vyhledavané téma jeSté
stale souvisi s ptivodnim dotazem

b) SABLONA (pattern) — castd zkuSenost surcitym typem dotazu vede
k vytvotreni jakéhosi zvyku, je tfeba davat pozor na tyto stereotypy a
kontrolovat, zda odpovidaji potfebam

c¢) OPRAVIT (correct) — taktika spiSe pro delegovana vyhledavani, jde o to,
aby byl uzivateliiv dotaz peclivé zaznamenan, a to i gramaticky, zvlasté u
slozitych odbornych termind si reSerSér miize vyhledavané téma nevédomky
,,prizptsobit®.

d) ZAZNAMENAT (record) — zaznamenani postupu je nutné pro orientaci
v celé reSerSi, aby nebyla opominuta napf. jedna vétev tématu, po které se
reSerSér chtél vydat, ale cestou se ztratil. V dneSni dobé jsou ndapomocny
funkce Historie atp., které automaticky zaznamenavaji jednotlivé kroky
reSerse.
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2.

Taktiky orientace v systému (file structure tactics) — zplisoby jak najit

cestu mezi rozlicnymi organizovanymi soubory dokumenti - informaci
(rozuméno pod pojmem ,,file“)

a)

b)

f)

g

BIBBLE — nazev této taktiky pochazi od zkratky slova bibliografie — bibl.
Autorka tim mini nutnost ovérit pred zapocetim vlastni prace, zda néjaka
podobna bibliografie jiZ nebyla vytvorena nékym jinym

VYBRAT (select) — ovéfena taktika rozloZeni sloZitého problému na
podproblémy, které jsou pak feSeny kazdy zvlast, pricemz na konci je z nich
syntetizovano reSeni komplexniho problému

OREZAT (cut) — taktika dotazu, kterym se ,odfizne“ co nejvétsi Cast
potencialnich odpovédi (napt. hledame-li dokument se dvéma autory, jako
vstupni dotaz vybereme méné obvyklé jméno atd.)

ROZSIRIT ZABER (stretch) — jde o pouZiti zdroje k jinym ticelim, neZ ke
kterym se obvykle vyuZiva (napt. vyhledani adresy z patentové databaze).

LESENI (scaffold) — taktika, kdy je vyhleddvdno téma vzhledem
k poZadavku nezajimavé, ale bez kterého by se ptivodni pozadavek nevyresil
(napf. po neuspésném hledani informaci o néjakém malo znamém
chemikovi, pfistoupi reSersér k vyhledavani v biografiich jeho soucasniki —
znaméjSich védcii a bude doufat, Ze se nékde objevi zminka i o jeho
predmétu zdjmu). Nazev taktiky pochazi od vyuzZiti leSeni pfi stavbach —
samo o sobé je zbytecné, ale bez néj se dim nepostavi.

3. Taktika vyhledavaci formulace (search formulation tactics) — jak vytvofit,
piipadné upravit vhodnou formulaci dotazu

a)

b)

h)

SPECIFIKOVAT (specify) — taktika vyhledavéani tak konkrétnich termindg,
jak to potfebna informace vyZaduje. Podle autorky téméf vSechny
klasifikacni systémy vyZaduji, aby konkrétnost pfifazovanych termind
odpovidala konkrétnosti obsahu.

VYCERPAT TEMA (exhaust) — zafadit do dotazu co nejvétsi pocet
jednotlivych elementl (konceptli) z poZadavku (napf. pozadavek ,,likvidace
nervoveé paralytickych plyni s obsahem siry pomoci mokré oxidace obsahuje
Ctyfi elementy).

REDUKOVAT (reduce) — opak predchozi taktiky, zaradit co nejméné
elementi z pozadavku. Obé tyto taktiky tzce souvisi s pojmy presnost a
uplnost. Zatimco snahou o vyCerpani tématu se zvySuje presnost, redukci se
zvySi uplnost. V prvnim pripadé tedy reSerSér patrné dosahne toho, Ze
nalezne nékolik vysoce relevantnich dokumentti, nicméné rozhodné nemtize
Fict, Ze mezi nenalezenymi dokumenty jiZ neni Zadny relevantni. Naproti
tomu v druhém pripadé sice bude moci s vétsi jistotou prohlasit, Ze ma
vétSinu dilezitych dokumentd, ale najit ten opravdu relevantni mu da velkou
praci vzhledem k velkému mnozZstvi vysledki. Obé tyto taktiky jsou
pouzitelné, zaleZi ovSem na povaze dotazu

DalSimi taktikami z této sekce je pridavani nebo naopak ubirani synonym
(tzn. pouZiti OR) a uZiti AND NOT, u kterého autorka varuje pfed moZnou

ztratou relevantnich informaci v dokumentech, které navic obsahuji
nezadouci termin.
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4. Taktika terminti (term tactics)— jak vybrat, pripadné zrevidovat zadavané
terminy v ramci formulace dotazu

Zahrnuje taktiky vybéru terminti z tezauru, pouZziti slova opac¢ného vyznamu,
obmény predpon, pfipon, koncovek a pravopisu (dnes lehce oSetfitelné pomoci tzv.
,wild cards“ A dale napt. taktiku STOPA (trace), ktera odpovida vySe zminéné strategii
rostouci perly.
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4. Pristup k chemickym informacim

4.1.1 Soucasné formy zpfFistupnéni chemickych informaci

4.1.1.1 Zdarma dostupné databaze
V drtivé vétSin€ jde o databaze pristupné pres webové rozhrani. jsexpristaphé-pres

webevérezhrant—Motivace vzniku jsou rizné. Casto jde o snahu informovat vefejnost o
vlastnostech a acincich nebezpec¢nych latek na ¢lovéka a Zivotni prostfedi. Neplacené a

zarovenl velmi uZiteCné databaze vznikaji ruku v ruce s chemickou legislativou, na
univerzitdch potom vznikaji napf. databidze pro podporu vvuky dostupné i Siroké
verejnosti.

Pokud jde o obsah, také se velmi riizni, nékde dostaneme jen strucnou informaci o,
identifikaci latky (nézev, vzorce, identifikacni ¢isla, molarni hmotnost), nékde i
podrobnéjsi zpravu o vlastnostech. Typické pro tento druh databazi je provazanost
odkazy na dalSi zdroje. Stejné jako u ostatnich internetovych zdroju je potfeba nejprve
posoudit, zda je vérohodnost zdroje dostatecnd pro naplnéni uzivatelovy informacni
potreby.

Uvedme zde jednoduché rozdéleni podle skupin producentli s nékolika malo
priklady:

* statni organy a instituce

0 US. National Library of Medicine — databaze PubChem

0] U.S. Environmental Protection Agency - databaze toxikologickych
informaci ECETOX

o] Ministerstvo Zivotniho prostfedi CR — Integrovany registr zne¢istovani

o] Evropska chemicka kanceldt — Evropsky informacni systém chemickych
latek (ESIS)

* univerzity

o] Oxfordska univerzita - databaze bezpecnostnich listi

o] Vysoka sSkola chemicko-technologicka v Praze — databaze

termodynamickych vlastnosti CDATA
* prodejci chemikalii
0 Sigma-Aldrich, Fisher Scientific aj. — databaze bezpecnostnich listti

* jednotlivci

0 Mark Winter — vlastnosti prvki periodické tabulky (WebElements)
0] RNDR. Pavel Piska¢, Vilém Cermék - Ekotoxikologicka databéze-
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4.1.1.2 Placené databaze
Z hlediska zpfistupnéni miizeme tyto databaze rozdélit na:

e samostatné fungujici databaze — jde vétSinou o jednu samostatnou bazi dat
zaméfenou na urcity druh informaci, kterd ma své vlastni vyhledavaci rozhrani a
licenc¢ni politiku, napt-.:

o] Royal Society of Chemistry — bibliografickd databdze Analytical
Abstracts
0] Medistyl, s r.o. — databaze nebezpecnych latek Medis-Alarm

e béze dat pristupné v ramci databazového centra — databazi nezpristupiiuje
vvlucné producent, ale jiny subjekt, ktery disponuje Sirokou nabidkou databazi, ma
vlastni vyhledavaci rozhrani (obvykle nékolik typi), jez funguje nad vSemi
zpristupiovanymi bazemi a také si sam fidi cenovou nabidku.

o STN International
o] Thomson - Dialog

U nékterych databazi funguji tyto dva pfistupy zaroveini. Divodem je obvykle snaha
vyjit vstfic vSem skupindm zdkaznikd a sluzby jim takzvané uSit na miru. Na
nasledujicim obrazku je vidét, jaké jsou zakladni moZnosti pristupu k databazi Chemical
Abstracts Americké chemické spolecnosti.

American Chemical Society

\\k e

DIALOG

- ey

CAonCD || SeFnder =N Zasy, DialogWeb,
Pvscanar STN Express DialagLink
ZAKAZNIK FARAZNIK ZAKAZNIK

Obr. ¢. 3 Nabidka pFistupti k databazi Chemical Abstracts (od producenta a prostfednictvim
databazového centra)
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4.1.2 Vyhledavaci prostredi

At uZ jde o databaze placené nebo neplacené, existuje Siroké spektrum rozhrani,
prostfednictvim kterych lze vyhledavat. Je to velmi dilezitd soucést celého systému a
ohlédneme-li se do minulosti, byl to zejména rozvoj grafického prostredi (GUI), ktery
zpristupnil vyhledavani v databazich Siroké vefejnosti. Pfinos byl a je nesporny,
zejména pro neprofesionadlniho reSerSéra. Napf. Shneiderman [Shneiderman, 1998]
uvadi tyto vyhody:

* kontrola nad systémem

* snadnost s jakou se uZivatel systém nauci ovladat
* zabava

* povzbuzeni k objevovani vSech vlastnosti systému

Je ovSem nutné, aby graficka prostiedi byla feSena v souladu se zasadami interakce
Clovék - pocita¢ (dnes uZ samostatnou veédou nazyvajici se ,human — computer
interaction — HCI). Tedy spravné vyreSit otazku uZiti barev, rozmisténi jednotlivych
ovladacich prvka atd. To vSe prispiva i k tomu, jak rychle se uZivatel nauci systém
ovladat a efektivné vést své vyhledavani.

Podle zptisobu pristupu k databazim mtizeme prostiedi délit nasledovné:sa:

» tenky klient - neni potfeba instalovat Zadny specialni program, tento zpiisob je
typicky pro zdarma dostupné databaze na internetu

0 aplikace vramci webového prohlizece — napf. PubChem [9], NIST
Chemistry Webbook [9]

e tlusty klient — vyZaduje instalaci zvlastniho softwaru, obvyklé pro placené
databaze

0 komunikacni software — napr. STN Express, ktery umoZiiuje nejen zadavat
dotazy, ale svoji strategii si nejdfive pfipravit, to znamena napf. strukturu
hledané slouceniny nakreslit v offline reZimu a nasledné vloZit do dotazu, ¢imz
se vyrazné Setii finanCni prostfedky; poté lze vysledky dale zpracovat,
analyzovat atd. (viz.*/iz dale kapitolu 4.3.2.1)

0 klientsky software s lokalnim pristupem — napi. Ultranet pro jednoduchou
praci s virtualnimi CD ROM, Crossfire Commander pro databaze Beilstein a
Gmelin

Podle zptisobii zadavani dotazii Ize databazova rozhrani rozdélit na:

e systétmy vyuZivajici dotazovaci jazyky — typické pro databazova centra,
jmenujme napf. jazyk Messenger pro vyhledavani v databazich centra STN
International, je nutné jej dokonale zvladnout, uZivatel neni nijak veden, celou
reSersi fidi sam zadavanymi prikazy typu s (oxaliplatin# (w) cancer) and 2005/py
and english/la (najdi poZadované terminy kdekoliv v zaznamu, priCemZ primarni
dokument ma byt vydan v roce 2005 v anglickém jazyce); d all 2-3 (zobraz cely
obsah vyhledaného zaznamu €. 2 a 3)

* systémy vyuZivajici vyhledavaci pole (izv. .menu driven®).; nékdy sdruZené do
formulai, pokud zaznamy v databdzi obsahuji rozvinutéjsi strukturu selekénich

udaji._UZivané zejména v databazich instalovanych—Fypieké—spiSe—pre—databaze-
instalovane lokalné a databazichdatabaze vefejné pristupnych.piistupraé: Jsou
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uZivatelsky privétivéjsi, predpokladaji niZSirtizret miru znalosti o struktufe
zaznami, pouZzitych heslech vécného popisu atd. Typické je pro né to, ze mnoho

krokii ve vyhleddvacim procesu se provede automaticky bez zisahu uzivatele.

* Napf. SciFinder nabizi komfort v podobé zadani dotazu v pfirozeném jazyce.
Nasledujici operace, jak je popsal Williams [Williams, 1995], jsou provedeny jeSté
pred samotnym vyhledanim:

o] odstranéni gramatickych jevi
o] rozdéleni dotazu na jednotlivé pojmy odstranénim predloZek a stop slov
o] kontrola vnitfniho slovniku, zda neexistuji synonyma, jiné pravopisné

formy ¢i zkratky

o] kontrola databaze CAS Registry, jestli neobsahuje zadany nazev
slouceniny a pokud ano, pridani jejiho registracniho cisla do dotazu

0] osekani zbylych termind (tj. nahrazeni nékterych pismen rozsifujicimi
znaky, aby bylo dosaZeno vyhledani riznych tvart téhoZz slova).

Smeér, kterym se moderni systémy vydavaji, je vyhledavani ve vice bazich najednou
(v prostfedi sluZeb databazovych center pro profesiondly je to jiZ dlouho znamy
,multifile searching“). Je aplikovan napf. v klientu Crossfire Commander (Elsevier
MDL) pro spolené prohledavani databazi Beilstein a Gmelin (pokud je hledani
omezeno na spolecna selekcni pole) nebo v programu SciFinder Scholar (Americka
chemicka spolecnost), kde je moZno si vybrat z celkem 6 bazi dat (CAPLUS, CAS
Registry, CASREACT, CHEMCATS, CHEMLIST a Medline).-ate-}

A pokud nelze vyhledavat najednou, tak alespoii postupné, vramci jediného
rozhrani. Takovy systém predstavila v roce 2002 spolecnost Elsevier MDL pod nazvem
Discovery Gate, kde velmi uZivatelsky privétivou formou umoZiiuje prohledavat 18
bazi dat zamérenych na chemii, zejména na data o reakcich. Vzhledem k tomu, Ze se
nékteré databaze (napt. Beilstein a Gmelin v ramci Crossfire Commander a Discovery
Gate) v nabidce rtznych vyhledavacich rozhranich opakuji, je tfeba sledovat, kde se
zrovna nachazime, abychom si byli jisti uplnosti reSerSe, nebo si spravné zdivodnili
piipadny nulovy pocet vysledki, pokud hleddme v nevhodném zdroji.

Vyhodou soucasného stupné rozvoje techniky a telekomunikaci je mozZnost vybéru,
jaky zptsob pfistupu k chemickym informacim bude pro konkrétniho uZivatele
nejvyhodnéjsi. Musi se rozhodnout jednak z hlediska poZadavkii na presnost a
spolehlivost informaci (zda volit volné dostupné nebo placené baze), z hlediska objemu
vyuziti (zda volit formu predplatného nebo platby typu pay-as-you-go, piipadné si
nechat dodat reSersi od zprostfedkovatele — informacniho brokera). A v neposledni radé
je zahodno vybirat i z hlediska vlastnich schopnosti coby reSerséra (jestli si zvolit tzv.
menu-driven vyhledavaci rozhrani nebo formu pfikazové radky), technickych moZnosti
(pripojeni na Internet versus databdze na CD-ROM) atd. MoZnosti je mnoho a jak trefné
poznamenava Wolfgang T. Donner: presné ta sama informace mitiZze byt uvedena
v knize, na CD-ROM i on-line databazi, pfiCemZ pokazdé jinak u¢tovana — znamena to,
Ze platime za lahev, ne za vino? [Donner, 1996] V podstaté je to tak a zlistdva na
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uZivateli (nebo jeho zprostfedkovateli), zda ze v nabidce zorientuje a podafi se mu
sehnat dobré vino ve zbytecné nepredrazené lahvi.

4.2 Vliv typu pfFistupu na resersni strategie

Jak je zfejmé z vySe uvedenych kapitol, zptisobi jak pristupovat k chemickym
informacim je celd fada, navzajem se navic kombinuji a bylo by velmi zjednodusSujici
predpokladat, Ze nijak neovlivni pouZivané reSersni strategie.

Historicky reSersni strategie vyznamné ovliviioval soudoby stav vypocetni techniky.
Zatimco diive mohl uZivatel sam nebo prostfednictvim specialisty nahliZet do tiSténych
katalogli a bezprostfedné reagovat na obsah téchto informacnich fondi zpresnovanim
dotazu, s pocatkem dialogovych informacnich systéma (60. - 70. léta) byl uZivatel
donucen pracovat davkové, tzn. Ze stejné jako data i dotaz musel byt nejprve uloZen na
nosici a pocitac jej potom porovnaval s obsahem v pamétech. AZ na zakladé vysledku
vypsaného tiskdarnou pocitate, mohl byt dotaz upFesnén. Rozvoj vypocetni a
telekominukacni techniky ssebou prinesl tzv. on-line dialogové sluzby, které
predstavuji navrat k prirozenému pristupu ¢lovéka k informacnim zdrojim — je mozno
aktivné zasahovat do procesu vyhledavani a na rozdil od tiSténych publikaci, jeSté navic
vyhledavat podle rtiznych hledisek a ta navzajem kombinovat [Vlasak, 1999].

Dal3i historicky zasadni zménou byl v 80. letech pocatek zpristupfiovani databazi
na CD-ROM. Platebni systém pay-as-you-go, kdy se cena reSerSe odviji od realné
provedenych operaci (nejedna se o predplatné), se v tomto pripadé neuplatiiuje, databazi
na CD-ROM je mozZno prohledavat off-line na svém osobnim pocitai a reSersni
strategie se orientuji spiSe na uplnost, nez na presnost [Papik, 2006]. Jde o to, Ze za tu
samou cenu je mozno databazi prohledavat pomoci vice konceptd, z riznych hledisek a
neni problém zobrazit si velké mnozZstvi zaznami, nehledé na nulova omezeni v Case
straveném reSerSi. Tento aspekt samoziejmé sdili nyni databdze zdarma dostupné na
webu a databaze vyuZivané napi. studenty a védeckymi pracovniky v institucich
sdruZenych v konsorciich.

S rozvojem internetu a webu se rozSifuje tzv. browsing — intuitivni prohliZeni.
Vyhodou je ziskani kontextu, prehled o souvislostech, nevyhodou naopak moZzZné
psychické prehlceni z nadmiry podnétti [Papik, 2006]. Tento typ vyhledavani vyuzZivaji
zejména faktografické databaze, kde obvykle staci identifikovat latku a k jejim
vlastnostem se uz uZivatel dostane intuitivné pomoci hypertextovych odkazii. Jak bylo
naznaceno, neni nékdy snadné udrZet si prehled o tom, co uz prohledano bylo a co jesté
ne, vyhledavani se Casto rozdéluje, od zakladniho tématu se odbocuje a vysledkem
miiZe byt mozna pertinentni odpovéd,, ale na tplné jiny dotaz.

Pokud budeme chtit porovnavat rozdily v reSerSnich strategiich v soucasnosti,
nejzretelnéji je uvidime na systémech placenych systémem pay-as-you-go (pojmenujme
je pro jednoduchost ,komercni“) ve srovnani s databazemi hrazenymi formou
predplatného ¢i dostupnymi zdarma (nazvéme je ,,akademické®).

Pri vyhledavani v komercnich bazich dat se reSerSér fidi jednoduchym pravidlem
ziskat co nejvice relevantnich informaci za co nejméné penéz. Aby toho dosahl, musi
brat pfi sestavovani své strategie v potaz cenovou politiku stanovenou pro jednotlivé
databaze a vyuzit ji ve sviij prospéch. Nékdy postupuje i sloZitéji, neZ by postupoval
v databazich akademickych, pravé proto, aby minimalizoval naklady. Oproti tomu pfi
vyhledavani v akademickych databazich tento problém odpada a ma to i psychologicky
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efekt, kdy se uZivatel nemusi bét, Ze utrati zbytené moc penéz. ReSersSni strategii si
také nemusi tak peclivé pripravovat dopfedu a béhem vyhledavani mizZe své zadani
mnohokrat upravovat

Dalsi rozdily v reSerSnich strategii netkvi ani tak ve zptisobu placeni jako v typu
vyhledavaciho prostredi, které je s databazi asociovano. Jak uZ bylo zminéno,
s komercnimi databazemi je spojovano (ne vyluc¢né) prostredi vyuZivajici dotazovaci
jazyk, naopak akademické databaze vyuZivaji hojné prostredi s vyhledavani pomoci poli
a formular (,,menu-driven). V téchto systémech lze pracovat Casto jen s omezenym
mnozstvim selekcnich poli a obvykle je k dispozici pouze zakladni hledani pomoci
operatorti, nékdy i tfidéni a fazeni zdznamt podle zvolenych kritérii, ¢imz nabidka
oproti komercnim databazim konci. Komerc¢ni databaze pouZivajici dotazovaci jazyk
jdou v tomto déale a menSi uZivatelskou privétivost vyvazuji Sirsi nabidkou selek¢énich
poli a vétsi variabilitou néstroji. Na prikladu 7.1.1 z kapitoly 7.1.1 bude vidét, Ze
v databézi Beilstein v ramci prostfedi CrossFire nebylo mozno zizit mnoZzinu vysledkt
jen na ty polymery, které obsahuji pouze dva zadané monomery, coZ se pfi vyhledavani
v STN podafilo pravé zvlastnim piikazem (SELECT —,vybrat“ napf. vSechna
registracni Cisla a dale s nimi pracovat).

Urcity dopad na reSersni strategii ma i mozZnost prohledavat vice databazi najednou,
pokud vyuZivame sluzeb databazového centra. Je tfeba se ale nejdfiv ujistit, zda
vSechny vybrané databaze podporuji selekcni pole, které chce reSersér vyuzit. Poté je
mozno provést ucinnou deduplikaci zdznamt, coz je v akademickych databazich
problematické.

4.3 Vyhledavani informaci v databazovych centrech

4.3.1 Aspekty reserSnich strategii *

Jak jiZz bylo naznaceno, v komercnich databazich placenych systémem pay-as-you-
go se reSerSni strategie musi prizpasobit jejich cenové politice. Uvedme zde

~ev s

Pocet vyhleddvanych termint

Pokud jej reSerSér odhadne dopfedu spravné, mutze vyuzit spravny typ uctovani
vybrané databaze, a tak uSetfit. Napf. v STN International lze vstoupit do databaze
Chemical Abstracts ve dvou variantach. Jednou variantou je databaze ,,ZCA“, kde se
plati za vyhledavany termin 2,08 € a nic za Cas v databazi straveny, druhou variantou je
baze ,,HCA“, kde je to naopak, to znamend, Ze se vyplati v ni vyhledavat, pokud ma
reSerSér pred sebou komplikovany dotaz se spoustou klicovych slov, které jsou potom
zadarmo (ovSem Cas je ti¢tovan ¢astkou 207 € za hodinu®).

Cena selekcniho pole

Je dobré zjistit, zda nejsou néktera pole vramci databaze zvyhodnéna (napf.
vyhledani registracniho Cisla v Registry je zdarma) a ty potom s vyhodou vyuZit. Na
druhou stranu pokud jsou nékterd pole neimérné drahd, je na schopnostech reSerSéra,
zda vymysli jak toto pole obejit a poZadovanou informaci pritom ziskat.

Typ dotazu

4 Tyto aspekty jsou odvozeny od cenové politiky a vyhleddvacich moZnosti databazového centra STN
International
> Ceny jsou platné pro rok 2008 (viz. [FIZ, 2008a])
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Tento aspekt trochu souvisi s cenou selek¢niho pole a jedna se zejména o strukturni
vyhledavani, které je v komercnich databazich pomérné drahé (70-104 € za dotaz
v reakCnich databazich STN International). Celkem uspésné jej vSak lze v mnoha
pripadech nahradit vyhledavanim v polich typu ,,CNS“ (Chemical Name Segment) a
,CRN“ (Component Registry Number), kterymi lze identifikovat ¢ast struktury hledané
latky. U¢inné je napf. spojeni se sumarnim vzorcem (viz. reSerse ¢. 4 z kapitoly 7.1.1).

Cena prikazu

Casto se li§f cenou i jednotlivé pfikazy, které se pfi vyhledavani pouZiji. Obecné
drazsi. Napf. pomoci pfikazu EXPAND muZeme zjistit, kolikrat se dané predmétové
heslo v databazi vyskytuje, ale Zadné zaznamy neni mozZné jen na zakladé ,expand“
zobrazit, nelze pouZit ,,wildcards®, dotaz se neda nijak zkombinovat, proto je prikaz
zdarma, na rozdil od samotného SEARCH, pfipadné nadstavbovych prikazii pro
deduplikaci, tfidéni atp. Opét se musi reSerSér rozhodnout, jaky postup mu v dané
situaci prinese nejvyssi uzitek pfi minimalnich nakladech.

Typ zobrazovaného zdznamu

Je nutné se zorientovat v raznych formdach vystupi, které vybranad databaze
poskytuje — mnohé nabizi jeden format zdarma (obvykle dostane uZivatel jen zakladni
informaci — napf. nazev dokumentu a prifazenou indexaci). UZiteCny, a ne drahy, je
format, ktery ukaZe pole, ve kterém se nachazi hledany termin. Ve faktografickych
databazich lze casto zobrazit pouze vlastnost, nebo skupinu vlastnosti, které uZivatele
zajimaji a samoziejmé nejdrazsi je vypis celého zaznamu. Obvyklym postupem je
nevypisovat hned po ziskani poZadované mnoziny vysledki cey zaznam, ale pouze
néktery z levnéjSich formatl. Z nich si poté vybrat ty opravdu pertinentni, které se
nechaji zobrazit. Zlstava na reSerSérovi, aby posoudil, zda uSetfend Castka je natolik
vyznamna, Ze vyvazi jeho Cas straveny pri vypisovani zkracenych formati a pfi jejich
dalsim zpracovanim. DtleZitym faktorem, pokud jde o reSerSi formou objednavky, je i
vazba na koncového zdakaznika. Zda je ochoten si zkracené zaznamy prohliZet a
objednavat zv1ast', nebo neSetii a preje si rychle plné zaznamy atp.

4.3.2 Sluzby poskytované databazovymi centry na pfikladu STN
International

Toto téma je pomérné Siroké, omezim se proto jen na soucasnost a zakladni sluzby,
databazové centrum pro technické védy, medicinu a chemii.

Aby centrum vyslo vstfic riznym skupindm uZivateld, nabizi nékolik typt pristupt
ke svym databazim. Jde predevSim o pristup a vyhleddvani prostfednictvim
komunikacniho software STN Express (patii mezi tzv. tlusté klienty, je potfeba zvlast
nainstalovat a nastavit pripojeni k databdzovému centru). Vzhledem k tomu, Ze tento
software vyuZiva pro vedeni reSersi dotazovaci jazyk, je vhodny spiSe pro profesionaly.
Pro zajemce o pfimy pristup pfes webové rozhrani je nabizen STN on the Web, ktery se
vSak ve svych funkcich prili§ neliSi od vyhledavani pomoci STN Express (nasledné
Upravy vystupu lze délat v STN Expressu). Pro SirSi odbornou vetejnost je urcen pristup
STN Easy, ktery znalost dotazovaciho jazyka od uZivatele nevyZaduje a jeho
vyhledavaci prostfedi je podobné tém, které vyuZivaji baze akademické, jak jsme je
nazvali v predchozi kapitole. STN nabizi i variantu STN Easy pro intranet, ktera
umoziuje jeho administratorovi nastavit systém tak, aby vyhovoval maximalné riznym
skupindm uZzivateld v instituci, kde funguje. Odbornik, ktery STN Easy spravuje tak
miiZe poskytnout koncovych uZivatelt lepsi podporu pfi praci.
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V nésledujici tabulce je uvedeno srovnani vlasnosti a funkci jednotlivych pristupt.
Na dalSim obrazku je vidét technické feSeni pripojeni k databazovému centru STN

International.

STNZS),

.';'N'mﬂlem

STN

(STN Easy) (STN on the Web) (STN Express with
Discover!)
Pocet pristupnych ~100 200 200

databazi

pomoci poli Jméno a

pomoci poli Jméno a

Vyhledavani chem. omoci poli Jméno a . Vzorec,
Y P P Vzorec, (sub)strukturnim .
latek Vzorec ;0 (sub)strukturnim
hledanim P
hledanim
Vyhledéavani
. . ne ano ano
biosekvenci
. , , ~ , v STN Express with
Potfebny software webovy prohliZec¢ webovy prohliZec¢ Disfover'
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,,menu-driven‘
rozhrani, 4 m6dy

hledani o« .. « ..
Selekéni jazyk e dnifiiché Selekéni jazyk STN Seleké¢ni jazyk STN
pokrotilé, po cile (Messenger) (Messenger)
CAS cisel a
patentové)
., C 1, roximitni
Operator booleovské proximitni, numericke, ﬁu?nerictké’
p y booleovské >
booleovské
. n ze v feSeni
Moznost SDI ¢ (poq ¢ vrese ano ano
pro intranet)
Vyhledavani ve
vice bazich ano ano ano
najednou (,,multifile
searching®)
Razeni dle
ano ano ano
relevance
Odstranéni duplicit ne (ale Ize je ano ano
p identifikovat)
MozZnost zuzovani
ano ano ano

mnoziny vysledki

Hypertextové
odkazy

ano (napr. hledani
citaci, citované
reference, latky
indexované
v dokumentu)

ano (napf. odkazy na
registracni Cisla, hledani
citaci, URL, pomocné
zpravy, odkazy mezi
zaznamy z Derwent)

ano (napr. odkazy na
registraCni Cisla, cisla
patentd, URL)

Formaty vystupu
reSerSe

html, pdf, rtf

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

trn, rtf

Dostupnost vystupu 4 dny 4 dny dlouhodobé (uloZeno
lokélné na PC
uzivatele)
Moznost nasledné ne ano (vystup rtf pomoci ano (rizné nastroje

Upravy vystupu

STN Express)

pro tpravu vystupt —
Custom Report Tool
atp.)

Ceny

jednotna castka za
dotaz plus castka za
zobrazeni (zavislé
na databézi), oprava
dotazu zdarma

standardni Gctovani (pay-
as-you-go, tzn. ¢astka za
Cas pripojeni, hledany
termin a format
zobrazeni)

standardni Gc¢tovani
(pay-as-you-go, tzn.
Castka za Cas
pripojeni, hledany
termin a format
zobrazeni)

Obr. ¢. 4 Srovnani funkci jednotlivych pristupti k databazim STN International [STN, 2007]
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STN Express STN Express STN Express | 5TN on the Web | | STNEasy |
with Discouver! with Discover! with Discover!
L} Y ¥
| Modem | WWW (HTTP/HTML) |
¥ f L ¥ ¥
| X.25 Networks | | ISDN pppaccess | | Internet (TCP/IP) |

STN International Databases

Obr. ¢. 5 Riizné typy pripojeni k databazim centra STN International [STN, 200?a]

4.3.2.1 STN EXPRESS

Plnym nazvem STN Express with Discover!, soucasna verze 8.3 je zakladnim
softwarem pro pristup k databdzim STN.

Zakladni funkce

e Prihlaseni do on-line rezimu

o

o
o

nabidne misto, kam ulozZit pribéh reSerSe (nativnim formatem je
textovy soubor s koncovkou .trn)

moznost zvolit si z pfednastavenych uctt

automaticky predvyplni jméno a heslo.

e Vedeni resSerse

o

o

o

o

o

ve formé prikazového radku

podpora dotazovaciho jazyka Messenger

moznost spusténi predem pripraveného dotazu (jednak v textovém
formatu s koncovkou .pss, jednak strukturniho dotazu, ktery je
mozZno si pripravit v integrovaném editoru)

moznost vyuZit tzv. ,wizard“ interface, ktery napomfize pfi
neznalosti dotazovaciho jazyka

informace o pribézné cené.

e Ukonceni reserse

o

moZznost uloZeni na 120 minut, po které je moZné se opétovné
pripojit a vyuZit vSechny jiZ provedené dotazy (oznaCené pismenem
L a cislem).

* Nasledné zpracovani

0]
)

o

probiha offline

export uloZené reSerSe naprt. do rtf (text a obrazky standardné ulozené
zvlast’ se tak rychle spoji do jednoho dokumentu)

vytvéareni prehlednéjSich vystupt (podle Sablon, kde si uZivatel sam
nadefinuje které pole znalezeného zaznamu ma byt zobrazeno,
jakym fontem, ktera slova maji byt zvyraznéna atp.)

takto zpracované dokumenty maji funk¢ni odkazy na full-text a URL
odkazy

moznost ukladani do formatt xIs, html, ascii a rtf.
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Obr. €. 6 Zakladni panel programu STN Express

Dalsi sluzby integrované do STN EXPRESS

[_ O] x]

Similar Sequences
File Edit Help

Result Name (optional): Icnagulat.lnnfactn[

CAS Registry BLAST

Vytvoreni

vystupu dle  Rucni
Sablony (pro uprava
patenty, provedené
latky...) reSerse

(Basic

Seguence to he searched:

Recall Seguence | Read fram File |

1 tcatgotgaa Cagottoacy agtottasag gULToAtoty ToTatgocat
51 aaatcqgact TELTLOTACt COCTACCAAT COQOTLJAdgy COATTILLOA
101 aatattgact tELataactt o

1

Example #1: a nucleotide sequence
TCCCCLOTOC CLAtUCAgyt COCCLUULYs AJUCagcyct Jactougcca
Jactcattat Cagcasatot JUJagasact JLoAQUAtas oo tdgtotod
agytagctat gattatggtt gUcaccagca gasatoaccot gycagtgoceo
CTYLcactgt gatobatage aacaacaada gaccobogga catcocottoa

Example #2: a protein sequence
TVDQHLCGSHLVEALY SVIVHEAKGL PRARAGAPGVRARLWLD GAL LARTAFRAGPG
QLFUAERFHFEALPPARRLSLRLRGLGPGSAVLGRVALALEELDAFRAPALGLERTF
PLLGAPAGAALRARTRARRLRVLPSERYKELAEFLTFHYARLCGALEPALEA

|

B

Ok Cancel

Local Alignment Search Tool)

Sluzba pro vyhledavani nukleovych
kyselin a bilkovinnych sekvenci
v databazi Registry.



Obr. ¢. 7 Vybér nasledujiciho zpracovani. Pfevzato z: [STN, 200?c]

Program Selection - coagulationfactor

9 [=] B3

Mucleotide Guery

BLASTh
Compare a nucleotide sequence against a nucleotide database.

BLASTx

Obr. ¢. 8 Zadéani sekvence (v piikladu 1 —
pomoci zkratek vyjadfené sloZeni nukleotidt
vDNA, vpiikladu 2 sekvence zkratek
aminokyselin, tvofici bilkoviny) Pfevzato z:
[STN, 2007c]

Protein Query

.

Compate a hutleatide seguence translated in all reading frames
against a protein database.

IBLASTx
Compare a nucleotide sequence against a nucleotide datahase,
comparing translations in all reading frames

V nasledujicich krocich je moZno si
vybrat, zda ma byt hledani provedeno
v celé databazi, nebo jen nékteré jeji casti
a lze zadat, nakolik bude hledani citlivé
(zda chceme vice nebo méné vysledk).

BLASTp
Compare 3 protein sequence against a protein database.

IBLASTn
Compare a protein sequence against a nucleotide database
translated in all reading frames.

Backl

Cancell |

Soucasti je i prehlednd tabulka

jednotlivych hledani a setfidéni vysledkd.
JednoduSe lze vyhledat registracni Cisla sekvenci nalezenych BLASTem v databézi
Chemical Abstracts.

STN Viewer

Nastroj pro zpracovani patentovych reSersi, které byly vedeny pomoci STN Express.
Usnadnuje hodnoceni pertinence patentii (pomoci rizného znackovani), umoziuje
vyhledané zaznamy tfidit a filtrovat. Je moZné si vytvaret pomoci tohoto nastroje vlastni
projekty a sdilet je s kolegy. Dale umoziuje snadné ziskani full-texti patentd. V prvni
fazi je provedena patentova reSerSe napr. v Chemici Abstracts nebo World Patent Index.
Kliknutim na ¢islo mnoZziny vysledku (L#) se spusti STN Viewer a k zdznamim, kde
jsou k dispozici, stahne plné texty [CAS6].

Seznam patenti lze pak sefadit podle riznych kritérii (datum publikovani, patentova
rodina, zaméreni, hodnoceni uZivatelem atd. KaZdy jednotlivy patent je také moZno
odeslat do zaloZeného projektu. V ramci projektu si uzivatel mize nastavit slova, ktera
chce barevné vyznacit a vytvorit si jakousi mapu, kde na prvni pohled uvidi, jak Casto se
ktera slova a v jakych patentech vyskytuji. Ke kaZdému zaznamu lze pridavat i
poznamky, coZ muiZe usnadnit komunikaci s pfipadnym zakaznikem reSer$éra, ktery mu
takto vysledky komentuje. Pokud ma zakaznik, pripadné kolega atd. zfizen tucCet STN, je
mozné sdilet vysledky zpracované v projektu jednoduSe zaslanim URL, kde je projekt
uloZen.

Co se tyCe poplatkli, v soucasné sobé se plati za detailni zobrazeni zaznamu,
zobrazeni informace o patentové rodiné a za uloZeni projektu.
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What is claimed is:

1. & soft surface coating composition comprising: 1) a comwposite
material comprising (a) an exfoliated nanoparticle hawing a surface and
ib) a metal selected from Groups 3 to 12, sluninum and magnesium,
wherein the metal is loaded onto the surface of the nanoparticle; 2) a

carrier medium; 3) a surfactant; and 4) one of more adjunct ingredients.

2. The soft surface coating composition of claim 1, wherein the
composite material comprises a nanoclay.

3. The soft surface coating composition of claim 1, wherein the
composite material cowprises a metal selected from the group consisting
of silwer, copper, zinc, manganese, platinum, palladium, gold, calcium,
barium, aluminum, iron, and mixtures thereof

4. The zoft surface coating composition of claim 1, wherein the
composite material is silver-loaded nanoclay.

5. The soft surface coating cowposition of claim 1, wherein the carrier
nedium compriszes an adqueous carrier medium.
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Obr. ¢.9 Ukazka oznacovani slov v STN Viewer [Pfevzato z: Rahman, 2007]
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STN AnaVist

Nastroj pro analyzu a vizualizaci védeckych a zejména patentovych informaci
predstaveny v roce 2005. Pomoci riznych funkci umoziuje odhalit trendy a vztahy
spojené s uzivatelskym dotazem. Konkrétné se miZe stat dileZitym ndastrojem pro
informaCni specialisty a jiné odborniky ve firmach, ktefi se zabyvaji metodami
konkurenc¢niho zpravodajstvi (Competitive Intelligence), zjiStovanim patentové situace
produktli, vymyslenim novych aplikaci jiz existujicich technologii, strategickym
planovanim atd. Software jako takovy je zdarma pro vlastniky tctu u STN International
[CAST7].

Postup prace je nasledujici :

1. Je potieba pripojit se pomoci STN Express, provést hledani a poZadovany dotaz
s vysledky naimportovat do STN AnaVist. Databaze, ze kterych mohou byt
vysledky importovany, zahrnuji CAplus, PCTFULL, USPATFULL a DWPI
(Derwent World Patents Index).

2. Pro vizualizaci je nutné vybrat pole, podle kterych budou dokumenty rozrazeny:
titulek / abstrakt, hlavni narok a kod mezinarodniho patentového tfidéni. Podle
nastavenych kritérii se dokumenty urcitym algoritmem setfidi a na mapé jsou
pak pribuzné dokumenty umistény blizko sebe. Pfibuznost se hodnoti na zakladé
konceptt odvozenych z textu [CAS8].

3. Vysledkem je mapa zobrazujici tzv. vyzkumné fronty - zde napf. dokumenty
vyhledané na zakladé slova ,,calendula“ (rodové jméno rostliny mésicek)
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Obr. ¢. 10 Ukézka z programu AnaVist — setfidéni ptihlaSovatelti patentt. Pfevzato z: [CAS9]
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il officinalis, Cosmetics
Fats and Glyzeridic ails, Fatty
Rosemary, Rose

Graft and Grafting, VWadBliaealEndulaces

Obr. ¢. 11 Mapa zobrazujici vyzkumné fronty (,research landscape®).
Prevzato z: [ACS, 2008b]

Mapu je moZné zobrazit i trojrozmérné€, kde jsou vidét (jako vrcholy) i Cetnosti
dokumentt v jednotlivych skupinach (klastrech).

Dale se objevi seznamy vyzkumniki a organizaci, ktefi jsou klicovi pro nas dotaz.
Jde v podstaté o setfidéni autora/organizaci podle Cetnosti nalezenych dokumenti
v jednotlivych letech. Podobnych tabulek je moZno vytvorit si vicero, jednak podle
selekénich poli (kédy patenti podle Derwentu, MPT, zemé vydavajici patent) a jednak
podle vlastniho oznaceni, ktery uZivatel jednotlivym patentim pfifadi.

V tabulkéch se dé lepe orientovat a sledovat rtizné vztahy pomoci nastroje, kterym
se barvou oznaci firma v seznamu kliCovych organizaci a stejnou barvou zlistane
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zvyraznéna (resp. jeji zameéstanci) i po prepnuti tabulky napt do seznamu vyndlezcii
setfidénych podle Cetnosti prihlasek v jednotlivych letech.

Jak bylo zminéno, dokumenty se daji oznacit i vlastnim heslem a na zakladé ného
pak vytvaret filtrované seznamy apod.

Tyto mapy, seznamy a tabulky lze poté zpracovat pomoci preddefinovanych Sablon
do dvou typi zprav — prehledové a detailni (liSi poCtem tabulek a informaci o
zpracovavanych dokumentech). Takto vytvorené projekty lze ukladat, tisknout i sdilet
s kolegy (pfipadné klienty), ktefi maji vedeny ucet u STN a nainstalovany AnaVist.

Cena se odviji podle poctu vysledkti, které byly nalezeny vramci dotazu
importovaného do AnaVist. Napf pro mnoZzinu 2-1000 kust jde o 195 € (bez dané) za
vizualizaci, tj. za vSechny vySe popsané akce. Zvlast se plati zobrazeni zdznamt patentt
(1isi se podle vyuzité databaze — od 1,20 do 6,38 € za kus) [FIZ, 2008].

4.4 Vyhledavani chemickych informaci na volném webu

Podobné jako je tomu u jinych védnich disciplin, mnoho vice ¢i méné hodnotnych
odbornych informaci je dostupnych zdarma prostfednictvim internetu. Problémem je, Ze
velka cast téchto informaci je soucasti tzv. hlubokého webu, ktery je pro
nespecializované vyhledavaci roboty Spatné nebo jen malo dostupny. Podivejme se tedy
na vyhledavaci stroje (search engines) a katalogy (directories), na jejich moZnosti
lokalizace chemickych informaci (zejména informaci o vlastnostech latky) a na trendy,
které v této oblasti panuji.

Jednim z viditelnych trendl je pravé snaha o vyssi vyuziti informaci z hlubokého
webu, o zpristupnéni obsahtli téchto zdroji v ramci jednoho vyhledavaciho prostredi
(projekty ChemFinder, ChemSpider, ChemID a dal$i). Druhym a prolinajicim se
smérem je vize kompletni indexace sloucenin nachazejicich se na webu pomoci jejich
pocitaCové Citelné reprezentace (kédy InChl a SMILES) a vyuZiti stavajicich (nebo
i vylepSenych) funkci vyhledavacich strojt.

Dtikazem, Ze informace publikované na webu nabyvaji nejen na rozsahu, ale i na
vyznamu, je fakt, Ze Chemical Abstract Service v poslednich letech indexuje molekuly,
které se objevuji nejen v odbornych Casopisech a seznamech typu EINECS, ale i ve
vybranych souborech dostupnych na internetu (vice v kapitole 6.2.1.4).

4.4.1 VSeobecné vyhledavaci stroje

Altavista, Yahoo!, Excite, HotBot, Northern Lights a zejména progresivné se
rozvijejici Google patfi mezi zavedené vyhledavaci stroje, které indexuji webové
stranky v fadech stamilioni. Nicméné vyhledavani chemickych informaci se vSemi
jejich specifiky je pomérné naroc¢ny ukol.

Pokud bychom chtéli postupovat podle doporuceného postupu (viz. kapitola 5.1),
problém nastane hned u zadani registracniho ¢isla CAS. Podobny format zapisu jako
¢islo CAS mohou mit napt. vysledky sportovnich utkéani, soutézni casy, kédy vyrobki
atp. Pokud se vSak prida jesté slovo ,,CAS“ ma to na relevanci vysledkd velmi pozitivni
vliv [Glander-Hobel, 2001]. Jak ale uvidime dale, stejnou roli, jakou ma CAS cislo pro
specializované aplikace a databaze, by mohl mit pro web identifikator InChl.

Pokud vyhledavame podle chemického nazvu, obvykle se zavadéjici odkazy
nevyskytnou, ale setkdme se s problémem stejnym jako u méné dokonalych chemickych

49



databazi a to, Ze se do vyhledavani nezahrou automaticky vSechny tvary a synonyma
nazvu, které se mohou v dokumentech vyskytovat.

Hledéni podle sumarniho vzorce funguje (alesponi v Googlu), pomérné dobre,
samoziejmé u jednodusSich vzorci (napf. CH20) miiZe dojit k zdméné napr. se
zkratkou nesouvisejici se slouceninou, ale jinak je pomérné dobra odezva od riiznych
encklopedii a na prvnich mistech se umistuji i stranky, kde byl strukturni vzorec
vyhleddan jako soucast identifikditoru InChl. Strukturni hleddni ve vSeobecné
zamétenych vyhledavacich mozZné neni, jednak kvili absenci strukturniho editoru, ale
zejména kvili zatim pomérné malému zastoupeni reprezentace struktury pomoci
nékterého pocitacové citelného kodu. Struktury jsou na webu pritomny nejvice v
obrazkovych formatech, které 1ze vyhledavat standardné zase jen podle nazvu.

4.4.2 Specializované vyhledavaci stroje a katalogy

Tyto vyhledavace indexuji ve srovnani se vSeobecné zamérenymi stroji jen zlomek
webovych stranek, jejich vyhoda ovSem tkvi v tom, Ze je peclivé vybrano, jaké zdroje
budou uzivatelim zprostfedkovavat Obecné plati, Ze ¢im vice je latka znama, tim lepsi
informace o ni lze nalézt pomoci specializovanych vyhledavact, pokud jde o malo
znamou latku, je lepsi pouZit vSeobecny vyhledavaci stroj [Glander-Hobel, 2001].
V chemicky zaméfenych vyhledavacich je obvykle moZno pouZit i strukturni hledani.
Specializované predmétové katalogy funguji na stejném principu jako ty vSeobecné, lisi
se od nich tim, Ze zpracovavaji vybrané stranky s chemickou tématikou.

Zajimavym a pomérné dlouho (od roku 1995) trvajicim projektem je ChemFinder,
vyhledavac informaci o latkach, vyvinuty firmou CambridgeSoft. Je zvlastni tim, Ze si
tvori vlastni databazi latek na zadkladé informaci ziskanych vyhleddvacim strojem
z kolekce vetejné dostupnych webovych zdroj.

Proces indexace je v ChemFinderu doplnén o standardizaci chemického nazvu (rozdily
v zapisu napf. sulphur vs sulfur, invertované nazvy podle zpisobu CAS jako napf.
»acetic acid, sodium salt“ se preméni na neinvertované ,sodium acetate“, opravu
nejcastéjsich preklept a dale napt. kontrolu spravnosti registracniho ¢isla CAS (pomoci
kontrolni Cislice). Normalizované jméno je uloZeno spolu s ptivodnim nazvem. Pokud
jsou zjisStény ve zdroji fyzikalni vlastnosti (ChemFinder si uklada pouze ty zakladni jako
je tfeba bod tani a varu), probéhne opét automatickd kontrola, zda se liSi od tdaji
v databazi. JestliZe je rozdil zasadni, zjiStuje se v jinych zdrojich, ktera je spravna
hodnota [Brecher, 1998].

Timto zpiisobem se zvySuje presnost hledani, které mize probihat podle chemického
nazvu, Cisla CAS, sumarniho vzorce, molarni hmotnosti a struktury. Vysledkem je
zaznam latky se zakladnimi tdaji a odkazy na webové zdroje, ve kterych byla latka také
nalezena. Tyto odkazy jsou setfidéné do nékolika kategorii jako Biochemie, Fyzikalni
vlastnosti, Zdravi, Obchod, Regulace atd. Tato podoba ChemFinderu je ovSem
v souCasné dobé vytlaCovana v ramci CambridgeSoft sluzbou ChemBioFinder, ktera
vyrazné omezila mnozstvi informaci dostupnych zdarma a jeji odkazy vedou v podstaté
pouze do placenych databéazi. Pivodni ChemFinder (s copyrightem datovanym do roku
2004) je ovSem stale dostupny [9].

Podobnym projektem na pomezi databaze a vyhledavace je ChemIDplus [9] Narodni
lékarské knihovny USA. Je soucasti sluzby Toxnet a poskytuje jednak informace o latce
— synonyma, vzorce, pro necelou tfetinu latek i toxikologické a pro 7 % latek fyzikalni

50



vlastnosti a jednak pfimé odkazy na zdznam latky v jinych zdrojich. Téchto zdrojt
ChemIDplus zahrnuje na 70 a na rozdil od ChemFinderu jsou mezi nimi i databaze
bibliografické. Jde vétSinou o produkty americkych statnich instituci. Vyhledavat lze
podle nazvu (zahrnuji se automaticky i synonyma) a registracniho ¢isla CAS v prostiedi
Lite a podle dalSich kritérii (napf. i podle rozmezi hodnot LD50) vCetné strukturniho
vzorce v prostfedi Advanced.
Pomérné cerstvym prikladem snahy o vytvoreni jednotného rejstiiku struktur vSech
molekul dostupnych na internetu je ChemSpider [9] — predstaveny v bfeznu 2007.
Autori ho popisuji jako chemicky search engine, ktery byl vytvoren za tiCelem indexace
a shromazd'ovani chemickych struktur a jejich vlastnosti do jediného repozitafe, ve
kterém lze vyhledavat [ChemZoo, 2007]. Kazda latka ma sviij zadznam se zakladnimi
vlastnostmi, odkud se odkazuje na dalSi zdroje, ve kterych Ize nalézt dalSi informace o
latce. Téchto zdroji zpracovava nékolik desitek a jsou mezi nimi i placené produkty,
které pro dalSi postup vyZaduji login. Zaroven poskytuje i textové hledani ve vice nez
50 000 odbornych clancich a zatazuje dalSi sluzby, napf. predpovidani urcitych
vlastnosti latek (algoritmy poskytla vtomto sméru znama spolecnost ACD/Labs),
generovani strukturniho vzorce z nazvu, InChl a Smiles kodd, atd. [Williams, 2008].
Podobnou zdarma dostupnou sluzbou je PubChem [9], o némZ bude bliZze pojednano
v kapitole 6.2.4 a bude zde demonstrovano i nékolik prikladi vyhledavani.
jmenujme alespon:

0 LabCrawler [9] — vyhledavaci stroj pro laboratorni informace

0 Chemie.de [9] — obecné pro chemii, mozZnost zvolit si druh dokumentt, ve
kterych vyhledavat (Clanky, encyklopedie, novinky, katalogy atp.), dale nabizi
setfidény katalog

0 ChemlIndustry [9] — vyhledavaci stroj, soucasti je i katalog zaméfeny spiSe na
obchodni informace

4.4.3 Sémanticky web a role kédd InChl, SMILES

Chemicky sémanticky web je vize, ve které jsou vSechny chemické informace
okamZité pfistupné a zpracovatelné pomoci néstroji zaloZenych na W3C protokolech®
[Coles, 2005].

V kapitole 2.2.2.1.2 byla fec¢ o identifikatorech automaticky generovanych
pocitaCem a zahrnujicich v sobé informaci o struktufe, prip. dalSich strukturalnich
vlastnostech. Je to pravé jeden z nich — InChl, ktery by mél do budoucna pomoci vizi
chemického sémantického webu napliiovat. Sméruje totiZ k vétsi viditelnosti volné
dostupnych databazi roboty typu Google. IUPAC vidi jeho vyuZiti v komunikaci mezi
databazemi, spojovani sbirek dat, které byly vytvafeny pomoci rozdilnych systémd,
udrzovani laboratornich inventaii chemikalii atd. [Rovner, 2005].

Autori Coles a kolektiv podotykaji, Ze kdyby se vSechny molekuly, které se na webu
vyskytnou, oznacily odpovidajicim zptsobem (konkrétné InChI), mohl by se internet
stat jednou velkou znalostni bazi s vynaloZenim mnohem menSiho podilu lidské prace,
neZ jaka je potfeba na druhotné sdruZovani informaci, tak jak funguje dnes. To znamena
vynechani faze, kdy jsou informace abstrahovany z publikovanych zdroji a soustfedény
do centralizované databaze [Coles, 2005]. Jisté bychom nasli mnoho vyhod, které pravé

® Protokoly vyvijené v ramci oteviené spolupraci, kterou koordinuje World Wide Web Consorcium
(W3C) za ucelem vyvoje a podpory standardizace sluZzeb rodiny WWW. Jde napf. o protokoly HTML,
XML, RDF, OWL atd.
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tyto ,,centralizované“ databaze maji, nicméné myslenka spolehlivého hledani latek na
volném webu, je lakava.

Na néasledujicim obrazku Coles a kol. ukazuje, jak by v idealnim pripadé mél tento
proces vypadat. Molekula, ktera je zminéna v dokumentu se prevede do InChl kédu
(konvertory jsou automatické a dostupné zdarma) — A1, ktery se poté pripoji
k dokumentu publikovaném na webu - A2. Robot indexuje text a InChI — Bt resp. Bc.
Ze strany uZzivatele se molekula prevede na InChl — C1 a dotaz je odeslan
vyhledavacimu stroji — C2. InChlI kéd je potom vyhledan v indexu — C3 a uZivateli se
vrati odpovidajici URL adresy — C4.

Search
Engin=
INDEX
¥

i 3

2
ALt har

—— ‘—‘

Obr. €. 12 Proces hledani molekul na zdkladé identifikdtoru InChl pomoci vyhledavaciho stroje.
Prevzato z [Coles, 2005].

Vyhodou tohoto feSeni je to, Ze v podstaté neklade Zadné naroky na vyhledavaci
stroje, vyuZiva pouze jejich béZné funkce. PfekaZkou je ovSem maximalni délka slova,
kterou maji roboti nastavenou a jeZ kody InChl mohou presahovat. Pokud ale
provozovatelé vyhledavacich stroji vyjdou InChlI identifikatorim vstfic a zaroven
i nakladatelé dovoli vyhledavacim strojim indexovat své dokumenty s prifazenymi
kédy, bude presnosti i tplnost hledani stoprocentni. Zatim tomu tak bohuZel neni.
Na priizkumu, ktery autofi provedli, je vSak vidét, Ze presnost hledani je i tak vysoka.
Na svych strankach zpfistupnili 104 molekul s InChI kddy, které se pak snaZzili zpétné
vyhledat. Google jich naSel 100 %, Altavista 38 %, MSN 42 % a Yahoo 32 %.
Nevyskytl se jediny odkaz, ktery by InChlI kéd interpretoval jako néco jiného, na rozdil
od vyhledavani CAS Ccisla, kde téchto zavadéjicich polozek bylo 20 % (rGzné kédy
vyrobkd, vyzvanéni do telefonti apod.) [Coles, 2005].

Zajimavou iniciativou citovaného kolektivu je i vytvareni sub-InChlI kodd, které by
umoziovaly substrukturni hledani zaloZené na vyhledavani v textovych fetézcich kodu,
které je mnohem jednodussi, neZ dosud uZivané algoritmy.

O propojeni strukturniho vyhledavani spolu stextovym se snaZi projekt
QueryChem, ktery vyuziva Google Web API (moZnost pouZit search engine Googlu
ve své aplikaci) a identifikator SMILES, ktery je stejné jako InChl reprezentaci
struktury dané slouceniny.

Vyhledavani funguje tak, Ze uZivatel zada kod SMILES (bud’ ho zna, nebo mu jsou
doporuceny databaze, kde jej 1ze vyhledat), pfipadné nakresli strukturu. MtiZe si vybrat
ze strukturniho nebo substrukturniho hledani. Robot néasledné vyhledd vSechna
synonyma zadané struktury (pripadné latek, které vyhovuji substrukturnimu hledani)
aspoji je stextem, ktery zadal uZivatel. Takto slouCeny dotaz je poté zpracovan
vyhledavacim strojem Google. Pokud nazvy obsahuji vice slov, jsou automaticky
vloZeny do uvozovek a vyhledavany jako jediny termin, vytvoreny dotaz pak vypada
napr. 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 vidét, jde o klasicky dotaz pro vyhledavaci stroj, ovSem velkym
pfinosem je to, Ze uZivatel nemusi sam vyhledavat vSechna synonyma a v pripadé
substrukturniho hledani ma vysledky k vyhovujicim sloucenindm najednou a prehledné
setfidéné. Vyhledané odkazy jsou rozdéleny podle toho, zda byly nalezeny pomoci
Google nebo Google Scholar.

4.5 Role informaéniho profesionala

Profese informacniho profesiondla v chemii stejné jako v jinych oborech, prosla za
posledni, feknéme dvé desetileti, podstatnou proménou vyvolanou masivnim rozsitenim
informacnich technologii. Mnoho autorti se shoduje na tom, Ze informacni specialista
byl dfive zejména jakymsi vratnym [Feather, 2006], zatimco ted’ je spiSe privodcem
v informacni dZungli. Presnéji feceno v minulosti (mySleno v dobé, kdy vyhledavani
v elektronickych informacnich zdrojich bylo vysadou k tomu Skolenych odborniki,
ktefi museli byt i pocitaCové zdatni) byl informacni specialista prostfednikem mezi
koncovym uZivatelem a zdroji informaci, zatimco v soucasnosti hraje spiSe roli
pomocnika a radce.

Clemens Jochum ve svém clanku [Jochum, 1992] srovnava dobu pfed rozvojem
elektronickych zdroji a pocatek 90. let 20. stol, to znamena dobu, kdy se masové
rozsitil internet a rovnéz databaze byli diky svym grafickym rozhranim uZivatelsky
privétivéjsi. Uvadi, Ze v dobé, kdy jesSté nexistovaly elektronické informacni zdroje,
koncovi uZivatelé vyhledavali sami a jen malo se spoléhalo na prostfednika. Knihovnici
poskytovali jen jakousi infrastrukturu, aby se uZivatelé mohli k tiSténym dokumenttim
pohodIné dostat. Nova vrstva informacnich specialistii podle néj vznikla az s ndstupem
elektronickych bazi dat (obvykle méli titul M.S., Ph.D. a zaroven znalosti z pocitacové
védy) a mnohem vice reSerSni prace zacali provadét pravé tito specialisté. Jochum
prezentuje vysledky vyzkumu Beilstein-Institute z roku 1984, ze kterého vyplyva, Ze
jen 16,4 % chemickych vyzkumnikd si vedlo reSerSe prevazné samostatné. Jako
protiklad zmifuje pravniky v USA, ktefi téméf vSichni maji pripojeni k Lexis a hledaji
v databazich samostatné. Na nasledujicim obrazku ukazuje nevyhody zpracovani
reSersSe prostfednikem:

Irelevantni
dokumenty

Relevantni
dokumenty

Inf(zrrnacm 4— Dodané

potreba dokumenty
Vyjadrena informacni Pochopena informacni
potieba potieba

Obr. ¢. 13 Mira naplnéni informacni potfeby pfi zpracovani reSerSe prostiednikem. Prevzato z [Jochum,
1992]

Pric¢inu neochoty koncovych uZivateld - chemikt k samostatnému vyhledavani vidi
v nasledujicich bodech:
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a) cenu reSerSe je tézké udrZet v predem danych mezich, hodné zaleZi
na dovednostech

b) vyjadieni netrividlnich informacnich potfeb do dotazu je slozité
(databaze nejsou uZivatelsky privétivé a maji velmi komplexni
strukturu)

) koncovi uZivatelé nemaji predstavu o potencidlu databaze a nevidi

divod pro€ investovat Cas a energii do uceni vyhledavacich taktik,
kdyZ se jim vynaloZené usili nevrati

Shrnuje to konstatovanim, Ze koncovi uZivatelé budou vyuZivat samostatné spiSe
faktografické databaze a k urCitym ukolim - napf. patentovym reSerSim, budou
informacni specialisté nutni i poté, co se vySe zminéna fakta zlepsi a koncovi uZivatelé
budou vést své reSerSe samostané v mnohem vétsi mife. Myslim, Ze po 16 letech od
vydani citovaného c¢lanku, mu doba dala za pravdu.

Informacni specialisté, ktefi nalézaji své uplatnéni v oboru chemie, zacinaji svoji
kariéru napf. jako indexatori periodik nebo v jiné funkci analyzujici dokumenty, odkud
Casto prechazeji na posty zahrnujici prodej a marketing, management, programovani a
vydavatelskou ¢innost. Jina skupina specialistii se rekrutuje mezi pracovniky laboratori,
ktefi se presouvaji do pozic technickych informacnich specialisti a mivaji uspéch,
protoZe védi, jakym zplisobem se odborné informace skutecné vyuzivaji [ACS, 2008a].

Velké mnoZstvi, rozmanitost i Casto vysoka cena zdroji chemickych informaci
poskytuje informacnim specialistim pomérné Siroké pole ptisobnosti. Chemicky
informacni specialista coby odbornik na vyhledani, zpracovani, uloZeni a Sifeni
chemickych informaci obvykle pracuje ve trech zakladnich oblastech, které budou
popsany podrobnéji dale. Text Americké chemické spolec¢nosti k nim pridava jesté
vydavatelstvi technické literatury, vyvoj softwaru a programovani (spojeno
s modelovanim molekul apod.) [ACS, 2008a].

Nicméné poslanim spole¢nym pro vSechny skupiny informacnich specialistli a nejen
téch plsobicich v chemii je délat svoji praci tak dobre, aby ostatni, jejich sluzby
vyuZzivajici, mohli délat svoji praci lépe [Jochum, 1992].

4.5.1 Knihovnik ve védeckych a technickych knihovnach.

Specialistt pracujicich v knihovnach riznych vyzkumnych instituci a vysokych skol
se zména v souvislosti se ,zlidSténim“ elektronickych informacnich zdroji dotkla
patrné nejvice. Do knihovny uZ témér neni potfeba fyzicky chodit, jeji uZivatelé si
pomérné rychle navykli vyuZivat zdroje dostupné pres internet, piipadné pres klienta
nainstalovaného v pocitaCi (studenti mivaji do vyuky zahrnuty zaklady prace
s informacnimi zdroji) a metry kniZnich polic nahradily nosi¢ce CD a DVD.

Informacni profesiondlové plisobici v téchto institucich by méli mit dokonaly
prehled o nejnovéjSich trendech. Méli by umét poznat informacni potfeby svych
uzivateld a vyhodnotit pro né ty nejvhodnéjsi ze zaplavy nabizenych informacnich
zdroji a nastroju [Nitsche, 1996].

Nitsche dale uvadi, Ze koncovi uZivatelé by si sami méli hledat detaily ke své praci,
prozkoumavat literaturu zptisobem, jakym chtéji a tézit tak i z informaci, které ptivodné
nehledali, ale které je pfi brouzdani zdroji zaujmou. Knihovnici pak prebiraji roli uciteld
a ,trenér,“ ktefi pomahaji uZivateli najit nejlepsi odpovédi na komplexnéjsi, SirSi

Ve, Wewr

hledani.
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4.5.2 Specialista podnikového informaéniho stfediska

Role profesiondlt ve firemnim informacnim stfedisku miize byt dvoji (i kdyz
navzdjem dost provazand) a to jednak zajiStovani odbornych informaci z odvétvi
pisobeni podniku (napf. pro vyzkum a vyvoj) a jednak miZe prispivat svymi
schopnostmi i k manaZerskym analyzam typu hodnoceni stavu trhu, postaveni
spolecnosti na trhu a postaveni vici konkurentiim, vyhodnocovani trendi vyvoje trhu
atp. V kazdém pripadé by se mél informacni specialista podilet na tvorbé, resp.
udrZovani informacniho systému, ktery umoZiluje poskytovat spravné informace
spravnym lidem ve spravny cas a spravné formé s cilem jejich spravného vyuziti
v souvislostech. Takovyto systém se dnes povaZuje za jednu ze zdkladnich podminek
hospodarské prosperity a konkurenceschopnosti podniku [Diacikova, 2004].

Interni informacni systém je dtlezZitym nastrojem pro v poslednich letech casto
zminovany, tzv. informacni management. Ten se ovSem posunul ve svém vyvoji jesté
déle a nyni se povaZuje za soucast SirSiho, tzv. znalostniho managementu, ve kterém jde
predevsim o podporu a sdileni znalosti. Jedna se v jistém smyslu o posun pozornosti od
informacnich technologii a kvanity informaci k lidskym zdrojim a kvalité informaci,
které dostavaji [Pribylova, 2000].

Po roce 1989 muselo mnoho téchto stfedisek Celit existencnim otazkam, problémem
jejich sluZeb je, Ze hodnoty, které pro podnik vytvari, nelze snadno kvantifikovat.
Nékdy presna a vCasna informace, ktera prijde do téch spravnych rukou, miZe uspofrit,
¢i vydélat firmé velké Castky, ovSem naklady na chod takovéhoto strediska patfi mezi
fixni. Nedostatek financi navic koncem 90. let pocitilo i UVTEI (Ustfedi védeckych,
technickych a ekonomickych informaci), jehoZ rozpadem definitivné skoncila éra
statem podporovaného centralniho systému informacnich sluzeb a firmy se musely zacit
spoléhat pouze na svoje pracovni sily, sluzby knihoven nebo informacnich brokert
[Kalasova, 2001].

Nicméné vétSi chemické podniky sva informacni stfediska stale maji, nékdy dale
rozdélena podle kompetenci, které zahrnuji i napt. informacni zabezpeceni pozadavki
vyplyvajici z legislativy o chemickych latkach, jejich registraci, oznacovani, baleni a
dopravé.

4.5.3 Informacni broker

I v dobé, kdy je obrovské mnoZstvi informaci dostupné zdarma a jednoduSe pres
internet a kdy se producenti a zprostfedkovatelé databazi predhanéji, kdo své produkty
udéla pro koncového uZivatele privétivéjsi a intuitivnéjsi, mnoho lidi se obraci se svymi
poZadavky na informacni brokery. Tito jednotlivci nebo celé firmy, poskytuji za tiplatu
informacni sluzby rtzného druhu, poc¢inaje vyhleddnim nékolika malo tidajd, napf. o
vlastnostech latky a konce rozsahlymi studiemi na urcité téma, ve kterych informacni
specialista vyhledané udaje zpracuje tak, aby presné odpovédél na zadané otazky a
klient tak uZ nemusel vyvinout Zadné usili.

Na informacni brokery coby zprostfedkovatele sluZeb velkych databazovych center
se obraci zakaznici, kterym se napf. nevyplati zafizovat si predplatné nékterych
informacnich zdrojli, zatimco brokefi tyto pristupy maji (nékdy i napt. se slevou, na
kterou by béZni zakaznici nedosahli). Ale i v pfipadé, Ze koncovy uZivatel pristup
k poZadovanym zdrojtim vlastni, objednava si u brokera nékteré typy resersi (typicky
patentové), v obavé, Ze by ho samostatné vedena reSerSe vysla na vic, neZ trénovaného
profesiondla, vCetné nakladd na jeho praci.

Zdakazniky jsou obvykle vyrobni firmy, které nemaji dostateCnou kapacitu
zaméstnanci a provadi tzv. outsourcing téchto sluzeb, pripadné jde o néktery ze
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pady, pokud napf. chtéji provést reSerSi ve zdrojich, které nejsou v jejich instituci
dostupné.
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5. Strategie vyhledavani jednotlivych typu

chemickych informaci

5.1 Obecné vyhledavani na zakladeé identifikace slou¢eniny

Jakakoliv identifikace slouc¢eniny nebo latky je obvykle zakladni selek¢ni moZnosti
v pristupu k chemickym databazim.

V bazich faktografického charakteru je samoziejmé moznosti vic, vedle chemického
nazvu a registracniho cisla CAS, jeSté napf. pole pro sumarni vzorec, moZzZnost
grafického zadani strukturniho vzorce atd.

Bibliografické baze (a zejména ty, jejichZ pfedmétem z4djmu neni pouze chemie) se
obvykle omezuji jen na zakladni selekcni pole tykajici se chemickych dokumentd. Napr.
v databazich Chemical Safety NewsBase a Analytical Abstracts lze vyhledavat
slouceniny podle registracniho Cisla CAS a podle nazvu. Viceoborova databaze Inspec
ma své zvlastni selekéni pole Chemicka indexace, kde je mozZné specifikovat celou
slouceninu, ¢ast molekuly, sloZku slitiny atd.

Nasledujici diagram (5.1) ukazuje navrh pro obecny postup vyhledavani pomoci
identifikace latky. Vlastni postup samoziejmé zavisi na mnoha faktorech, které byly
diskutovany v predchozich kapitolach. V souhrnu jsou to zejména tyto:

1. Dostupnost selekcnich poli — tento diagram pocita s viceméné idedlni situaci,
kdy je dostupné kromé klasickych poli i strukturni vyhledavani.

2. Cenova politika databaze — pokud ptijde o hledani v komercnich databazich,
uZivatel se velmi pravdépodobné pokusi ziskat registracni ¢islo CAS v nékterém
zdarma dostupném zdroji, tak aby dalSi moznosti vyhledavani viibec vyuzit
nemusel a uSetfil tak. PFi urcitém typu dotazu, Cislo ziskat jednoduSe nelze, ale i
v tomto pripadé se bude uZivatel zfejmé snaZit obejit napt. strukturni hledani
kombinaci jinych zptsobt hledani.

3. Znalosti uzZivatele - a to jak znalosti oboru, tak znalosti praktické. Pokud si
uZivatel neni jisty spravnym nazvoslovim nebo pokud nevi, jak vypada
struktura, kterou chce graficky znazornit, nebude moci vyuzit vSechny kroky
v diagramu a vyhledavani mu bude trvat déle nebo bude netispéSné. Znalosti
praktické se vztahuji k systému, ktery pro vyhledavani vyuzivame. Pokud se
uZivatel neorientuje ve strukturnim editoru a nakresleni sloZitéjSi molekuly mu
zabere hodné casu, zifejmé zvoli rad€ji vyhledavani podle nazvu nebo sumarni
vzorec. ZkuSenéjsi uZivatel naopak od vagniho nazvu rad€ji pristoupi rovnou

k zadani strukturniho dotazu.

4. Povaha slouceniny nebo latky — casto se stane, Ze latku nelze vyjadrit
rozumnym strukturnim vzorcem a uZivatel je pak odkazan na vyhledavani podle
chemického nazvu. Chemical Abstract Service ocividné vychazi vstfic potfebam
nejriznéjsSich subjekti (viz. odstavec o registracnim Cisle CAS v kapitole
2.2.2.1.1) a rozSifuje svoji registracni ¢innost i na latky nejriiznéjSich typt. Pro
vyhledani latek, jez z objektivnich divodi nemohou byt vyjadieny strukturnim
vzorcem, je pak znalost CAS c¢isla uleh¢enim.
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Obr. ¢. 14 Navrh obecného postupu pro vyhledavani na zakladé identifikace latky

Vystupem, ke kterému se lze propracovat na zakladé tohoto sméru vyhledavani
jsou:

1. bibliografické informace, tzn. napf. citace Clanki, které o dané slouceniné
pojednavaji. Rozhodujici samoziejmé je, zda je k dokumentlim identifikace
slouceniny prifazovana a jestli také existuje propojeni

2. faktografické informace:
a) informace o sloZeni a strukture latky podle toho, co vSechno databaze nabizi

b) vlastnosti dané latky — v€etné napf. spektralnich informaci.

5.1.1 Strukturni a substrukturni vyhledavani

Nedilnou soucasti prace v prostiedi profesionalnich databazi je strukturni
vyhledavani. V mnoha pripadech je také jedinou moZnosti, jak dany problém FeSit.
Pokud napr. uZivatel hleda novou molekulu nebo novou cestu syntézy urcité latky,
nemiiZze vyuZzit vyhledavani pomoci klicovych slov. Jednak proto, Ze v literatufe nebude
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zminka, pokud jde o opravdu novou zaleZitost a jednak proto, Ze chemické nazvy
produktti ¢i meziproduktl, ze kterych by bylo mozné prevzit inspiraci, se mohou
vyrazné liSit [Currano, 1999].

5.1.1.1 Strukturni editory

Strukturni editor je program, ktery umoZiuje grafickou formou vyjadrit strukturu
slouceniny. Pokud je zaroven spojen s databazi, je mozné jej vyuZit jako vstupni ,,pole“
pro zadavani dotazi. A to samoziejmé dotazii na strukturu samostatnych sloucenin, ale i
reakci (po pouZziti prisluSnych spojovacich znamének). Jinak se editory hojné pouZzivaji
pro nejriznéjsi publikacni ¢innost.

Podle Thomase E. Gundy [Gunda] jsou nejrozSirenéjsi nasledujici editory:

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

e ChemDraw 10 Ultra (CambridgeSoft) [9]

* Drawlt - KnowltAll Academic Edition 4.1 (Bio-Rad) [9]

* ACD/ChemSketch 9.0 ®> (Advanced Chemistry Development) [9]

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

Tyto programy mohou fungovat samostatné nebo byt soucasti néjakého baliku
sluzeb — napt. databazi nebo modelovacich programii. Nékteré obsahuji dal$i mozZnosti:

» prevod dvojrozmérnych obrazki do trojrozmérné podoby

» generovani chemickych nazvi podle pravidel [UPAC z nakreslenych struktur a
naopak

* kontrola spravnosti nakreslené struktury (napf. spravny pocet vazeb
vychazejicich z atomu atd.)

Jen strucné zde budou zminény zasady prace se strukturnimi editory. VétSina
editorti ma nasledujici tfi ¢asti:
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Obr. ¢. 15 Ukazka editace 1éCivé latky oxaliplatiny ve strukturnim editoru ISIS Draw 2.5 Standalone
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Kresleni struktur

Zakladni mozZnosti kazdého editoru je kresleni struktur po jednotlivych vazbach,
mezi které se napojuji atomy. Je nutné, aby kazdy atom byl pfipojen peclivé na konec
vazby, v opacném pripadé se muze stat, Ze zadame-li takovyto dotaz do databaze, bude
nakreslena struktura zpracovana jako dvé nebo vice nezavislych molekul.

Kromé jednoduchych, dvojnych a trojnych vazeb, jsou k dispozici i specialni typy
vazeb k vyjadreni stereochemie, vodikovych a nelokalizovanych vazeb (tj. vazeb, o
kterych nevime, nebo nepotfebujeme védét, jakou maji orientaci).

< ISIS/Draw - [Untitled 1] fiE
@ File Edit Options Object Text Templates Chemistry ‘window Help W i
S EEREEE N
HEEeoele[Clele[a] 4] o
|
O]  ~_on +ner /\O\‘H B —— 7B+ HO
il H
= 4
)\M?H ]
+
2
A
@
Ei
Click: Sprout an up wedge hond 7
Press-drag:  Draw an up wedge bond [=]
Click a hond:  Change to an up wedge hond . P'Wmsn"angkgv D;
Repeatclick  Reverse the direction ofthe bond Repesat click
Obr. ¢&. 16 Ukézka editace vazeb Obr. ¢. 17 Pribéh ~ reakce  propan-1-olu
(S)-butan-2-olu s bromovodikem s ukazkou vybéru Sipek

Snahou editori je co nejvice usetfit uZivateli Cas, a proto existuje fada zjednodusSeni.
Jednim z nich jsou Sablony struktur, které se ¢asto ve vzorcich vyskytuji. Je to benzen,
cyklohexan, cyklopentan atd.

DalSim zjednodusenim (které ovSem neni vysadou strukturnich editori) je nahrazeni
fragmenti molekul jejich pismennym oznacenim (CH; pro methylovou skupinu),
pripadné zkratkou (pro methyl — Me, vice v ptiloze ¢. 2). Lze to provadét u skupin,
které nejsou vyznamné pro uZivatelovy zamery a jejichZ struktura je vSeobecné znama.

Pokud jde o editaci atomd, je moZné pfifazovat symboly pro naboj (jak vidime na
obr. ¢. 15), radikal, také nukleonové cislo atp.

Kresleni reakci

Vyjadreni reakci v editorech je totoZzné jako na papife. Reaktanty, mezi nimi
znaménko plus, Sipka vyjadfujici smér reakce a produkty, opét spojené se znaménkem
plus. Existuje velky vybér Sipek - nékteré z nich maji v chemii urcity vyznam (napf.
dvojita Sipka na obrazku €. 6 vyjadiuje rovnovahu). Vybér ovSem slouZi pouze pro
prezentaci, v pripadé dotazu pro databazi je vyuZita jen zdkladni informace o tom, co je
rekatant a co produkt (viz. nasledujici odstavec).

VyuZiti strukturnich editord pro vyhledavani v chemickych databazich
Jak jiz bylo vySe zminéno, editory byvaji jednou z cest, jak zadat dotaz do databaze.

Pokud se mluvi o strukturnim vyhledavani, dotaz tvori celistva struktura s konkrétnimi
atomy, vazbami atp. OcCekava se, Ze systém nalezne slouceninu tak, jak byla nakreslena
(uvaZzujeme obecny pfiklad, v konkrétnich databazich, miZe byt implicitni nastaveni
jinak). Oproti tomu substrukturni vyhledavani povoluje urcitou volnost a rozsifuje tak
mnozinu vysledkti. MozZnosti rozsireni miZe byt nékolik (opét zaleZi na sofistikovanosti
systému):

* hledame nakreslenou strukturu, ktera je soucasti jakékoliv vétsi molekuly
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* na konkrétnich mistech jsou navazané prvky nebo funk¢ni skupiny z uZivatelovy
definované mnoZiny

* zadané prvky nebo funk¢ni skupiny navazané na zvolenych mistech v molekule
* libovolna nasobnost zvolené vazby

Pro vyhledavani reakci pomoci dotazu z editoru obvykle staci ji nakreslit tak, jak
bylo vySe uvedeno a systém si sam zjisti podle sméru Sipky a znamének, co je reaktant a
co produkt. DtleZitou funkci editort je mozZnost oznacit reak¢éni misto na molekule, aby
bylo tak zajiSténo, Ze se bude v reakci ménit zrovna ta cast molekuly, ktera uZivatele
zajima. Opét ovSem zaleZi na tom, zda dana databaze takovyto druh dotazu podporuje.

5.2 Vyhledavani specialnich typl slouc¢enin

Ridley [Ridley, 2002] navrhuje nasledujici postupy k vyhledani zvlastnich typt
sloucenin:

* radikaly, karbanionty, karbokationty maji obvykle zvlastni sumarni vzorec,
proto je vyhodné je hledat podle né€j

e slitiny je vhodné hledat opét pomoci sumarniho vzorce (pokud neexistuje
v databazi primo specializované vyhledavani pro slitiny) a pak hledat ve vysledcich,

N 24

* pro konkrétni smés je potfeba nakreslit nardz vSechny slozky, pro libovolné
smési obsahujici konkrétni strukturu obvykle existuji rtizné volby vyhledavani
zavislé na databazi.

» pri vyhledavani kovovych komplexii a koordinacnich sloucenin je mozné pro
prvni hledani zanedbat vazby na kov a oznaceni naboji

HO—C—CH3 0

- 1/2 Fe(II)

Obr. ¢. 18 Ukazka  kovového  komplexu,

” Obr. ¢. 19 Ukazka koordinacni slouceniny,
ferrum-acetatu

Zeleznaté soli kyseliny ethandiové

e polymery mizZeme bliZze rozdélit na homopolymery (polymery sestavajici
z jednoho druhu monomerti — zékladnich jednotek) a kopolymery (polymery
vybudované z vice typi monomerti); homopolymery je pak vhodné vyhledavat napr.
podle sumarniho vzorce, zatimco kopolymery pomoci strukturniho vyhledavani
jednotlivych monomerti (jak ale uvidime na praktickych ptikladech, je dobré si
moznosti vyhledavani polymert u konkrétni databaze ovérit)

* mineraly maji rizné sloZeni i krystalové formy, nejlépe je hledat podle jména
(zirkon, pyrit, magnesit atd.)
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5.3 Vyhledavani informaci o reakcich

Vyhledavani reakcnich informaci rovnéz stavi na identifikaci sloucenin. Podle toho,
v jaké roli se slouCenina vyskytuje nebo jaky typ informace uZivatel o reakci potfebuje,
rozliSujeme nékolik zakladnich situaci:

A. uZivatel zna reaktant a chce se dozvédét, kterym reakcim podléha

B. uZivatel ma zadan produkt a potfebuje zjistit z Ceho se da pripravit ¢i vyrobit

C. uZivatel zna reaktant i produkt a zajima se o nejlepsi postup pfi reakci, idealni
podminky, pfipadna nebezpeci atd. — miZe mu stacit napt. chemie konkrétni funkcni
skupiny, od toho si odvodi, co potfebuje

D. uZivatel potrebuje zjistit, jak reaguji urcité funkcni skupiny (mapf. jakym
zpisobem lze preménit alkoholy na aldehydy), pripadné jak funguji obecné
mechanismy urcitych reakci

Prehled o riiznych moZnostech zpracovani téchto situaci podava diagram na 5.3. Sipky
naznacuji, které situace se konkrétni ¢ast diagramu tyka.

Komentar k diagramu:

1.

Identifikace latky v sobé zahrnuje postup popsany v predchozi kapitole, i kdyz
pfi vyhledavani reakci se obvykle uplatiiuje identifikace pomoci strukturniho
vzorce, ovsem zalezi na moznostech konkrétni databaze.

a 3. Konkrétni moZznosti vyhledavani. Poté, co je nalezen zaznam slouceniny,
lze obvykle zadat, v jaké roli ma v ramci reakce vystupovat. ZaleZi na hloubce
indexace, zda systém nabizi i dalSi role jako katalyzator, rozpouStédlo nebo
reagent (na rozdil od reaktantu se reagent sice reakce ucastni, ale nepfeménuje
se). Pro situaci C, kdy je znamo vice latek, které je tfeba do reakce zahrnout, se
vyuziva strukturni vyhledavani, kde se smérem Sipky naznaci, ktera z latek je
reaktant a ktera produkt.

Substrukturnim hledanim je moZno dotaz rozsifit, pokud systém nenalezne
Zadnou odpovidajici reakci. Je vychozim bodem pro situace, kdy je mozZné
postupovat analogicky a vyhledavd se napf. obecny postup pro premény
funkcnich skupin na jiné atd.

Vyhledavani pomoci klicovych slov spoléha na dostatecny popis reakce v ramci
primarniho dokumentu, resp. zda se tyto udaje vyskytuji v nazvu dokumentu
nebo abstraktu, ptfipadné v plném textu — zda takovéto vyhledavani systém
umoZiuje. PouZivaji se zkratky a slova jako prepd. (prepared), prepg.
(preparing), prepn. (preparation), synthesis, synthetized, manuf. (manufactured)
[Silhének, 2002]. Nebo pokud je to moZné, lze reakci hledat pfimo jejim ndzvem
(napt. Petersonova olefinace atd.). Tento postup je samoziejmé vyrazné
pomalejsi a vyhledavani méné presné.
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Identifikace latky

Vyhledam jako produkt Vyhledam jako produkt

/

Nalezen
relevantni
zaznam?

NE

Hledam substrukturné

MNalezen
relevantni
zaznam?

ANO

Hledam pomoci
klicovych slov

MNalezen
relevantni
zaznam?

ANO NE

Obr. €. 20 Néavrh na obecny postup pfi vyhledavani informaci o reakcich
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6. Srovnavaci metody databazi

Analyza vybranych databazi ma tfi roviny. Jednim z cilG je zjistit, zda postupy
navrzené v kapitolach 5.1 a 5.3 jsou platné a Ize se podle nich fidit. Druhym cilem je
prostfednictvim stejnych zadéani zjistit, jakym zptsobem lze postupovat v konkrétni
databazi k dosaZeni co nejlepSiho vysledku. Dtiraz je proto kladen ne na pocet
dosazenych zaznamt, ale vice napf. na presnost provedeného hledani. Pojem presnosti
je zde pouZivan ve smyslu své hojné uvadéné definice [napf. MatouSova, 1988] jako
pomér vyhledanych relevantnich zaznamt ku vSem vyhledanym zaznamtim. Stejné tak
termin Uplnost i v této praci oznacuje pomér mezi vyhledanymi relevantnimi zaznamy
avSemi relevantnimi zaznamy v databazi. Tretim cilem je porovnat moZnosti
vyhleddavani vtéch samych databazich, ale pristupnych prostfednictvim jiného
vyhledavaciho prostredi s rozdilnym uctovanim (databaze Registry v ramci SciFinder
Scholar, Beilstein, resp. Gmelin v prostfedi CrossFire — dostupné v ramci licence pro
instituci versus tyto dvé, resp. tfi databaze dostupné prostfednictvim STN International
— platba systémem pay-as-you-go).

6.1 Postup

Pozadavky na reSerSe byly vybrany zamérné tak, aby pokryly ve stanoveném
rozsahu co nejsSirSi pole mozZnych dotazti. Samoziejmé sohledem na
predpokladanou cetnost jednotlivych pozadavki, se kterymi se uZivatelé na
databaze obraceji. Dotazy, stejné jako cela prace je orientovana zejména na zjistovani
faktografickych informaci.

V prubéhu reserSe se postupuje podle diagramti uvedenych v kapitole 5, u kazdého
kroku je uvedeno vysvétleni. Registracni Cislo je zdmérné opomijeno, aby bylo mozné
postup naleZzité rozvinout (a také v mnoha pripadech ani neni pouZzitelné).

ReSerSe je ukoncena, pokud dojde k vysledku, ktery ma rozumnou miru presnosti.
To znamena, jestlize jde o vice jak jeden zaznam, je stale v silach uZivatele je
prohlédnout. Pokud jde o uplnost, vzhledem ktomu, Ze celd analyza je zaméfena
v prvni fadé na faktografické informace, neni hodnoceni udplnosti zcela na misté
(i pokud by bylo urceni dplnosti viibec mozné). Jestlize je potieba zjistit jen jednu
konkrétni informaci, je irelevantni urcovat, kolikrat je tato informace v databazi
zastoupena (logicky to byva pouze jednou).

Pokud jde o reSerSe vedené v ramci STN International, snahou bylo pribliZit se
realnému vedeni reSerSe, tzn. snazit se o co nejmensi naklady. Proto bylo napf. zameérné
vynechano prili§ drahé strukturni hledani. Z diivodt nevelkého zajmu o hledani reakci
v komercnich databazich (soudé podle konkrétnich zkuSenosti), bylo i v této praci
upusténo od vyhledavani informaci o reakcich v STN.

6.2 Vybér databazi

Nasledujici tfi databaze byly vybrany, protoZe reprezentuji kaZda trochu jinou
skupinu informacnich zdroji. Databaze Chemical Abstracts patii k zdkladnim zdrojim
pro vSechna odvétvi chemie. Predstavuje integrovany systém bibliografickych
i faktografickych informaci nebyvalého rozsahu. Databaze Beilstein (resp. Gmelin pro
dotazy smétujici do oblasti anorganické chemie) zase predstavuje skupinu zdrojt
zaméfenych na faktografické informace o latkach, vcetné reakci. databaze PubChem se
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odliSuje faktem, Ze je dostupnd vefejné a zdarma. Snahou je poskytnout alespoii
zakladni prehled o tom, jaké vyhledavaci nastroje jmenované databaze poskytuji a jak je
moZzné feSit zadané ukoly.

6.2.1 Chemical Abstracts

6.2.1.1 Historie a obecné informace

Databazi Chemical Abstracts (ovSem stale vydavanou i jako tiStény referatovy
Casopis) produkuje Chemical Abstract Service, divize Americké chemické spolecnosti.
V soucasnosti zpracovava okolo 9 500 tituli asopist.

V roce 1895 na Massachusetts Institute of Technology vznikl casopis Review of
American Chemical Research, ktery mél kompenzovat nedostateCny zajem o americky
vyzkum ze strany evropskych referdtovych Casopist. V roce 1907 byl tento Casopis
nahrazen SirSi publikaci Chemical Abstracts (CA), kterou sponzorovala Americka
chemicka spolecnost (ACS).

UZ od pocatku méli editofi Chemical Abstracts od Americké chemické spolecnosti
zadan jasny cil — abstrahovat veSkerou svétovou literaturu zaméfenou na chemii.
Zacatky byly skromné, s dvéma editory na ptl uvazku a 195 dobrovolnymi tviirci
abstraktii s rocnim rozpoc¢tem 15 500 dolard bylo v roce 1907 vydano 11 847 abstrakti
[CAS1].

I pfes nedostatek papiru a ztiZenou kooperaci s evropskym kontinentem vychazely
CA i béhem druhé svétové valky

V roce 1955 naklady poprvé presahly milion dolari, ACS byla nucena prikrocit
k radikalni zméné financovani a ceny predplatného vyrazné vzrostly. V tomto roce bylo
publikovano jiz 86 322 abstrakti [CAS1]. V roce 1966 se zmeénil styl prace, vyrazné
vzrostl pocet placenych pracovnikii na ukor dobrovolniki. [Baker, 1980] V Sedesatych
letech se také zaCalo pracovat na automatizaci a tvorbé elektronické databaze. Tato
snaha byla podporena granty National Science Foundation a zaroveni se CAS stala
v USA jakymsi prototypem automatizovanych sluzeb zameérenych na sekundarni
informace. V roce 1980 byla spuSténa databaze CAS ONLINE. O tfi roky pozdéji
zaloZila CAS spole¢né s Fachinformationszentrum (FIZ) Karlsruhe dnes jiZ proslulé
databazové centrum STN International, ve kterém nejdfive zpristupfiovali svoje
databaze, ale postupem Casu pridali produkty i jinych instituci.

V Ceskoslovensku byly pocitatové produkty CAS hojné vyuZivany jiZ od roku 1971
formou davkového zpracovani z magnetickych pasek [Vymétal, 2001].

6.2.1.2 Tisténé CA

V tiSténé verzi jsou CA dostupné od svych pocatki aZz do dnesSni doby. Zakladem
jsou seSity vychazejici kazdy tyden, které se sdruzuji do svazkd (volumes). Do roku
1962 obsahoval jeden svazek seSity za cely rok, od tohoto roku vlivem naristu stranek
pripadaji na jeden svazek seSity vydané pouze za ptl roku.

KaZdy zaznam je oznacen Cislem tzv. CAN (Chemical Abstracts Number), které se
skldda z cCisla svazku a cisla abstraktu (napf. 126:5678). Dale obsahuje nazev
dokumentu, ktery se preklada do anglictiny, pokud je v jiném jazyce, a autorské udaje
spolu s adresami pracovist. Nazev zdroje, ktery je uvadén zkratkovité a identifikace
jeho vydavatele. Pokud jde o Casopis, mtiZeme najit v zdznamu i CODEN a ISSN, dale
pak jeSté oznaceni druhu dokumentu a v jakém jazyce byl primarni dokument vydan. U
tiSténé verze neni oznaceni sekce, do které abstrakt spada, u kazdého zaznamu, ale je
viditelné na strance.

Kromé vydavanych abstrakt bylo nutné zavést i systém rejstiikii, které umoZznuji
vyhledavani podle riznych hledisek a to samozfejmé zpétné. Na konci seSith
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vychézejicich kazdy tyden je nékolik rejstfikli vazanych ovSem na dany seSit. Stejné tak
reSerSe jsou rejstriky, které sdruzuji jednotlivé rejstiiky do jednoho, tzv. kumulativniho
nebo souborného rejstiiku. Vychazeji v desetiletych intervalech, od roku 1957 pro velky
narist zdznami jen v pétiletych odstupech. RozloZeni riznych typl rejstiiki
v jednotlivych letech ukazuje tabulka v pfiloze €. 3.

Nabizi se otazka, zda ma v dnesni dobé jesté viitbec smysl pokracovat ve vydavani
tiSténé verze CA. Vyhledavani v tak rozsahlém souboru, jakym Chemical Abstracts
bezpochyby je (naprt. predplatné jen pro rok 2006 zahrnuje celkem 120 svazkt [CAS2]),
vyZaduje velké mnoZstvi ¢asu a notnou davku trpélivosti. Nicméné existuji argumenty,
které nelze zcela opominout. Napf. tim, Ze je uZivatel nucen hledat poZadovana hesla
mezi velkym mnoZstvim jinych, setkdva se viceméné automaticky s mnohem Sirsi
oblasti, kterd miiZe byt zdrojem inspirace pro jeho v&deckou préci [Silhének, 2002].
Listovani a prohledavani tisténych svazkt také napomaha lepSimu porozumeéni tématu,
pii prohledavani hierarchii Latkového rejstiiku miZe uZivatel narazit na neobvyklé
strukturni zavislosti a ziskat zcela novy pohled na zazZité predpoklady [CAS3].

Kromé tiSténych svazkd jsou Chemical Abstracts stale dostupné i na mikrofiSich
a mikrofilmech (pro rok 2006 celkem 52 mikrofisi a 96 civek mikrofilmi).

6.2.1.3 Elektronické verze CA

Je ocividné, Ze prace s rejstiiky v prostredi databazi nabyva zcela nového rozmeéru.
Co se tyCe uZivatelského rozhrani, nejvice praci s rejstiiky pfipomina verze Chemical
Abstracts distribuovana na CD ROM — CA on CD. Predplatitel ziskava kazdy mésic
nové CD, kde jsou kumulovany vSechny predchozi abstrakty vydané toho roku.
Vyhledava se pomoci rejstiiki, kde 1ze redlné vidét seznamy registracnich cisel, autorti
atd. podle typu rejstiiku, anebo pfimo zadanim vyrazu do vybraného selek¢niho pole.
Pokud srovname tiSténé a elektronické rejstiiky, v elektronické verzi mame moZnost
vyhledavat z rejstiiku registracnich cisel sloucenin, adres autorti, z rejstiiku Casopis,
dale je mozZno si volit jazyk, rok vydani a druh dokumentu, tedy pristupy, které tiSténa
verze uzZ nebyla schopna obsahnout [Silhdnek, 2002].

DalSi mozZnosti jak pristupovat k Chemical Abstracts je internetové pripojeni a
nastroj SciFinder (pripadné SciFinder Scholar urCeny pro akademické prostredi). Toto
velmi privétivé rozhrani, které se v poslednich letech rychle vyviji, umoZiiuje spolu
s abstrakty ziskat nardz i dalSi informace (zejména faktografického charakteru)
z databaze Registry a CASREACT.

Naopak pro profesionalni reSerSéry je urcen pristup v ramci databazového centra
STN International. Na rozdil od predchozich dvou pfistupti nespoléhd na uzivatelovu
intuici, ale na znalosti a praxi. Komunikace se odehrava pomoci ptikazového fadku a
dotazovaciho jazyka Messenger.

6.2.1.4 CAS Registry

Systém CAS Registry byl zaloZen v roce 1965 pro potfeby zpracovatelti abstrakt
CAS, ktefi museli zjiStovat, zda uz byla konkrétni latka do Abstrakt zpracovana a jaky
je jeji rejstiikovy nazev. V roce 1984 zacala CAS zpracovavat i latky indexované v CA
pred rokem 1965, aby se tak zajistil pristup na zakladé chemické struktury i do literatury
vydané pred timto datem. Dnes (27.9. 2008) obsahuje 38 260 638 zaznami [CAS5]
organickych a anorganickych latek a stala se tak nejrozsahlejSim zdrojem identifikace
latek pro védce, priimysl i regulacni organy [Weisgerber, 1997].

Databaze CAS Registry obsahuje zaznamy latek indexovanych do baze Chemical
Abstracts (v poslednich letech vSak nejen jich) a je v podstaté vstupni branou do
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databaze Chemical Abstracts (a pokud pracujeme v ramci databazového centra, pak i do
jinych databazi obsahujici pole pro registracni ¢islo CAS).

KaZzdy zaznam zahrnuje registracni cislo, rejstfikové jméno, synonyma, strukturni a
sumarni vzorec. U ¢asti latek jsou pritomné i informace o vlastnostech, ziskané bud’
experimentalné, nebo vypocitané.

Tim jak se pole ptisobnosti registracnich Cisel rozSifuje, v databazi Registry se
objevuji i latky, ke kterym neexistuji Zadna zpracovana abstrakta. Jako priklad uved'me
nékteré latky ze seznamu ingredienci pro kosmeticky primysl vydaného Evropskou
komisi jako soucast Rozhodnuti 96/335/EC, ve kterém figuruji prirodni latky typu
extraktu z violky vonné (90147-36-7) nebo chmelu otacivého (8060-28-4), i produkty
potravinaiského primyslu jako je napf. pivo (8029-31-0) [Komise ES]. DalSim
piikladem mutZe byt jiz zminovany EINECS (European Inventory of Existing
Commercial chemical Substances [9]). Dale se mohou v Registry vyskytnou latky bez
zaznamu v CA na zdkladé Zadosti nékterych organizaci typu World Health
Organization, US Environment Protection Agency a dokonce i na zakladé Zadosti
podané pres CAS Client Service. Také nové latky, které se objevi v nékterém
z obchodnich katalogli zafazenych v bazi CHEMCATS a od roku 2008 jsou zafazovany
i latky z webovych kolekci, napf. ze zmifiovaného zdroje ChemSpider. Dalsi specialni
pripady jsou popsany zde [STN, 2008].

6.2.1.5 CASREACT

Tato databaze zahrnuje zaznamy reakci publikovanych v nékterém z vice nezZ stovky
klicovych casopisti od roku 1985. Kromé reaktanti a produktd, zdznamy obsahuji i
informace o reagentech, rozpoustédlech, katalyzatorech, reakénich a bezpecnostnich
podminkach. Vytézek reakce ptivodné zahrnut nebyl kviili nedostupnosti této informace
u nékterych reakci a kvili nejednotnym podminkdch méfeni, nicméné na natlak
uzivateli nakonec zaveden byl [Blake, 1990]. Databaze obsahuje k dneSnimu dni

(27.9.2008) 15 700 474 reakci [CASS5].

6.2.2 Beilstein

Databaze Beilstein je nejvétsi faktografickou databazi zaméfenou na organickou
chemii. Registruje vice jak 9 miliéni sloucenin (listopad 2004) a pro témér 8 miliona
z nich uchovava data o reakcich. Je aktualizovana ctvrtletné.

Historicky vychazi z tiSténého dila Beilsteins Handbuch der organischen Chemie
(kratce Beilsteinovo kompendium), pojmenovaného podle autora Konrada Beilsteina
(1883-1906), némeckého profesora chemie. Prvni soupis 1500 organickych sloucenin a
jejich vlastnosti vydal v roce 1881, tispéch byl mezi chemiky obrovsky a dalsi rozsifena
vydani rychle nasledovala. Po smrti profesora Beilsteina se vydavani ujala Némecka
chemicka spole¢nost. V 50. letech 20. stoleti byl zaloZen ,,Beilstein Institut,” ktery se
cely soustredil pouze na vydavani kompendia. O 30 let pozdéji vySlo jiz paté vydani
Citajici uctyhodnych ptl miliénu stranek. V té dobé se jiz také pracuje na prevodu
kompendia do elektronické podoby, vysledkem bylo zpfistupnéni databaze Beilstein
v databazovém centru STN International (1988) a Dialog (1989). V roce 1994 byla
zaloZena spolecnost Beilstein Informationssysteme GmbH. O 5 let pozdéji bylo
ukonceno soubézné vydavani tisténé formy kompendia.

Soucasnym producentem je Molecular Design Ltd.,, dcefinna spoleCnost
vydavatelstvi Elsevier, které prevzalo Beilstein Informationssysteme. Zajimavosti je, Ze
zatimco MDL bylo v fijnu 2007 prodano dale (Symyx Technologies, Inc.), databaze
Beilstein i Gmelin ztistala ve vlastnictvi Elsevieru.
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Co se tyCe forem zpfistupnéni béaze, stdle je moznost online pfistupu do
databazovych center (napf. v Dialogu pod souborem 381- Beilstein Reactions, 390-
Beilstein Facts a 393- Beilstein Abstracts). Na konci 90. let vSak spolecnost Beilstein
Informationssysteme podnikla revolu¢ni krok, kdyZz nabidla licence na prondjem
databaze i komunikac¢niho softwaru do lokalnich siti. Vznikl tak systém pod nazvem
CrossFire, ktery je doplnén o modul CrossFireplus Reactions a databazi CrossFire
Abstracts.

Zdroje databaze tvori ptivodni Beilstein Handbook, pokryvajici literaturu od roku
1771, dale jsou to Casopisy, knihy a patenty vydané od roku 1960 do 1979, od roku
1980 je zpracovavano 176 titult Casopisa.

Vymezeni organickych sloucenin podle Beilsteina je nasledujici: kromé uhliku
mohou obsahovat jen nasledujici prvky: H, Li, Na, Rb, Cs, Mg, Ca, Sr, Ba, Si, N, P, As,
O, S, Se, Te, F, Cl, Br, 1. Déle jsou vylouceny CO, CO2, COS, CS2, HCN, HOCN,
HSCN a jejich soli a nékteré dalsi slouCeniny, ve starSich zdznamech je vSak najit
miZeme, protoZe tato nova pravidla byla uplatiiovdna aZ pro excerpci do elektronické
formy kompendia.

Organizace databaze vypada nasledovné: jedna se v podstaté o tfi samostatné baze
dat, databaze sloucenin, databaze chemickych reakci a databaze citaci, které jsou
vz4jemné propojeny na urovni zaznami a pro jednotnou manipulaci slouzi komunikacni
software Beilstein Commander.

6.2.3 Gmelin

Databaze Gmelin je obdobou béaze Beilstein soustfed’ujici svoji pozornost na
anorganické slouceniny. Registruje jich pres jeden milién

Historicky ma databaze Gmelin dost podobny piibéh jako baze Beilstein. Za
predchiidce kompendia je povazovana kniha Handbuch der theoretischen Chemie,
kterou vydal profesor chemie Leopold Gmelin (1788-1853) v Heidelbergu. Byl zaroven
prvnim, kdo oddélil slouceniny anorganické od organickych.Vydavanim kompendia se
poté zabyval Spolek némeckych chemikti, nez byl tésné po vélce zaloZen Gmelin
Institut fiir anorganische Chemie. V pribéhu 20. stoleti bylo vydéno 650 svazkl a
tematicky zabér se rozSifil k organokovovym sloucenindm, takZe novéjSi nazev
kompendia zni Gmelin Handbook of Inorganic and Organometallic Chemistry.
V 80.letech se podilelana vydavani spolecnost Springer, v poloviné 90.let vSak musela
ukoncit kontinuitu tiSténého dila. Stejné jako Beilstein se i Gmelinovo kompendium
prevadélo postupné do elektronické podoby.

Smlouva firmy Molecular Design Ltd. (vlastnéné anglo-nizozemskym gigantem
Elsevier) se Spolecnosti némeckych chemikl z roku 1999 ukoncila nejistotu dalSiho
vyvoje baze.

Zpristupnéni databaze se realizuje prostfednictvim on-line pfistupu do centra STN
International. Ale vzhledem k majitelim se databdze Gmelin stala soucasti systému
CrossFire, takZe k obéma bazim je moZné vyuZit to samé komunikacni rozhrani, cozZ ze
systému €ini vskutku mohutny informacni zdroj, ktery v oboru neméa konkurenci.

Zdroji databaze jsou jednak védecké publikace zlet 1975-1997 jednak piavodni
tiSténé kompendium GMELIN Handbook of Inorganic and Organometallic Chemistry,
pokryvajici literaturu od roku 1817 do 1975. Elektronicka databaze neni tplnou
nahradou tiSténého zdroje, spiSe se dopliuji.

Gmelin zpracovava anorganické slouCeniny, ¢ili vSechny ostatni vyloucené
z predmétu zajmu databaze Beilstein. A to nejen klasické slouceniny, ale zahrnuje napf.
i velmi Siroké spektrum slitin, minerali, keramickych materidld, komplext
s organickymi ligandy, polymert atd.
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Hierarchicka struktura poli systému CrossFire je zachovana, pouze upravena pro
potieby prezentace a vyhledavani anorganickych sloucenin. V porovnani s Beilsteinem
mé baze Gmelin méné registrovanych sloucenin, zato mnohem vice faktografickych
udaji, uvadi se, Ze k tomu tcelu slouzi az 800 poli a podpoli.

Co se tycCe identifikace sloucenin, zdaleka ne u vsech sloucenin je k dispozici
strukturni vzorec, je proto nutné spoléhat se na jiné zptisoby identifikace.

6.2.4 PubChem

PubChem [9] je databdze poskytujici informace o biologické aktivité malych
molekul. Je Casti iniciativy Molecular Libraries Roadmap a byl spustén 16. zari 2004.
K vyhledavani vyuZiva systém Entrez. Prostfednictvim tohoto rozhrani jsou dostupné i
dalsi databaze bibliografického a faktografického charakteru. Cely tento systém
zaStituje National Center for Biotechnology Information, ktery je soucasti National
Institutes of Health (NIH). Databaze je dostupnd zdarma, coz je pri¢inou sporu mezi
NIH a Americkou chemickou spolecnosti. Ta tvrdi, Ze je PubChem pro jejich placené
produkty konkurentem (a to je podle nich plytvani penézi darfiovych poplatniki) a
poZaduje, aby byly do databaze pfijimany pouze molekuly zkoumané v centrech NIH
[Marris, 2005].

Soucasti je napf. databaze PubMed, kterd pokryva databazi Medline (14 mil.
zaznamu s retrospektivou do poloviny 60.let), OldMedline (2 miliony zaznami z let
1950-1956) a navic poskytuje dalsi sluzby jako jsou odkazy na dalsi vhodné zdroje atd.
Je to nejvétsSi biomedicinska databaze dostupna zdarma [PubMed]. Prikladem
faktografické databaze je Molecular Modeling DataBase, ktera shromaZzduje 3D
struktury bilkovin [MMDB]. KaZdéa databaze poskytuje odkazy na své ptivodni zdroje.

Samotna systém PubChem je organizovan jako tfi navzdjem propojené databaze
PubChem Substance, PubChem Compound a PubChem BioAssay. Odkazy
z chemickych struktur v ramci PubChem se lze dostat na biologické vlastnosti latky,
které jsou zaznamenané v jinych databazich (PubMed, zdroje 3D struktur...). Data jsou
ziskavana od producentti riznych typt (vyzkumné instituce atd.)

Databdze PubChem Compound (5,5 miliéni zaznami) obsahuje validované
chemické vzorce sloucenin zarazenych do PubChem Substance. Lze vyhledavat podle
nazvd, synonym, kli¢ovych slov, ale také pomoci strukturniho vyhledavani. Strukturni
editor je pfimo implementovan do webového rozhrani, ovSsem soubory s nakreslenymi
strukturami (samozrejmé v podporovanych formatech) lze nahrét i z vlastniho pocitace.

Databaze PubChem Substance (11 miliént zaznamti) obsahuje popis vlastnosti latek
sodkazy na zdroje. Opét lze vyhledavat prostfednictvim nazvl, synonym nebo
klicovych slov.

Databaze PubChem BioAssay (téméf 300 zadznamti) obsahuje strucné popisy analyz
bioaktivity latek indexovanych v databazi PubChem Substance.

Co se tyCe vyhledavani, pokud uZivatel chce informace od konkrétniho zdroje, je
vyhodnéjsi zadat dotaz do databaze PubChem Substance. Plati to i pro poZadavky
ohledné pfirodnich latek, ke kterym nebyva prifazena struktura. V ostatnich pripadech
je vyhodnéjsi hledat v databazi PubChem Compound [PubChem-FAQ].

Jednim z nékolika zdroji, odkud vySe zminéné databaze Cerpaji je i NIST Chemistry
Webbook. Kromé pristupnosti pres rozhrani Entrez ma i vlastni vyhledavaci rozhrani.
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7. Testovani vybranych chemickych databazi

Testovani databaze Registry bylo provedeno v ramci verze SciFinder Scholar™
2006. Databaze Beilstein a Gmelin byly prohledavany pomoci klienta Crossfire
Commander V7. Tyto tfi databaze byly prohledavany i pomoci softwaru STN Express
8.3 v ramci databazového centra STN International.

VSechny testovaci reSerSe maji jednotnou strukturu. Po zadani reSerSe nasleduje
postup. Cislovani jednotlivych kroki odpovida ¢islim na obrazku5.1, resp.5.3. Pouze u
reSerSi z STN International neni postup plné dodrZen, protoZe je potfeba myslet na
zavérecnou cenu reSerSe, a tudiZ se standardni kroky musi obejit ¢i nahradit jinym
postupem. Nasleduje zavér, ktery shrnuje zjiSténé skuteCnosti. Obrazky ilustruji
jednotlivé kroky postupu a jsou vZdy uvadény az pod vysvétlenim.

7.1 Testovaci reSerse

7.1.1 Vyhledavani na zakladé identifikace latky

(o)

NE Je zrdmo CAS RN7? ‘ ANO
© ‘
CASTECNE Je znam nazev?
©
NE ANO Je diouhy nebo
nejiednozradny? s
N @
_ ANO NE Malezeno pomoci
——————— Jezndma strukiura? | relevantnihe pole?
l NE r
ANO
N\
.| Malezeno struktumim
- wyhledavanim? v
)
MNE Je znam sumami ANO
wzorec?
" f
CASTECNE_ MNalezeno substruktumim NE

hledanim?

Obr. €. 21 Diagram postupu pii identifikaci 14tky v rdmci testovacich reSersi
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ReSerSe €.1 Vyhledejte zaznam slouéeniny s chemickym nazvem
benzaldehyd

SciFinder Scholar

Q1 Je znamo CAS RN? NE

Q2 Je znam nazev? ANO

Q5 Je nazev dlouhy nebo nejjednoznacny? NE
Poznamka: Existuji i jiné nazvy pro benzaldehyd (napt. fenylmethanal), ale jde o
béZnou slouceninu, lze se tedy domnivat, Ze je indexovana pod vSemi svymi nazvy.
Q6 Nalezeno pomoci relevantniho pole? ANO
Pocet vysledkii: 1 - v Registry (58028 - v CAPLUS)

# SciFinder Scholar

File Ecit “iew Task Toolz Help
P | =
i = .
Frefs Database

HewTask

©)

Back | Fowand | Brint | Seve s | FullTest History

P

Help

9

Internet

#

Exit

Select One:

Explore

Lad
B

Search for scientific informeation

Locate

Find & specific reference or substance.

|

1]

File Edit Wiew Iask Tools Help

= | = SO K4
NewTask| Eack | Forwara | Brint | Seveps | Fullest | Frels | Dembase | Histry | Imemet | Help Exit
]
Select One:
Locate Literature
a Bibliographic Information
S Examples: journal name, tils
[ Documes nt Icentifier
.9 Examples: patert number, C& abstract number

Locate Substances

<

Raad from s

i

=d ko dencée a speofic

=]

. Brovse
=3 s34 | Substancs dertitisr
Scan tables of conterts of my favorite journals pusiifivy o e o, A Fesy ey
=
_cael_| cancel | =
e o v w .
Dale muZeme pokracovat: [ Cancel
< y

* zobrazenim bibliografickych zaznamu

» ziskanim prehledu reakci, kde figuruje benzaldehyd

* ztZenim dotazu (napf. podle ndzvii casopisti) nebo preformulovanim dotazu

* ziskanim zaznamu sloucCeniny v databazi Registry

Beilstein.

Q1 Je znamo CAS RN? NE
Q2 Je znam nazev? ANO

Q5 Je nazev dlouhy nebo nejjednoznacny? NE
Poznamka: Nazev lze vyplnit do prislusného pole, pfipadné pouZit pripraveny formular
pro vyhledavani latek na zakladé jejich identifikacnich dat.
Q6 Nalezeno pomoci relevantniho pole? ANO

Pocet vysledkii: 74
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Hrarnben o Fragrasin
Bideu st g
Liswrran Mumban
i K el
Tipw o Subrtarca
w1
scarar | I
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Usdas Naie et R
¥ Chaancsl Fropade: md  # al L3 l':-nE | Mmhﬁml i [l W I
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: - Tharmcd s CH| B éw‘_} | = -
2ed = T — - -
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[t} — o -
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I1] | ] | e st 1

Alternativné: Strukturni hledani umoziiuje odfiltrovat smési, izotopy atd. (zrusi se
zaSkrtnuti v nabidce). P¥i tomto postupu jsou vysledkem jen dva zaznamy - benzaldehyd
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a jeho radikal.
Pocet vysledku: 2

PubChem

Q1 Je znamo CAS RN? NE

Q2 Je znam nazev? ANO

Q5 Je nazev dlouhy nebo nejjednoznacny? NE
Q6 Nalezeno pomoci relevantniho pole? ANO
Pocet vysledki: 11046

National

PubClhem i

| HOME | SEARCH | SITE MAF | FubMed | Entrez | Structure [ GerBank | PubChem [ Help |

PubChem Text Search

PubChem Compound =] [benzaldehyde] | el
'n Matiomal
‘-{}F‘uh:_ lhem Compound Lihrary
. licticirar
PubChars Campoend ¥ B | berosidebde | o || Claer | Saee Segrch
wATNIER | KNy | Chpbi . [
Dy | Sumimasry = BRew 10 | Taghy | Tardin -
AIC 11046 | Biadssay 809 | Proimnin 9 s of & B36a [
Ibmrn 1 - 20 of 11048 [Poge |1 of 353 Med

bennpaddelipde, Bearon: aldedepde
TIPAC: bencaldeirrds
WOE- 106 D22 | BF: CTHED

OO CTDx G361
T;' el i, Baorscal et comrme
i IUPA&L: (BE) -H benmyhdmshrdroora s
-FI BOW: 121 05T | BF: CTHTHD

O3 O 2
5 - Etbats eruzabdelipde, Beraldebpde, 4.ethd-
I::‘!I TP AT - sthpfoarceal cebrpde

L WO 134 175 | B C9H100

Ol ST 67114
L___' 4 Dasthylamanz b ercaldebypds, p-Crethylamorobanzsl dhypde
.

STN International

Registry

Q1 Je znamo CAS RN? NE
Q2 Je znam nazev? ANO
Q5 Je nazev dlouhy nebo nejjednoznacny? NE
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Q6 Nalezeno pomoci relevantniho pole? ANO
Pocet vysledkii: 1

* % * *x *x % * *x *x * * *x *x * STN Karlsruhe * * * * *x *x * * *x * * *
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 vyhleddme spravny nazev v rejstiiku nazvi sloucenin (pole COMPOUND
NAME) pomoci piikazu EXPAND (,,e“) — na rozdil od pfikazu SEARCH (,,s“) se
neplati za vyhledany termin a slouZi k ovéreni, zda se konkrétni termin v bazi nachazi

=> e benzal dehyd/cn
El 1 BENZALDAZI NE- 1, 3- Bl S( 3- | SOCYANATO- 4- METHYLPHENYLENE) PARABA
N C ACI D COPCLYMER/ CN

E2 1 BENZALDAZI NECOBALT | CDI DE/ CN

E3 0 --> BENZALDEHYD/ CN

E4 1 BENZALDEHYDE/ CN

E5 1 BENZALDEHYDE ( (2, 4, 6- TRI | SOPROPYLPHENYL) 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- PYRI DYLCARBONYL) HYDRAZONE/ CN

Ell 1 BENZALDEHYDE (5, 6- DI PHENYL- 1, 2, 4- TRI AZI N- 3- YL) HYDRAZONE/ CN

E12 1 BENZALDEHYDE ( 5- PHENYL- 1, 2, 4- TRI AZOL- 3- YL) HYDRAZONE/ CN

Nyni je potfeba vyhledat zvoleny termin v bazi

=> s e4
L1 1 BENZALDEHYDE/CN

Zvolime bezplatny format ,,scan“ pouze se zakladnimi informacemi

=> d scan
L1 1 ANSWERS REGISTRY COPYRIGHT 2008 ACS on STN
IN Benzaldehyde

MF C7 H6 O
CI COM

CH=—=0

<

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

ALL ANSWERS HAVE BEEN SCANNED
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Sfe sfe sfe sk ok Sl sfe sfe sfe sk Sk S sfe sfe sfe Sk ke Sfe sfe sfe sk Sk Sl sfe sfe sfe sk Sk Sfe sfe sfe sfe Sk e sfe sfe sfe sk Sk Sl sfe sfe sfe sk Sk Sfe sfe sfe sfe Sk S Sfe sfe sfe sk Sk Sl sfe sfe sfe s Sk e sfe sfe sk sk ke e e

Cena: 5 €

Beilstein

Q1 Je znamo CAS RN? NE

Q2 Je znam nazev? ANO

Q5 Je nazev dlouhy nebo nejjednoznacny? NE
Q6 Nalezeno pomoci relevantniho pole? ANO
Pocet vysledkii: 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 <<<

EE R I R R I R I R I I R R R R R I R S R R R I R R R R R O R

* 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 *
* *

EE R R R S R R R I R I R R I R R R R R R R R R S R R R O

NavaZeme rovnou ¢islem dotazu z predchozi databaze

= s 11
L5 4 L1

Vysledkem jsou Ctyfi zdznamy, zkusime, zda zadani registracniho cisla benzaldehydu,
hledanou slouceninu upfesni.

=> s 100-52-7/rn

L6 4 100-52-7/RN
=> s 11 and 16

4 L1
L7 4 L1 AND L6

Zjistili jsme, Ze vSechny 4 zdznamy maji to stejné registracni Cislo CAS a nezbyva neZ
vypsat jejich identifikacni 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): C7H60(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): C7H60(1-)

Molec. Formula (MF): C7 H6 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

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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Zaznam, ktery hledame, je v seznamu vysledkli posledni. Kromé chemického nazvu i
pocet dostupnych poli (zde zkraceno) a frekvence s jakou se vyskytuje v dokumentech o
reakcich napovida, Ze jde o hledanou slouceninu.

Cena: 23,58 €

Zavér

Vyhledavani latky podle chemického nazvu v SciFinder Scholar lokalizovalo pouze
jeden zaznam benzaldehydu (ve srovnani se strukturnim hledanim - pfi volbé presného
hledani, jednoslozkové latky - 69 zaznamii). Naproti tomu v databazi Beilstein se
hledanim nazvu objevilo vice zadznami, nez pfi strukturnim hledanim (s prisluSnymi
volbami). Algoritmy databaze PubChem prohledavaji plné znéni vSech nazvi, seznam
vysledkid je proto dost dlouhy, nicméné poZadovana sloucenina je na prvnim misté.
Stejné jako Beilstein i PubChem zpfesni své vysledky pouZitim strukturniho hledani.
Vramci STN v databazi Registry probéhlo hledani podle nazvu totoZné s jednim
vysledkem. Databdze Beilstein lokalizovala podobné jako jeji protéjSek v ramci
CrossFire vice zaznami — §lo o radikaly. Nepfijemna je cena, kterou je potfeba zaplatit
za zjiSténi, ktery zdznam je ten vhodny. Z praxe je zndmo, Ze obvykle ten posledni,
takZe se zaCina s nim a Ize tak vyluCovaci metodou néco uSetfit.
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ReSerse ¢. 2 Vyhledejte zaznam slouceniny s touto
strukturou: /\)J\OH

SciFinder Scholar

Q1 Je znamo CAS RN? NE

Q2 Je znam nazev? ANO

Q5 Je nazev dlouhy nebo nejjednoznacny? ANO

Poznamka: Chemicky nazev bude patrné obsahovat symbol pro stereoizomerni formu a
polohu dvojné vazby, které se mohou znacit rizné.

Q7 Nalezeno strukturnim vyhledavanim? ANO

Poznamka: Je tfeba nakreslit vzorec ve strukturnim editoru a zadat presné hledani.
Pocet vysledkii: 2889 - v CAPLUS, 1741 - v Registry (kromé poZadovanych sloucenin,
vysledky zahrnuji i smési, homopolymery, anionty, slouceniny znacené uhlikem 14 atd.
Vybér miZe byt ziZen nastavenim filtra.)

= SciFinder Scholar

File Edit View MEES Tools Help
Locate 13 Research Topic Molecular Formula
Browse Journals.. Author Name e

Company Name

NewTask|  Eack | Forl

= Scifinder Scholar
e Edt View Issk Tools Help

I mul s om | A =l

]
= 2l
c|nfo|s|n|r|c|e]F|s]z] smm
S ==
Proviers | W et Roactions | cancel |
ICQHS 02 Igs‘ng
: =]
 —

Get Substances x|

Get substances that match your guery using

{* Exact search

1~ Substructure search
i Similarity search

Filters w

Substance class Return substances that are:

I~ Alloys

™ Coordination compounds

™ Incompletely defined

[~ Mixures

[~ Palymers

™ Organics, and others not listed ahove

Structure componerts I Only return substances that are single components

Commercial availability I™ only return substances that are commercially available

References I™ only return substances having one or more references
Studies Only return substances having these reported studies

[ Analytical

[~ Biological

[~ Preparation
[ Reactart or Reagent

ﬂ Cancel
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lalx]
File Edt “iew Task Tools Help
p = |
iz ™= = = ‘ 0 ﬂ
MNewTask Bk Faruary Print Saue 85 | I Test Prefs Datbase | History Imernet Help Exit
4 Refi d
~27 References ~61 References o2 nelerences
REGISTRY REGISTRY RECIETRY
'_ ‘T_'Tj '_ Elﬂl l_ !.—_'ﬁ
| |i70m012 & ||130s5.940 by || 12833184
B E om — CH=—CH— G0z~
e S _DZC/\\/ = HpC— CH=CH—Cilz
~1 Reference
~1 Reference ~8 References REGISTRY
REGISTRY REGISTRY
ol | s O 18 | gl el L6 | g |
b || 72450 =z /g 503640
Me— CH= CH- COzH HpC==CH—CHz — COzH Hozc/ﬁ
=
~2819 References ~803 References
REGISTRY REGISTRY
\ \~1ﬂl] References
STRY
| T m
| Af[ior-g37
B om
anc/\“‘\ﬁ/ -
~414 References
REGISTRY
\‘_I;I; et References Get Reactions AnalyzeRefine | Back
Substances 43-52 of 52

Alternativné: Nastavme presné vyhledavani v jednosloZkovych latach.Vysledkem jsou
izomery Z i E a nekompletné definovana latka.

Pocet vysledkii: 52

Alternativné: Nastavme presné vyhledavani v jednosloZskovych latkach a zadejme

navic jeSté volbu hledani v komercné dostupnych latkach. Tato moZnost zajimavé

omezi mnoZinu na béZnéji se vyskytujici latky - ve vysledku se objevi Z, E izomery i
nekompletné definovana sloucenina. Tento postup ale nelze doporucit jako standardni.

Pocet vysledki: 4

Beilstein

Q1 Je znamo CAS RN? NE
Q2 Je znam nazev? ANO

Q5 Je nazev dlouhy nebo nejjednoznacny? ANO

Q7 Nalezeno strukturnim vyhledavanim? ANO
Poznamka: Strukturni dotaz je zadan do editoru (mame tfi moZnosti: MDL ISIS/Draw,
MDL Draw a MDL CrossFire Structure Editor).

Pocet vysledkii: 3 (Systém nalezl obé izomerni formy i nekompletné definovanou

slouceninu. Vazba, jejiZ orientace neni jasna, je naznacena vinovkou.)
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- Find
SeachFields | Oueries |

Predefined Search Forms !im

/- Beilstein [inactive]

- Belltein(2006/02)
STADLE [1 Citations)
C1 (24 Reactions)
LA (535 Reactions)
C2 (370 Substances)
C3 (235 Reactions)
C4 (6 Reactions)
03 (4 Substances)
Q0912 Substances]
1012 Substances]
011 {1 Substances]
0162 Substances]
017 [2 Substances]
01812 Substances)

For Help, press F1

Query Builder

2 MDL CrossFire Commander - [Query for Server default]
&J Fle Edit Task View Options Query Help

<]

Query

erp

Results | Reports

[Search in: Beistein[2006/02)

total charge = 0, radicals = 0, components = 1, no impl. ring closures, no isotopes, no IST

Fiee Sites S
I” hetera atoms ©
™ all atoms

Search:
" as reactant

€ as procuct
&

Clear Structure__|

Stereo:
off

Al
[ salts

I add fings
I~ isotopes

I chan

ges

I~ radicals
[~ mistures

Extended Opfions_|

and v Search All Text 2 F&I Clear Text
and__ ~| Search Fields 2 Eniarge... | _Advanced Search | Clear Table w_|

Operator | (

Field name

Relation

Field content

& 4 Prézkum... -

idle

" 2 Internet

2% MDL CrossFir...

| B stucture Edi...

s &L 1214

1 Gimelir(2006/01]
=1 Beilstein[2006,/02)
w1 Saved Hitsets Adlert Hitsets

= Session Hitsets

: 003 (4 Substances)
w1 0: 009 (12 Substances)
w1 0: 010 (12 Substances)
w0 011 (1 Substances)
w1 Q: 016 (2 Substances)
E (i
B
i

&)

: 017 (2 Substances)
0: 018 (2 Substances)
0Q: Q19 (3 Substances)

[~

&3 File Edt Task View Options Window Help

’—‘- MDL CrossFire Commander

Substance Identification

Beilstein Registry Number
Beilstein Preferred RN
CAS Registry Number
Chemical Name

Autoname

Molecular Formula
Molecular Weight
Lawson Number
Type of Substance
Consfitution ID

Tautomer ID

Beilstein Reference

Field Availabilif

3724-85-0

but-2-enoic acid
Crotonsaeure
but-z-enaic acid
C4He02

86.09

1301

acyclic

944874

967672

502, 6-02

List 1-10 of 22

107-93-7, 503-64-0, 3724-65-0

Code Field Name Occ.
PHARM  |Bioactivity: Pharmacological Data |1
ECT Ecological Data: Ecotoxicology =
ECC Ecological Data: Concentration in - |1
the Environment

RX Reaction 518
NP Isolation from Matural Product 1
CDER Derivative 3
CNF Conformation 1
MP Melting Point 4
B8P Boiling Point 1
HFOR Enthalpy of Formation 2
Field Availal List 11-20 of 22

Code Field Name occ.

@ e

([ Bl

<

PubChem

Q1 Je znamo CAS RN? NE
Q2 Je znam nazev? ANO
Q5 Je nazev dlouhy nebo nejjednoznacny? ANO
Q7 Nalezeno strukturnim vyhledavanim? ANO

Poznamka: Struktura miiZe byt vloZena jednak nakreslenim pfimo ve strukturnim
editoru (pod odkazem "Sketch) a jednak nahranim z pripraveného souboru (v tomto

pripadé vytvoreného v ISIS Draw).

Pocet vysledkii: 1 (Pouze izomer, ktery byl nakreslen v ramci strukturniho dotazu..)
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0«’_} PubChem Compound: Search unigque chemical structuras Using Names, synonyms
ar keywords, Links to available bislogical property information are provided for sact
compound,

U PubChem Substance: Search deposited chemical substance records using names,
synonyms of keywords, Links to blological property information and depositor web
sites are provided

E PubChem BioAssay: Search bicassay records using terms from the bioassay

descripticn, for example "cancer cell lime™. Links to active compounds and bicassay
results are provided.

Structure Search: Search PubChem's Compound database using a dhemical
trpcture as the guery. Structures may be sketched or spedfied by SMILES B

files, or other TOrTTETS:

National

(
<3 NCBI PubClhem b=

| e S ERRER [ Sie Wi EobMed | Entrez | Structure [ GenBank [ PUBCHEM [ Help |

Compound Text Search I:I

Structure Search sasic © advanced @

Search | Clear |
1S/Draw - [kyselina.skc]
ile Edit Options | Object Text Templates Chemistry ‘window Help
Q{ Search Input: © SMILES/SMARTS, InChl, CID or Formula & Structure File @ OIOIOI'@IQIOI@I®IDIAI
5
IE \Bakalarka\kyselina skc Prochazet . | 2 [
Search Type: @
[ T
= OH
Search using:  fldentical Structurss = @ |+
|
E
e
|+
o)
anc)
e
Karthomal =
Library O
PubOhem .52
Fuchad Entiet Shnctire

FLEChan ks ]

Boarch Patir

Compound Summary:

Oy cipcaaarez @ &

i’_ﬂ RinActiety: Gurmary (3
I 8: T Links
-t? LM Tesicolagy: Lok @

o | atnictim Besrch 0

-
-y treprositor-Supplad Synenyims: (Totd, ) @
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ERS)

o Additional Filters @

= Property (Clear)

M from to Heawy atom  from to

xLogP from to Isotope  from to

HBD  from to Tautomer from to

HBA  fram to Covalent Unit fram ta

Rotatable Bond  from o Complexity  from to

L]
1
1]
L

TPEA  from ta from ta

Charge

= Stereochemistry (Clear)

Chiral center(s) that are | Please Select |

National
Library F
of Medicine I

PubClhem

Struckure \ GenBank \
Search [FukChem Compound _ +| [

o
<> NCBI

e e S v | | Fibchem | felp |

[eo7

Entrez \

Compound Summary:

)

o GID: 18499 ]

Substances:

All: 8 Links
Same: 3 Links
Mixture: & Links
OO Related Compounds: @
Same, Connac 5 Links
Same, Isotopes: 3 Links

Similar Compounds: 23 Links @

%

d Structure Search

Alternativné: Pokud uZijeme dalSi volby pro strukturni hledani (Castecné specifikované
E/Z izomery), najdeme nekompletné definovanou latku (tj. but-2-enovou kyselinu) a
pomoci odkazu z jejiho zaznamu se snadno dostaneme k obéma izomertm.

Pocet vysledkii: 1

STN International

Registry

Q1 Je znamo CAS RN? NE

Q2 Je znam nazev? ANO

Q5 Je nazev dlouhy nebo nejjednoznacny? ANO

Q7 Nalezeno strukturnim vyhledavanim? NE

Poznamka: Je potfeba se strukturnimu dotazu vyhnout, budeme tedy vyhledavat podle
nazvu

Pocet vysledkaii: 2

=> e butenoic acid/cn

El 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 12

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 02
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 02

0
¢
HO— C— CH2— CH2— 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)

Vysledkem je nekompletné definovana latka (neni jasna ani poloha dvojné vazby)

Nasleduje pokus o levostranné rozsiteni (bohuZel 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.

Pokracujeme pfimo vyhledanim nazvu v rejstiiku

=> 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 O --> 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 mozno si vSimnout zptisobu zapisu cis (Z) a trans (E) formy, nazev tedy
podle toho pfimo zapiSeme

| => e 2-butenoic acid, (E)/cn
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El 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 @ --> 2-BUTENOIC ACID, (E)/CN
1

E4 2-BUTENOIC ACID, (E)-/CN

E5 1 2-BUTENOIC ACID, (E)-, COMPD. WITH (3B)-CHOLEST-5-EN-
3-0L (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 02

CI COM

Double bond geometry as shown.

E Me
HO2C Xx——

A analogicky postupujeme i u druhé formy

=> e 2-butenoic acid, (Z)/cn

E1l 1 2-BUTENOIC ACID, (TETRAHYDRO-2-FURANYL)METHYL ESTER/CN

E2 1 2-BUTENOIC ACID, (TETRAHYDRO-2-FURANYL)METHYL ESTER,
CN

E3 @ --> 2-BUTENOIC ACID, (Z)/CN

E4 1 2-BUTENOIC ACID, (Z)-/CN

E5 1 2-BUTENOIC ACID, (Z)-, COMPD. WITH A-METHYLBENZENEME
THANAMINE (1:1)/CN

E6 1 2-BUTENOIC ACID, (Z)-, COMPD. WITH 1,4-DIAZABICYCL0O(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, (22)-

MF C4 H6 02

CI COM

Double bond geometry as shown.

HOzc/ﬁ
e

Cena: 9,88 €

Beilstein

Q1 Je znamo CAS RN? NE
Q2 Je znam nazev? ANO
Q5 Je nazev dlouhy nebo nejjednoznacny? ANO
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Q7 Nalezeno strukturnim vyhledavanim? NE
Poznamka: Pokusime se postupovat obdobnym zptisobem zadanim nazvu.
Pocet vysledku: 2

=> e 2-butenoic acid/cn

El 1 2-BUTENE-1-SULFONIC ACID/CN

E2 1 2-BUTENEDIOIC ACID DIBUTYL ESTER/CN

E3 @ --> 2-BUTENOIC ACID/CN

E4 1 2-BUTENOIC ACID, (1R-<1A<RS(RS(E))>,2B>)-4-<(2-

<<2-(1H-INDOL-3-YL)-2-METHYL-2-(<<(2-METHYLCYCLOHEXYL)OXY>
CARBONYL>AMINO) -1-0XOPROPYL>AMINO>/CN

Nazev z Registry v Beilsteinu nefunguje, zkusime jiny tvar (podle pravidel IUPAC)

=> e but-2-enoic/cn

El 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-2-0X0-2-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

ES8 1 BUT-2-ENOIC ACID (1,2,3,10-TETRAMETHOXY-9-0X0-5,6,7,9-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

El1 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 nevysel.

=> e but-2-enoic acid, (E)/cn

El 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

ES5 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

Ell 1 BUT-2-ENOYL ISOSELENOCYANATE/CN
E12 2 BUT-2-ENOYL ISOTHIOCYANATE/CN

Nechame tedy vypsat zdznamy z predchoziho hledani v rejstiiku (podle zkuSenosti
zaCiname od konce)

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

=> d 112 ide 4-5

L12 ANSWER 4 OF 5 BEILSTEIN COPYRIGHT 2008 BEILSTEIN MDL on STN

Beilstein Records (BRN): 1719942
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(-]

L12

\/C*\f

[.-]

Beilstein Pref. RN (BPR):

CAS Reg. No. (RN):
Chemical Name (CN):

Autonom Name (AUN):
Molec. Formula (MF):
Molecular Weight (MW):
Lawson Number (LN):
File Segment (FS):
Compound Type (CTYPE):

Constitution ID (CONSID):

Tautomer ID (TAUTID):

Beilstein Citation (BSO):

Entry Date (DED):
Update Date (DUPD):

Field Availability:

Code Name

503-64-0

107-93-7, 503-64-0, 3724-65-0
but-2c-enoic acid, cis-Crotonsaeure,
isocrotonic acid

but-2-enoic acid

C4 H6 02

86.09

1301

Stereo compound

acyclic

944874

967672

0-02-00-00412, 1-02-00-00189,
2-02-00-00394, 2-27-00-00797,
1989/02/27

2007/10/11

Occurrence

BRN Beilstein Records

1

ANSWER 5 OF 5 BEILSTEIN COPYRIGHT 2008 BEILSTEIN MDL on STN

Beilstein Records (BRN):

Beilstein Pref. RN (BPR):

CAS Reg. No. (RN):
Chemical Name (CN):
Autonom Name (AUN):
Molec. Formula (MF):
Molecular Weight (MW):
Lawson Number (LN):
Compound Type (CTYPE):

Constitution ID (CONSID):

Tautomer ID (TAUTID):

Beilstein Citation (BSO):

Entry Date (DED):
Update Date (DUPD):

0

1098434

3724-65-0

107-93-7, 503-64-0, 3724-65-0
but-2-enoic acid, Crotonsaeure
but-2-enoic acid

C4 H6 02

86.09

1301

acyclic

944874

967672

5-02, 6-02

1989/02/27

2008/01/25

L12 ANSWER 3 OF 5 BEILSTEIN COPYRIGHT 2008 BEILSTEIN MDL on STN

Beilstein Records (BRN):
Beilstein Pref. RN (BPR):
CAS Reg. No. (RN):
Chemical Name (CN):

1719943

107-93-7

107-93-7, 503-64-0, 3724-65-0
but-2t-enoic acid, trans-Crotonsaeure,
(E)-2-butenoic acid, crotonic acid,
a-crotonic acid

87




Autonom Name (AUN): but-2-enoic acid

Molec. Formula (MF): C4 H6 02

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
0

(-]

Zaznamy 3 a 5 jsou ty hledané.
Cena: 19 €

Zaveér

Na rozdil od databaze Beilstein se hledani ptesné struktury ve SciFinder Scholar
provadi mezi vSemi typy latek (smési — daji se odfiltrovat, polymery, slouceniny
znacené uhlikem...). Z&dny z obou systémil nerozliduje polohu vazeb nakreslené
struktury, mezi vysledky byly jak oba izomery, tak i nekompletné definovana
sloucenina. Naproti tomu databaze PubChem je na grafické znazornéni vazeb citliva, i
kdyZ urcité moZnosti rozsiteni dotazu tu také funguji. V ramci STN se povedlo formy
slouCeniny vystopovat podle nazvu (Registry) a vypisem identifikacnich tdaja pro
zakladni slouceninu — but-2-enovou kyselinu (Beilstein). Vidéli jsme, Ze pokud reSersér
neni dokonale obezndmen s nazvoslovnymi zdsadami v té které databéazi, mize byt
hledani pomérné zdlouhavé, a tudiZ drahé.
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ReSerSe €. 3 Vyhledejte zdznam slou€eniny s touto o 0O
strukturou: S

SciFinder Scholar

Q1 Je znamo CAS RN? NE

Q2 Je znam nazev? ANO

Q5 Je nazev dlouhy nebo nejjednoznacny? ANO

Q3 Je znama struktura? CASTECNE

Q8 Nalezeno substrukturnim vyhledavanim? ANO

Poznamka: Zadejme strukturni vzorec, ovSem s mozZnosti jednoduché nebo dvojné
vazby mezi sirou a kysliky — nemame jistotu, jak je v dané databazi tento vzorec
zachycen. V dalSim kroku zvolme presné hledani, ne substrukturni.

Pocet vysledkii: 14 - v Registry (1 z nich je spravny.)

Fie Edt Wiew Task Tools Hep
Fie Edit View Tools Template Help
DR S 4 ad o
& || @ Dworchangs stoms orbonds 2|
aton | gt
o E =)
X B
1), £
]
& / )\
_
20
3 4; ] o
@ &
& B
L SRS <
— ) I i
gt o clrnfo s/u|rlalerFlsi|z scae[10 2
o o =
- = - = = =
Preview Get Substances Get Reactions Cancel
i
CeH4025 Be pm e Dok Tpe e
he-md CaQeeH
o gt Mo | N
o
'|‘_’| (i -
.
i Fubinnces
PEEETRY
i
2 Pl aces
R
H_\auu
s
B o
_____ pr—
- FOGER SEGESTHY
patmeare
RECETRY
o T =
i Febmaien s Be tece
TR Y
O P pope rviere] =
pr—
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Alternativné: Pokud pfidame volbu pro komercné dostupné latky, dostaneme kratsi
seznam i s poZzadovanou latkou.
Pocet vysledku: 3

Beilstein

Q1 Je znamo CAS RN? NE

Q2 Je znam nazev? ANO

Q5 Je nazev dlouhy nebo nejjednoznacny? ANO

Q3 Je znama struktura? CASTECNE

Q8 Nalezeno substrukturnim vyhledavanim? ANO

Poznamka: VloZzme substrukturni dotaz, kde typ vazby bude volitelny (jednoducha nebo
dvojna).

Pocet vysledkii: 1

E! Edit Bond |$E|

- |Band | | Fort Triskrsbns

’QEM Bled |
« u\&q/ [2] starcerd =070 e [fe =]

I ™ I™ Crosssd bond

o ~

+ \ / Bvacting conter Togoogys

e |Nnns _1_'| |Ncm _:l

1 [ Steesn remch

e Presais

[J :

oo =

i

= _Cned |
Hep |

£

27 MDL CrossFire Commander - [Bailstein(2006/02):009 Substance 1 of 12]
|

o Substance Identification
- Saved Hitsste/Alert Hisets | BeilStein Registry Number 106431 & 009: Hit 1
5} Session Hitsets Beilstein Preferred RN 27092-46-2

+-0: Q03 (4 Substances) | CAS Registy Number 27092462

+Q: Q08 (12 Substance | Chemical Name thiophene-1,1-dioxide
Autaname thiophene 1.1-dioride
Molecular Formula
Molecular Weight 116.13
Lawson Number 16856
Type of Substance heterocyclic
Constitution D 89185
Tautomer ID 96774
Beilstein Reference 4-17-00-00241, 5-17, 6-17
Field Availability List 1-9 a0 =
Code Field Name oce.
R Readtion 29
RSTR Related Structure 1
mP Wetting Point 3
NMR NMR Spectroscopy 14
IR IR Spectroscopy 4
RAMAN  |Raman Spectroscopy 3
uv UVAIS Spediroscopy 5
ELCB Electrochemical Behaviour 1
CNR Referance 20
Reaction 1 of 29 ol 0 =
Reaction ID 24586
Reactant BRN 1730804 dichloromethane

106431 thiophene-1,1-dioxide
Product BRN 4618 3ATa-dinydro-benzo|£Xhiophene-1,1-dioxide
No. of Reaclion Details 1
< | > | Reaction Classification Chemical behaviour 4
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Alternativné: MliZeme pouZit sumarni vzorec - musi byt vlozen v Hillové poradi (tj.
pocet uhlikt, pocet vodikt nasledovany v abecednim poradi pocty ostatnich prvki. Je
mozné, Ze bude potfeba stravit vice ¢asu hodnocenim vysledkd, ale v tomto pripadé
byla poZadovana sloucenina hned na zacatku seznamu.

Pocet vysledki: 13

SearchFields | Oueries ]

Reaction Data
Phyzical Data
Spectoscopic Data
Pharmacological Data
Ecotosicological Data
Salubility Drata

and  ~| Search All Text = W Trurcate | Clear Text |
[ |
ad_ ~| Search Fields ? Enlarge..| _Advanced Search_| __ Clear Table ¥ _|
Operator | [ Field name Relation Field content TList] 1 =]
1 Molecular FormulalbF] i ~ [Cara0zs =1 1| m
2]and || is - =
[Glad =] i =] - -
SearchContedt [Substances  =| 5t ﬂ I >Je Znémo CAS

RN? NE

Q2 Je znam nazev? ANO

Q5 Je nazev dlouhy nebo nejjednoznacny? ANO

Q3 Je znama struktura? CASTECNE

Q8 Nalezeno substrukturnim vyhledavanim? NE

Poznamka: Volby jednoduché/dvojné vazby je mozno vyuzZit pouze u substrukturniho
hledani, mezi 13 vysledky se poZadovana latka neobjevila.

Q4 Je znam sumarni vzorec? ANO

Poznamka: Vzorec neni potfeba vkladat v Hillové poradi, ale musi byt velkymi
pismeny.

Q6 Nalezeno pomoci relevantniho pole? ANO

Pocet vysledkii: 17 (poZadovana sloucenina je na zacatku seznamu latek se stejnym
sumarnim vzorcem.)

ps b
S NeBl 4 Pu hem
- Structure Search
PubChem » Structure Search
" Namey/ Identity/ Substructure/
Search By: Text Similarity ShiperstrICtuRe Molecular Farmula Saved Search
d Draw a Structure CID, SMILES/SMARTS, InChl Structure File
3 http:Hpubchem. ncbi.nim. nih.gov - PubChem Server Side Structure Editor V1.21 - Mozilla Firefox
) [Eroadbang | [_sm_LEs___ v‘;m=cc=_c[sm—,=0)o
New ‘uuu‘mn‘ue\‘my |o{o‘(}‘¢»|+¢+
EE—RE § U T o Y QA 8D
s0j0l0D0e] |e|eT
) optiens o~ A L |7 [ | wea | oo foooe] saa
D
Substructurd | > e 0. o
Li | Be g c|{n|ofF|ne ol
Na | Mg alsife|s|afa \( /]
<4 Filters & [ k [ca|sc|sc | |ca |Ge | s |se|Br ke
Ro|sr{vy |v || [sn|so|®e| 1 [x
& Compou
s [Ba|LuLu ~[| 7 |Po|Bi|ro|a|Rn
Bgort | MDLMolile | | Dore
® PubC
Hyrogen | Keep Asls = ‘ Help|
Import [ Prachazet
ocoul
Hotava
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- Matbomal
<> NCB Pub@hem of Madiinn

FHWE T RERCT | WiTE FuMed Erkrar e B A FubChem Help |

Compound Taxt Search | |

Structure Search @ ouo: O csvances [

)

5
Sketch &

£ | Search Type: @

Mal=cular Fomuls
——

BT | Eosasay 1 Probendt 0 Pueofs 8 R
[eme 1-07of 17 e page
1: CICr |

Thoplene donade, Thiegers nllzoe
[TPAC: diophene 1,1-dhomds
BAW 174 138 | ME: C4HACES

HSC333175, ZIMCO1 575859
.._.e__'__j_._ [P AC: taclane-Z, S-done
W 116139 | MF: C4HACES

3 CID: 2325917
[nChl= 1A B0 - 3-1 (&) T-2- 500 SH, 2H

|
(‘-_{ [TPAC: S hydremythiophen-3-one
BAW 116 7138 | MF C4H40GS

4 ST 5550570 Rulatar Bt

P [PAC: tiolans. 3 d-done ¥

STN International

Registry

Q1 Je znamo CAS RN? NE

Q2 Je znam nazev? ANO

Q5 Je nazev dlouhy nebo nejjednoznacny? ANO

Q3 Je znama struktura? CASTECNE

Poznamka: Substrukturni hledani nahradime hledanim ve specialnim poli CHEMICAL
NAME SEGMENT (chemicky nazev sloZky) a zkombinujeme se sumarnim vzorcem
Pocet vysledkii: 13 (1 spravny)
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V tomto pripadé vezmeme zdkladni stavebni jednotku slouceniny — thiofen a
zkoumame, jakym zptisobem je uvadéna v poli chemického nazvu slozky

=> 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

E1l 3 THIOFAST/CNS

E2 1 THIOFEDRINE/CNS

E3 ® --> THIOFEN/CNS

E4 4 THIOFENCHONE/CNS

E5 1 THIOFENTANIL/CNS

E6 5 THIOFERRATE/CNS

Vyhledame sumarni vzorec poZadované slouceniny

=> e c4h402S/mf

El 1 C4H402P2S3/MF
E2 1 C4H402PBS4/MF
E3 32 --> C4H402S/MF
E4 1 C4H402S.LI/MF
E5 23 C4H402S2/MF
E6 1 C4H402S2.LI/MF

A oba koncepty zkombinujeme

=> s e3 and thiophen#
32 C4H402S/MF
546238 THIOPHEN#
L9 13 C4H402S/MF AND THIOPHEN#

Vysledki je sice pomérné dost, ale format ,,scan“ je zdarma, proto si miZeme dovolit
vypsat vSechny zaznamy (nevyhodou je fakt, Ze zaznamy nejsou nijak Cislované, takze
musi nasledovat dalsi krok - vtomto pripadé asi nejlépe vyhledani podle zjiSténého
chemického nazvu).

=> d scan

L9 13 ANSWERS REGISTRY COPYRIGHT 2008 ACS on STN
IN 2,5-Thiophenedione-3,4-d2, dihydro-
MF C4 H2 D2 02 S

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 02 S
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L9 13 ANSWERS REGISTRY COPYRIGHT 2008 ACS on STN
IN 3,4(2H,5H)-Thiophenedione
MF C4 H4 02 S

OH

S
F/ N

L9 13 ANSWERS REGISTRY COPYRIGHT 2008 ACS on STN
IN 2,3-Thiophenedione, dihydro-
MF C4 H4 02 S

S 0

e

o

L9 13 ANSWERS REGISTRY COPYRIGHT 2008 ACS on STN
IN Thiophene, 1,1-dioxide

MF C4 H4 02 S

CI COoM

0 0
Ny

W

L9 13 ANSWERS REGISTRY COPYRIGHT 2008 ACS on STN
IN 2,5-Thiophenediol

MF C4 H4 02 S

CI COM

HO S OH
W
L9 13 ANSWERS REGISTRY COPYRIGHT 2008 ACS on STN
IN 3(2H)-Thiophenone, 4-hydroxy-
MF C4 H4 02 S

[atd.]

Cena: 10 €
Beilstein

Q1 Je znamo CAS RN? NE

Q2 Je znam nazev? ANO

Q5 Je nazev dlouhy nebo nejjednoznacny? ANO

Q3 Je znama struktura? CASTECNE

Poznamka: Postupujeme analogicky k bazi Registry a vyuZijeme pole CHEMICAL
NAME SEGMENT (chemicky nazev sloZzky) zkombinovany se sumarnim vzorcem
Pocet vysledkii: 7 (1 spravny)
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=> e thiophene/cns

E1l 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 c4H402S/mf

E1l 1 C4H402 .K/MF

E2 1 C4H402.RB/MF

E3 12 --> C4H402S/MF

E4 15 C4H402S2/MF

E5 1 C4H402S2 . 2K/MF

=> s e3 and thiophen#
12 C4H402S/MF
129244 THIOPHEN#
L8 7 C4H402S/MF AND THIOPHEN#

VypiSeme identifikacni tidaje posledniho zdznamu

=> 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 02 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
0
\—°

Field Availability:

Code Name Occurrence
BRN Beilstein Records 1
[.]
Cena: 7 €
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Zaveér

Pokud je dostupna moZnost volitelné nasobnosti vazby, je vysledek pomérné presny
(SciFinder i Beilstein tuto funkci nabizeji, v PubChemu pouze pro substrukturni
hledani). Vysledkem hledani podle sumarniho vzorce je obvykle sada odpovédi s
vysokou tplnosti a naopak nizkou presnosti, v tomto konkrétnim pfipadé je ale postup
podle sumarniho vzorce také doporucitelny, vzhledem k tomu, Ze heterocykly, navic
substituované, maji spole¢ny sumarni vzorec s pomérné malou skupinou sloucenin. V
databazi PubChem se toto hledani osvédcilo. V ramci STN bylo hledani pomérné
rychlé, kombinaci sumarniho vzorce a ndzvu segmentu slouc¢eniny se v obou databazich
doslo k poZadovanému vysledku.
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ReSerSe €. 4 Naleznéte vSechny konstituéni izomery dibromfenanthrenu

SciFinder Scholar

Q1 Je znamo CAS RN? NE

Q2 Je znam nazev? NE

Poznamka: Na molekule fenanthrenu je 10 mist vhodnych pro substituci bromu, pokud
chceme vSechny dibromy, museli bychom zadat celkem 45 rtiznych vzorci. (Napf. 1,1-
dibromofenanthren, 1,2-dibromfenanthren, 1,3-dibromfenanthren atd. podle polohy
bromi v molekule).

Q3 Je znama struktura? CASTECNE

Poznamka: Museli bychom zadat 45 vzorci.

Q8 Nalezeno substrukturnim vyhledavanim? ANO

Poznamka: PouZijme speciélni funkci pro substrukturni hledani. Vyberme prvek nebo
funk¢cni skupinu, které maji byt pripojeny a ozna¢me vSechna mista na molekule, kde se
mohou vyskytovat. Navic vyznaCme vSechny uhliky — hypotetick4 mista pripojeni
bromu jako zamcena pro ostatni substituenty. Vyberme substrukturni hledani v
jednoslozkovych latkach.

Pocet vysledkii: 10 - v Registry (vSech deset zaznamii odpovidéa zadani.)
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Beilstein.

Q1 Je znamo CAS RN? NE
Q2 Je znam nazev? NE
Q3 Je znama struktura? CASTECNE

Q8 Nalezeno substrukturnim vyhledavanim? NE
Poznamka: U vSech vazebnych poloh zadejme vybér ze dvou prvki, bromu a vodiku.
Problémem je sice uplny, ale pfilis Siroky seznam vysledki (jsou nalezeny i napf.

tribromfenathreny). Je tfeba hledani zpresnit.
Q4 Je znam sumarni vzorec? ANO

Poznamka: Sumarni vzorec sam o sobé by byl nepouZitelny vzhledem k poctu sloucenin
se stejnym vzorcem, je tfeba hledat v priiniku a oba pristupy (substrukturni hledani a

sumarni vzorec) spojit.
Q6 Nalezeno pomoci relevantniho pole? ANO
Pocet vysledki: 9 (vSechny vysledky odpovidaji zadani.)

ﬁ MDL CrossFire Commander

Results | Reports | Alerts | AutoHom

Search Field Mame in Hieraichy: ?

A Find

Predsfined Seach Forms | Hitsets |

Queries

= Beilstein[2008/02] A
¥ Basic Indexes 1
/- Bibliographic Infarmation
= Substanee |dentification

- Beilstein Registry Number
- Beilstein Preferred RN
- CAS Registry Number
- Chernical Name
Chemical Name Segment
- Lingar Structure Formula
Fragment Molecular Fomula
- Molecular Formula
Search MF Range
L Charge
Element Counts
- Mumber of Atorns
Number of Elements
L Mumber of Fragments
Molecular Weight
- Lawson Number
Structure Kepword
i Type of Substarce
Constitution 1D
- Tautomer 1D
Beilstein Reference
i Entry Date
Update Date
#)- Chemical Properties
) Physical Properties
- Phamacological and Ecological [ .,

< >

W Show Help for Search Fields

Query Builder

% ‘Seal:h in: Beilstein(2008/02)

total charge = 0, radicals = 0, components = 1, no impl. ring closures, no isotopes, no IST

Free Sites: Steren: -
[~ hetero atoms &
I &l atoms
Search: o1 [ Alow:
@ asstucture || [ sals
2 reactant I addl rings
[~ isotopes
" asproduct ™ chages
- 3 ™ radicals
et ¥ mistures
-

Clear Structurs__ | Exdended Gptions_|

and  ~| Search All Text ¥ Traneste.. | Clear Text |

and jSEalth Fields 2 Erlarge. | ~Advanced ssarch |~ Clear Table w |
Operater | [ Field content ] List) ) | =]

1 Molecular FarmulalMF) is ~ |C14H8BIZ - |}

2 |and T is - -

3 |and hd iz - =

-
SearchContest [Substances  »|  Start Search

[ MOL Crsdin Do

o i g e o
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PubChem

Q1 Je znamo CAS RN? NE

Q2 Je znam nazev? NE

Q3 Je znama struktura? CASTECNE

Q8 Nalezeno substrukturnim vyhledavanim? NE

Poznamka: PubChem neumoZiiuje zadani tohoto typu dotazu najednou. Je tfeba provést
hledani podle sumarniho vzorce a strukturni hledani zvlast a teprve potom je spojit.

Q4 Je znam sumarni vzorec? ANO

Q6 Nalezeno pomoci relevantniho pole? ANO

Pocet vysledkii: 4 (vSechny vysledky jsou poZadované dibromfenanthreny.)

Structure Search

o) PubClhem

FubChern » Structure Search
Search By: name/ Ldlentity/ Substructuref Molecular Formula Saved Search
: Text Similarity Superstructure

(;{ Molecular Formula Molecular Farmuls File
(C14HeE? search
Enter single molecular formula

) options [

d Filters (#
Clear | Save Query |

L R IR T 1 no: BERC R T W ) hitp://pubchem.nchi.nlm, nih.gov - PubChem Server Side Structure ... =]

Broadband v | | SMILES v |[£1=00=C02=C103=C(C-C2)C=C0-C3
Search | Clear | New ‘Ud°|c‘” Del ‘Q"}‘ |‘$’ G| 35 |*|* ‘@
— |=|= || | | |~ |s; |00 | SD
<) search Input: ® smiLEs/smarTs, InchL] | & T o | O [O[OC|G ®|o
| L |77 | | e | oo fooone] soan
C1=CC=CC2=C1C3=C {C=C2) C=CC=C3 H 2 2 e
4 { \
Li | Be BlC|N[O]|F |Nef| |
\ /
Na | Mg Al |si|P|s|cl|Ar] !
d{ search Type: @ K |Ca|Sc|5c »||Ga|Ge|As|Se|Br|Kr \
Ro|Sr| Y [v '~ |in|sn|se|® |1 |xe
Search using: |Subslruclure 3 HU‘;DVUH: S Hom Len LeiLenl at Lan
—

= OO compound Subset

@® PubChem Compound Entrez History: (Refresh)
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Samienal

—
-y "'_';. Publ_hem Compound Lty | ) Fregaum]

ol el o

O pige

[l MPAT I T-dirumopbmmir
| M 336001 | MF C14EEE

TFAC 3 f-dirmrbet

STN International

Registry

Q1 Je znamo CAS RN? NE

Q2 Je znam nazev? NE

Q3 Je znama struktura? CASTECNE

Q8 Nalezeno substrukturnim vyhledavanim? NE

Q4 Je znam sumarni vzorec? ANO

Poznamka: Opét nahradime substrukturni hledani vyhledanim nazvu segmentu
slouCeniny

Pocet vysledki: 9 (vSechny vysledky odpovidaji zadani.)

=> e phenanthren/cns

El 15 PHENANTHRAZINE/CNS

E2 1 PHENANTHRAZINYL/CNS

E3 5346 --> PHENANTHREN/CNS

E4 1 PHENANTHRENACYL/CNS

ES 1 PHENANTHRENALDAZINE/CNS
E6 1 PHENANTHRENALDEHYDE/CNS
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E7 3 PHENANTHRENAMINATO/CNS

ES 800 PHENANTHRENAMINE/CNS

E9 21 PHENANTHRENAMINIUM/CNS

E10 4 PHENANTHRENAMMONIUM/CNS

E11 40074 PHENANTHRENE/CNS

E12 118 PHENANTHRENEACETALDEHYDE/CNS

A zkombinujeme se sumarnim vzorcem

=> s (e3 or ell) 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 Cl1l4 H8 Br2

L11 9 ANSWERS REGISTRY COPYRIGHT 2008 ACS on STN
IN Phenanthrene, 1,2-dibromo-
MF Cl4 H8 Br2

Br

SO

L11 9 ANSWERS REGISTRY COPYRIGHT 2008 ACS on STN
IN Phenanthrene, 1,6-dibromo-
MF Cl4 H8 Br2

L11 9 ANSWERS REGISTRY COPYRIGHT 2008 ACS on STN
IN Phenanthrene, 2,10-dibromo-
MF Cl4 H8 Br2
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‘ Br

L11 9 ANSWERS REGISTRY COPYRIGHT 2008 ACS on STN
IN Phenanthrene, 1,8-dibromo-
MF Cl4 H8 Br2

Br

L11 9 ANSWERS REGISTRY COPYRIGHT 2008 ACS on STN
IN Phenanthrene, 2,7-dibromo-

MF Cl4 H8 Br2

CI COM

Br

L11 9 ANSWERS REGISTRY COPYRIGHT 2008 ACS on STN
IN Phenanthrene, 4,5-dibromo-
MF Cl4 H8 Br2

Br

O‘

L11 9 ANSWERS REGISTRY COPYRIGHT 2008 ACS on STN
IN Phenanthrene, 3,6-dibromo-
MF Cl4 H8 Br2

0 w
-

Br
Rew

L11 9 ANSWERS REGISTRY COPYRIGHT 2008 ACS on STN
IN Phenanthrene, 9,10-dibromo-

MF Cl4 H8 Br2

CI COM

102




ALL ANSWERS HAVE BEEN SCANNED

Cena: 14 €

Beilstein

Q1 Je znamo CAS RN? NE

Q2 Je znam nazev? NE

Q3 Je znama struktura? CASTECNE

Q8 Nalezeno substrukturnim vyhledavanim? NE

Q4 Je znam sumarni vzorec? ANO

Poznamka: Postup je stejny jako v predchozich pripadech
Pocet vysledku: 9

=> e phenanthren/cns

El 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 ukazku vypiSeme pouze jeden zaznam.

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 L

Br

Field Availability:

Code Name Occurrence

BRN Beilstein Records 1

(-]

Cena: 6 € (pokud bychom nechali zobrazit vSech 9 zaznamt + 44 €)

Zavér

Nejrychlejsi je vyhledani tohoto typu dotazu v databazi SciFinder pomoci specialni
funkce ve strukturnim editoru. V databazi Beilstein je nutné oSetfit vSechny vazebné
polohy na rozdil od substrukturniho hledani ve SciFinder. V databazi PubChem se
vysledny dotaz sklada ze dvou casti — strukturniho a sumarniho vzorce, ale i tento
zpusob vede k uspokojivému vysledku. Dotaz do obou bazi v STN se opét skladal
z hledani segmentu v kombinaci se sumarnim vzorcem. Rozdil v poctech zaznamti
v ramci SciFinder (10) a Registry (9) je zptisoben tim, Ze v SciFinderu se objevil navic i
jeden homopolymer.
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OH
ResSerSe ¢. 5 Naleznéte oba tautomery’ této slouceniny: \

SciFinder Scholar

Q1 Je znamo CAS RN? NE

Q2 Je znam nazev? ANO

Q5 Je nazev dlouhy nebo nejjednoznacny? ANO

Poznamka: Neni pravdépodobné, Ze systém nalezne oba tautomery na zakladé
chemického nazvu jednoho z nich.

Q3 Je znama struktura? ANO

Q7 Nalezeno strukturnim vyhledavanim? ANO

Poznamka: VloZzme strukturni dotaz a vyberme presné hledani v jednoslozkovych
latkéach.

Pocet vysledkii: 4 - v Registry (mezi nimi jsou oba tautomery.)

RI=TE

fie Gt i Tpokr Jepisle M
D@8 ¢ odo2s

ﬁ"’" L QT ———— ﬂ
len -

H‘lln H‘-

Ll &
[ R AT T '-.;\
Re) [ )
@, i

& _:
X o

a8 a

£,

1 ] f
— | = |

B "

—k

SN, F|Cl B F |8 L

C

Prervierwy et Substences Wm] = |
—

=
mie

I Y

== =

=18l x|
e s
ENE =
EEIEE | 102504
f s
N\
N, °
-1 Reference
~1 Reference REGISTRY
REGISTRY
LR [T |
k| 130030
o,
Mﬁg%:fmes
REGH
. .
Beilstein

7 Tautomery jsou konstitu¢ni izomery, které se lisi pouze polohou vodikového atomu a dvojné vazby.
Jedna forma volné prechézi v druhou, kazdd ma ovSem rozdilné fyzikalni a chemické vlastnosti
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Q1 Je znamo CAS RN? NE

Q2 Je znam nazev? ANO

Q5 Je nazev dlouhy nebo nejjednoznacny? ANO

Q3 Je znama struktura? ANO

Q7 Nalezeno strukturnim vyhledavanim? ANO

Poznamka: VloZme strukturni dotaz a vyberme rozsifenou volbu - hledani tautomert
(Extended options).

Pocet vysledkii: 2 (oba tautomery jsou nalezeny.)

LIELEN Results | Reports| Alerts | Autoom

t Datshase| | Dia zture || Modity Alert | Create Alert | | Start Sear
=in[2007/01)
- - - Free Sites: 5 Stereo: 5
= =1, noimpl. ring closures, no isctopes, no 15T ™ heteo atoms lﬁ ?
=
™ allatoms °
Search " Allowr
& asstuctre || [ salts
€ as reactant C faddl ngs
e r isntopes
a3 product [ charges
€ a3 reagent! ™ radical:
a5 catalyst! ™ mistures
a3 solvent I relat Markush

Clear Structure ‘/g{tended Options:

Extended Structure Query Optiora il

¥ tllow Tautomers [dizallowed with free sites)
\\ [ Keep Fragments separate

™ lgnore Atom Mappings

. Number of Atoms: = =
Mumber of Fragments: [uli3 j to (O j
Mumber of Ring Closures: |Off j to |OFF j

Cancel Reset | Help | aK I

PubChem

Q1 Je znamo CAS RN? NE
Q2 Je znam nazev? ANO
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Q5 Je nazev dlouhy nebo nejjednoznacny? ANO

Q3 Je znama struktura? ANO

Q7 Nalezeno strukturnim vyhledavanim? ANO

Poznamka: Je tfeba nastavit hledani identické struktury s povolenim pro jakékoliv
tautomery (identical structure + any tautomers).

Pocet vysledkii: 2 (systém lokalizoval spravné oba tautomery.)

-
<> NCBI

PubChem » Structure Search
Broachand v | SMILES v [01=CC=CC2=C1CRCS20H]
New ‘Udo|cln Del ‘er ‘4—}» Q|+‘*‘@
. Marne = .
Search By: gt =|=|--|-m E A T )
slo|o0O0n] (@ o-H
o'} Draw a Structure | | ~ |~ L L |77 | = | noe | oook jeacne soa
H 2 [2 & He | N
©<;'H Li |Be B|C|N|O|F N S
5
Na | Mg A |Si|P|[8]|Cl|Ar
K |Ca|Sc|Sc & |Ga |Ge | As|Se|Br|Kr
Dh Il 1 o
Hotovo
o options 2
‘\denli:al Structures Vl (th ‘anytautnmer Vi L]
Time Limit(seconds): iEIlm_\t;_dzi Result Limit: !E_ __EI_[I[IL!
o Filters @
Glear ] Save Query |

-
(3 N C B [ DO P u b © (I;!Jgpomund g [Heglste

Search| PubChem Compound | for% |

f Limits T Freviewindex T Histary T Clipboard T Details ]

Display | Summary v | Show| 20 v | Sortby METE

Tools 'Td)‘ g‘ dﬂ Links: Related Structures, BioAssays, Literature, Other Links

[ a2 | Binsssay 0 | Proteinal: 0 | Rule ots 2 [

Items 1 -2 of 2 One page.
[O1: CID: 10629 Related Structures
Benzothiophen-3-ol, 3-Hydroxythianaphthene; 3-Hydroxybenzothiophene .
@(5 IUPAC 1-benzathiophen-3-ol

MW: 150.197640 g/mol | MF: CgHs OS5

[2: CID: 10336413 Related Structures

@@ IUPAC 1-benzathiophen-3-one
MW: 150.197640 gimol | MF: CaHs05

STN International

Registry
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Q1 Je znamo CAS RN? NE

Q2 Je znam nazev? ANO

Q5 Je nazev dlouhy nebo nejjednoznacny? ANO

Poznamka: VSe je relativni, pokud se mame vyhnout hledani strukturnimu, je nazev
vhodnou volbou.Vzhledem k tomu, Ze pti hledani v rejstfiku neni moZné pouzivat
rozSifeni a podobné nastroje, je vhodné predem zjistit, jakym zptisobem je latka

v Registry zapsana. Pomoci miiZe napf. staré vydani kolektivniho rejstfiku sumarnich
vzorci Chemical Abstracts (podrobné viz. kapitola 6.2.1.2).

Pocet vysledku: 2

Hledame v poli CHEMICAL NAME (chemicky nazev):

=> e benzo(b)thiophen-3-0l/cn

E1 1 BENZO(B)THIOPHEN-3-AMINIUM, 2-((ACETYLAMINO)SULFONYL)-6-CA
RBOXY-N, N, N-TRIMETHYL-5-(4-0XOPENTYL)-7-SULFO-/CN [..]

E3 1 --> BENZO(B)THIOPHEN-3-0L/CN

E4 1 BENZO(B)THIOPHEN-3-0L, 2-BROMO-/CN

E5 1 BENZO(B)THIOPHEN-3-0L, 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-3-0l

MF C8 H6 0 S

CI COM

T,

=> e benzo(b)thiophen-3(2H)-one/cn

OH

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

S

SR

0

Alternativné:
Hledani podle sumarniho vzorce ma pomérné nizkou presnost.
Pocet vysledkii: 82 (z toho 2 spravné).

\ => e c8H60S/mf
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El 1 C8HB09SSN.4/5C3H7NO. 2H/MF

E2 3 C8H60P2/MF
E3 82 --> C8H60S/MF
=> s e3

L1 82 C8H60S/MF

=> d scan

Je jisté, Ze pokud jsou oba tautomery v databazi pritomny, budou se nachazet v této
mnoziné sloucenin se stejnym sumarnim vzorcem. Vysledkd je sice 82, nicméné format
scan je zdarma, takZe jde jen o praci reSerSéra.

Cena: 9 €
Beilstein

Q1 Je znamo CAS RN? NE

Q2 Je znam nazev? ANO

Q5 Je nazev dlouhy nebo nejjednoznacny? ANO

Poznamka: Latek se stejnym sumarnim vzorcem je v Beilsteinu 28, zobrazeni
identifikac¢nich udajt o vSech latkach by bylo zbytecné drahé, tudiz se musime
spolehnout na vyhledani podle nazvu

=> e benzo(b)thiophen/cn

E1l 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 @ --> BENZO(B)THIOPHEN/CN

E4 1 BENZO(C)QUINOLIZIDINE/CN

E5 1 BENZO(CD)PYRENYL/CN

Nazvy uzivané v Registry v této databazi nefunguji. Pro predejiti zbytecnym vydajt
v Registry zjistime registracni Cisla CAS a slouceniny vyhledame na zakladé nich.
Nakonec zjistime, Ze chyba byla ve tvaru zavorek uprostied nazvu.

=> e 520-72-9/rn

E1l 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-o0l

Autonom Name (AUN): benzo<b>thiophen-3-o0l
(-]

S
0

=> e 130-03-0/rn
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El 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-3-01,
benzo<b>thiophen-3-one,
1-thiaindan-3-one, thioindoxyl
Autonom Name (AUN): benzo<b>thiophen-3-one
(-]
0
~
S

Cena: 11,38 € (pouze zavérecna cast hledani podle CAS RN)

Zaveér

SciFinder naSel oba tautomery. Pokud jde o Beilstein, je potfeba navic dotaz rozsirit.
PubChem taktéZ vyhledal oba tautomery po nastaveni spravného filtru. V ramci STN
bylo hledani podle nazvu pomérné narocné. V tomto pripadé lze doporucit jako
nejrychlejsi a nejlevnéjsi cestu nalezeni registracnich cisel tautomert v PubChem a
v STN hledat pomoci nich.
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ResSersSe ¢. 6 Naleznéte slitiny s nasledujicim obsahem slozZek: hlinik: 93 -
94 %, méd’: 4 - 5 %, horcik: 1 -2 % a mangan: 0,1 -1 %
(hmotnostni procenta)

SciFinder Scholar

Q1 Je znamo CAS RN? NE

Q2 Je znam nazev? NE

Q3 Je znama struktura? NE

Q4 Je znam sumarni vzorec? ANO

Q6 Nalezeno pomoci relevantniho pole? ANO

Poznamka: Do pole identifikace latky nezadavame typicky sumdrni vzorec, prvky jsou
jednoduSe vyjmenovany.

Pocet vysledkii: 280 (nelze vice zuzit podle obsahu sloZek.)

Explore Literature Explore Substances
| censnetes

) s
] ot e Enter the molecular formula of the substance.
Explore Reactions ‘
ﬂ ,,,,,,,,,, C) |AI.Cu.Mg.Mn
o
Examples:
H4Si04
][] I HAO45i
He i 04
Ok Cancel
st | 0 6@ @@ | Bowion., | @ eereade. | Y beenie. | oo ) ohunenty | @ s, [ sorme.. | B QBB & 12t

Alternativné: Pokud by pro naplnéni zadani stacilo nalézt alesponi jednu slitinu,
miiZeme zadat prvky do vyhledavani v ramci chemického nazvu, vysledkem je pak
mensi moZina, ze které lze vybrat zdznamy, které spliiuji poZadavky na obsah kovi.
Uplnost je ale v tomto pripadé (podle déle zjisténych fakts) jen necelych 9%.

Pocet vysledkii: 12 (4 spliiuji zadani)

-
.- Locate by Substance Identifier = (B
Enter Substance ldentifiers, one per line. Fead from file ...
Al,Cu,Mg,Mn _!
4| i

A Substance Identifier is any name or number used to denote a specific
substance.

Examples:
S0-00-0
999515
Acetaminophen
1,4-dichiorobenzens

OK Cancel
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Gmelin

Q1 Je znamo CAS RN? NE
Q2 Je znam nazev? NE
Q3 Je znama struktura? NE

Q4 Je znam sumarni vzorec? ANO
Q6 Nalezeno pomoci relevantniho pole? ANO
Pocet vysledkii: 16 (pouze 4 zaznamy plné vyhovuji dotazu, zbytek slitin ma vice

komponent, neZ bylo zadano.)

ﬁ MDL CrossFire Commander

mResults Reports| Alerts | Autoom

Percentage Type:

Sort Entries above | by Default

Bl

PubChem

Q1 Je znamo CAS RN? NE
Q2 Je znam nazev? NE

Tet in the Forms: L [x]
| Cancel Clear Help oK 7 Steren: 3
atams off =
Search F\elds} Queries o
‘ Alloy Composition Search Allow
Bibliographic Data ture [ salts ]
Substance Identification Data it I add. rings
Molecular Formula Search ‘ Alloy Formula: |AI[9}94}‘Cu[4—E-}.I.\g[1—2}‘r.|n(0.1—1} (W%} table ‘ Lot ||: izotopes
Reaction Data - :’:j;i?:
Physical Data Enter a formula like: r
Spectrogcopic Data . r
Salubilty Data Fe.Ni Alloy Table
ciure Extended Options

Llloy Seach Fei NiC10-20) ) I
Crystal Stiucture Data Component Formula: Percentage:
Electric Data
Electralytic/E lectrochemical Data fo@ (Mo arlA=HDs] [Number of range: 20 or 20-40)
Magnetic Data
Mechanic Data ’E |93'94
Molecular Data

C 4-5
Theimal Data ‘ Y |

Mg [

[hn (R

e Clear Text
\ [ _|4—Iv

E MDL. CrossFire Commander

Histary | Print

=l Grelin[2006/04)

[

o
(=1 Beilstein[2007/0

Hits | 1 1l |/ Gid FEH

"Culd, 6] Ma[1.5] Mr(0.61] F {0 27),
7 Cufd 4] Mal1.5) Mni0ELAI) ()
3: AI(b).Cu3.8-4.9)5i(0.5).Fe(0.5] Mr(0.3-0.9) Mg[1.2-1.8).Cr
4: Al[b),Cu[4.35) Mg[1.5)Mn(0.6) (W)

5: Al[bL.Cu(41 M1 7). Mr(0.8) fw)

6: AI[b].Cu(3.8-4.9] Ma[1.2-1.8] Mn(0.2-0.9) Fe[0.5].5{0.5)2n
7 Allb).Cul4 51 M1 3] Mn(0.62) Fel 18] Zn(0.1] 5il0.093)
8 AI[b).Cul3.5-4.9) Mal1.2-1.8) Mn(0.3-0.9).5{{0-0 5] Fe[0-0.5

9: AI[b).Cul4.48).Mg(1.45) Mnl0.E11.Fe(0.31].5i(0.15) (W)

10: &b 5i(0.2-0. 8] Fe{0. 7).Cul3.5-4.5) Mn(0.4-1] Mg(0.4-1.Cr

- 11: Al Cul3.8-4.5) Mal1. 2-1.8) Mn{0.3-0.9] Fe(0L.5) $il0 51 Zn
- 12: All].Cul3.84. 9. Mgl1. 21,8 Mn(.3-0.9] ()

- 13 Allb]LCrl0.111.Cul4. 48] Fel0.19) Mal1. 25) Mn(0.55).5i(0.09],
- 14: Allb].Cul4. 241 Mal1. 26) Mr{[.65) Fe{0.15] 2n(0. 08).5i(0. 05),
15: Al Cuf3.84.3) Ma(1.2-1 81 Mn(0.3-0.9].Ti(0-0.15] Zn(0-0.
B (b 5il0.5]. F (0.5 Cul3 8-4.5) Mi(0.3-0.9). Ma(1.2-1.81.C)
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Q3 Je znama struktura? NE

Q4 Je znam sumarni vzorec? ANO

Poznamka: Zadejme prvky do pole pro vyhledavani latek (Substance search)

Q6 Nalezeno pomoci relevantniho pole? NE

Pocet vysledkii: 4 (Zadna latka nevyhovuje zadani. Piedpokladana pricina je v absenci
slitiny o tomto sloZeni v databazi.)

| Search._PubChem Substance v |for ‘Al CuMahin — ‘ [ Clear | Save Search

|’ Limits T Previsw/index T History T Cliphoard T Details ]

Display ‘ Surnmary

v |show| 20 | Sortby

V| Sendto

v

m‘ BinAssay: 0 T Protein30: 0 T Rule of 5 0

Items 1 -4 of 4

[1: 5D 3811345

Structure
not available

[2: 5T 3811675

Structure
not available

[O3: 5D 3733195

Structure
not available

PubChem FTP

[4: SID: 157820

Structure
not available

Trndium, Cu, &1 Mn i Copper alloy
Source: ChemDplus(124843872

Geldent, Cu, ALNMN N1,Zn Copper alloy
Source: ChemMDplus(125356807

Ergal, Ergal 55 ..
Source: ChemMplus(012627455

MNCF steel, Sanicro 31 ...
Source: ChemDplus(011121363

One page

Related Structures, Literature

Related Structures, Literature

Related Structures, Literature

Related Structures

STN International

Registry

Q1 Je znamo CAS RN? NE

Q2 Je znam nazev? NE

Q3 Je znama struktura? NE

Q4 Je znam sumarni vzorec? ANO

Q6 Nalezeno pomoci relevantniho pole? ANO

Poznamka: Vyhledavani slitin v Registry se provadi pomoci pole MAC (Material
Composition).

Pocet vysledkii: 45 (vSechny odpovidaji zadani)

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

Omezime vyhledavani pouze na slitiny, které obsahuji pouze 4 slozky:

=> s 11 and nc=4
516630 NC=4
L2 45 L1 AND NC=4

Na ukazku zobrazime 4 zaznamy:

L2 45 ANSVEERS REG STRY COPYRI GHT 2008 ACS on STN
I N Al um num al | oy, base, Al 93,Cu 5, My 1.6,M1 0.7 (9C)

NF ***Al . QJ . Ng . Nh***
a AYS
Conmponent Component
Per cent

ety e

Al 93

Cu 5

My 1.6

Vh 0.7

L2 45 ANSVEERS REG STRY COPYRI GHT 2008 ACS on STN
I N Al umi num al | oy, base, Al, Cu, My, M (ZL104)

NF ***Al . C:u ) ’vg . 'Vh***
a AYS
Conponent Conponent
Per cent

g L p—g—p—(——————

Al 92 - 95

Cu 3.8 - 4.9

My 1.2 - 1.8

Vh 0.3 - 0.9
L2 45 ANSWERS REG STRY COPYRI GHT 2008 ACS on STN
I N Al umi num al | oy, base, Al 94,Cu 4.2,My 1.4, M1 0.1 (9Q)
NF ***Al . (:u . Ng . ,Vh***
a AYS
Component Conmponent

Per cent

by e

Al 94

Cu 4.2

My 1.4

Vh 0.1

L2 45 ANSVERS REG STRY COPYRI GHT 2008 ACS on STN
I'N Al umi num al | oy, base, Al 93-94,Cu 4,My 1.5, M1 0.3-1.3 (9Cl)

NF ***Al . C:U ) 'vg . M—l***
a AYS
Conponent Conponent
Per cent

g, Ll p—p——(————

Al 93 - 94

Cu 4

My 1.5

Mh 0.3 - 1.3

[..atp. dal Sich 41 zaznami]
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Cena: 22,27 €
Gmelin

Q1 Je znamo CAS RN? NE

Q2 Je znam nazev? NE

Q3 Je znama struktura? NE

Q4 Je znam sumarni vzorec? ANO

Q6 Nalezeno pomoci relevantniho pole? ANO

Poznamka: V Gmelinu je moZno odliSit pfimo hmotnostni procenta, zadanim do pole
MAC.W. Dotazy jsou na rozdil od Registry jednodussi.

Pocet vysledku: 1 (spravny)

=> 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 11 and 12 and 13 and 14
L5 1 L1 AND L2 AND L3 AND L4

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): 0.0EO0
Lin. Struct. Formula (LSF): Cu(4.16),Mg(1.5),Mn(0.61),Fe(0.27),2Zn(0.1
3),51(0.08),Ti(0.04),Cr(0.01),Al(b) (W%)
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Alloy Composition Table:
Component |W%
+

Al | 93.200
cr | ©0.010
Cu | 4.160
Fe | 0.270
Mg | 1.500
Mn | o0.610
si | ©.080
Ti | ©0.040
Zn | ©0.130

Cena: 11,5 €

Zavér

Jednoznacné nejlepsi moZnosti pro vyhledavani slitin nabizi databaze Gmelin (je
pfimo zamérena na anorganickou chemii). SciFinder Scholar neumoziuje vyhledani
podle procentualniho sloZeni, ziskana mnoZina je tudiZ priliS rozsahla. Databaze
PubChem umoziiuje vyhledavani slitin pouze v ramci nazvi. V pripadé STN se
databaze Gmelin chova podobné jako v rdmci Crossfire, jen s tim rozdilem, Ze v STN
neni baze od roku 1997 aktualizovana, takZe nabizi méné vysledki (jedind odpovidajici
slitina — na rozdil od ¢tyf v Crossfire - byla vloZzena 11.12.2005). Registry na rozdil od
SciFinderu nabizi presné hledani ve sloZeni.
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ReSerse ¢. 7 Naleznéte zaznam kopolymeru styrenu a ethylenu

SciFinder Scholar

Q1 Je znamo CAS RN? NE

Q2 Je znam nazev? NE

Q3 Je znama struktura? CASTECNE

Q7 Nalezeno strukturnim vyhledavanim? ANO

Poznamka: Zadejme obé struktury najednou, potom vyberme presné hledani, tfidu latek:
polymery a hledani v jednosloZkovych latkach (pokud neni zadana posledni volba,
systém nalezne polymery sestavajici z vice riznych monomeri).

Pocet vysledkii: 14 - v Registry (1 z vysledkli povaZujeme za spravny - ma 1361 citaci
v Chemical Abstracts, to znamena, Ze pijde o béZnéjsi typ latky, na rozdil od ostatnich
nalezenych, specialnich typt polymert.)

#. SciFinder Scholar - =

s File Edit View Toos Templte Help

DeEEmB2z

Get Substances

Get substances that match your query using:

J A @ Draw or change atoms or bonds T+ Exactsearch
#mom | shors ¢ Substructure search

o e

" Similarity search

*up| B =
hers w

Ul &~ S

| Substance class Refum substancss that are:
I — I~ Aloys

\ [~ Coordination compounds:
&0
I~ Incompietely defined

¥ I~ Mixtures
&\ [~ Organics, and ofhers not fisted above

L Structure components <T¥ Only return substances that are single components
T

Commercial avaiabiity | [ Only return substances that are commercially available

[CHS]
References. [~ @nly return substances having one or more references
&, & o
udies. Only return substances having these reperted studies:
5{ BB [~ Analytical
[~ Biological
1
— ﬂﬁﬂ ﬂ ] [~ Preparation
deghe 3 ¢ Hlols|nlerlalerl Flsi [~ Reactant or Reagent
o —— =]
== e
Preview | GetSubstances|  GetResctions
L8] =)
CoHe. czhe e bR e D e b COCITTI— T
T ] C
: fe -md " B@eeSH i
L= — ) T ey Moy 10 - -
e T Marsker LS
Forda O
T e e R] rpe— [Or———
PETIETEY Y
7 r 53 [ BNy Manksr T4
Forwds CFHL
ﬂ-:. L
& k] &l L) L dukls
ot st 1 T crararard Narker
Iy F | I . O
ol ke 1 Caaparani Sarke | b Samn: B, slmpl puiysm adb iharm
Pefmary Dohos Wi Fymem rebome s pihabes BT e-u-.-E-u
L Etiyi, oo st s pi AT, T, BT, R FTE
Frr—— 40, D€ 0 0F X000 ; DE SI5.04; Dbl 0 D4 20 fpsbymans, £ BT 6L
RESETET D31 D3 1 D8 00, DO st e 08 SO (188 byl
o, 5 £ 63 2, 5 00 G5 A0, £, G50 2 5 O AN,
¥ ESLE S0V, B s copoivese, Eiics s ptyrar
- Ephiot ere gty £y o e oty M (11, 00 Gy
k| s perat, A 1R, e 1RG0, it O 200, oc [ 20 b Y5
20 e (19 1, W SR W [ty
[m—pre— g, 3y by
[p—— 1 Lo 1 Palre
oot Merstr 1 Clasm Farm Padysisdn, Prymwars
mr—— o o Cysanaa g
e |
L leehaadat ] .
AESETET
r B
—im
| T34
Cormiid Mg 1
PSR PP
ol Vorsten § Vo Yk
LTS Wt
-1l Faletsntn - s ncen
PERTITRY mEm
#| o e | (o s matbaers | |
B .l t . SarmE
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Q1 Je znamo CAS RN? NE

Q2 Je znam nazev? NE

Q3 Je znama struktura? CASTECNE

Q7 Nalezeno strukturnim vyhledavanim? NE

Mo, Wewrs

potieba nalézt Beilstein Registry Number (napf. strukturnim hledanim) obou monomert
a zkombinovat je v poli Composition BRN pomoci ,,and.“ Poté se do dotazu prida jesté
typ latky ,,polymer (monomers given)“ — €ili vSechny polymery, u nichZ jsou znamé
mononomery.

Pocet vysledkii: 152 (mezi vysledky jsou ovSem i polymery s dalsi slozkou, nez jen
ethen a styren)

1and ~| Search Fields ? " Enlarge... I Achvanced Search I " Clear Tahle w ]
Operator [ Field name ] Relation Field content 1 List| ] |.=]
1 All ERMs[ABRM) is ~ | 173071 - L
2 |and All ERMs[ABRM) is ~ | 1071236 -
3 |and - Type of Substance(STYPE) [ ~ | polymer [monomers given) - -
Search Contest |Substances LJ Hslgﬂ search

ﬁ MDL. CrossFire Commancder ouery [EENEN Reports| Alerts Substances: hit 3 af 152
2l Grd BB List 5
: ~
ﬂ ]Ulcili?éﬂafal Fheeete2 | substance Identification Hitsat Famiy| [7]
(1 Further Information Beilstein Registry Mumber 8973642
(16} Solubility (MC5] Chernical Name styrene-ethylene copolymer, My, ca. 2E5; Monomer(s): ethylene; styrene
5} Solution Behaviour (MCS] | TyPe of Substance
[3} Partition octan-1-cliwater [ | Composition: Comp. BRI [IF&FEL phenylethylene
[53): Liquidapaur Systems [k ethylene
28] Azeotropes (MCS . A i i .
ET]]EDmplax ';ha[se Eq]mlihma o | Eield Availability List 1-2 feiim
[19} Liquid/Liquid Systems (M1
(31 Liquid/Solid Systems (MCS | Code Field Name Oce
[49): Mechanical & Physical Pr
[36]: Transport Phenamena (M NMR MMR Speciroscopy 1
[33) Energy Data [MCS) CNR Reference 1
[7): Boundary Surface Phenor

D

PubChem

Q1 Je znamo CAS RN? NE

Q2 Je znam nazev? NE

Q3 Je znama struktura? CASTECNE

Q7 Nalezeno strukturnim vyhledavanim? NE

Poznamka: Strukturni hledani nevedlo k Zadnym vysledkiim, protoZe k poZadované
latce neni Zadna struktura v databazi dostupna. Musime se vratit k hledani podle
chemického nazvu. Ale tady naraZime na problém konkrétniho zapisu nazvu - misto
styrenu, jde zde pouZit nazev ethenylbenzen (jak si pozdéji povéfime pomoci CAS
Cisla) ve tvaru: "Benzene, ethenyl-, polymer with ethene". A neZ pfijdeme na ten
spravny nazev, hledani vzdame.

Pocet vysledkii: 230 (zadna latka neodpovida zadéni.)

National B

Z NCBI H
Library g "
@ PubClhem Substance I s Sign In] Register
Fubhied Hucleotide Frotein Structure FHC FubChem Book

Genome
Save Search

| Umits | previewnndex | mistory | ciipogard | Details |

Display | Summary v |Bhow 20 v | Sorthy | Sendto v

‘AII: 1 ‘BiUAssay 0 | Protein3D: 0 | Ruleof5: 0

Related Structures

[1: 31D 3736063

PubChem

Help | FAQ
Structure Benzene, ethenyl-, polymer with ethene, 145268-25-6 ..
not available Source: ChemDplus(025068126)




STN International

Registry

Q1 Je znamo CAS RN? NE

Q2 Je znam nazev? NE

Q3 Je znama struktura? CASTECNE

Q7 Nalezeno strukturnim vyhledavanim? NE

Poznamka: Tentokrat strukturni hledani obejdeme ne chemickym nazvem segmentu, ale
polem COMPONENT REGISTRY NUMBER (CRN), které umoziiuje identifikovat
registracni cislo slozky, kterou latka obsahuje. Pole NUMBER OF COMPONENTS
(NC) slouzi k definovani poctu sloZek, které ma dana latka obsahovat. V nasem piipadé

se tak podarilo 1332 mezivysledki zizit poc¢tem sloZek na 14.
Pocet vysledkii: 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 18 and 19
L10 14 L8 AND L9

=> d scan

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, 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,
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

diblock

graft (9CI)
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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

H2C— CH— Ph

CM 2

H2C=——=CH2

[.-]

Hledany zaznam je ztucnén (vzorce jsou u vSech vysledki stejné, pro strucnost jsou zde
vynechany).

Cena: 5 €

Beilstein®

Q1 Je znamo CAS RN? NE

Q2 Je znam nazev? NE

Q3 Je znama struktura? CASTECNE

Q7 Nalezeno strukturnim vyhledavanim? NE

Poznamka: Podobné jako v CA vyhledame zakladni monomery podle registracnich cisel
(tzv. BRN pro Beilstein). DalSi postup ovSem neni tak pfimocary.

Pocet vysledkii: 109

8 Za tento navod dékuji pani Renate Hedderich z Helpdesk STN International v Karlsruhe.
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Nejdriv vyhledame podle jména (na rozdil od CAS RN neni BRN tak snadné zjistit ve
zdarma dostupnych zdrojich) a pomoci ptikazu SEL (select) ,,vyjmeme* registracni
Cisla ze zaznamt.

=> 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

Nyni spojime vyhledavani registracnich cisel (COMPBRN = Composition BRN)
s typem slouceniny.

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

Vysledek ovSem zahrnuje i ty polymery, které maji vice typti monomerd, ne jen styren a
ethen. Je potfeba tyto nadbytecné latky odstranit. V STN to jde pomérné snadno, opét
pomoci prikazu SEL vybereme vSechny registracni cisla. Pokud vybér zobrazime,
uvidime, jaky je vyskyt registracnich cisel.

=> 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
ES 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, Ze BRN s poradovymi Cisly E6-E13 jsou monomery, které ve vysledku
nechceme. Ted’ staci jen predchozi dotaz zopakovat, ovSem s negaci vSech registracnich
Cisel, ktera nejsou Zadouci.

=> s 13 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)

Zobrazime napr. 109. zaznam:

=> 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 €
Zavér

Pokud je vysledkem reSerSe velky pocet latek se stejnou strukturou, je mozné
doporucit orientaci podle poctu citaci v odborné literature. V databazi PubChem i
SciFinder bylo moZno najit zadany polymer vyhledanim struktur obou jeho sloZek
najednou. OvSem v pripadé databaze PubChem, poZadovana latka neméla prifazen
strukturni vzorec, takZe hledani bylo netispésné a bylo nutné se pokusit o hledani
chemického nazvu. V SciFinderu je na rozdil od druhé testované databaze moZnost
vyhledavani omezit jen na polymery. Co se tyCe Registry v ramci STN, pomoci
kombinace dotazli jsme dospéli ke 14 vysledkiim, stejné jako SciFinder, bohuzel se
nemtZeme orientovat podle poctu citaci v Chemical Abstracts, spravny zaznam
lokalizujeme podle nazvu. V databazi Beilstein v ramci STN se podafilo na rozdil od
CrossFire zizit pocet vyslednych polymert jen na ty, které obsahuji pouze monomery
uvedené v zadani.
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7.1.2 Vyhledavani informaci o reakcich

(1)
Z/

Identifikace latky

Vyhledam jako produkt Vyhledam jako produkt

J

Malezen
relevantni
zaznam?

Hledam substrukturné

NE

"
d

Nalezen
relevantni
zaznam?

ANO

NE

Hledam pomoci
klicovych slov

Nalezen
relevantni
zaznam?

ANO NE

Obr. ¢. 22 Diagram postupu vyhledavani reakci v rdmci testovacich reSersi
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ReSerse €. 8 Zjistéte, které rozpoustédlo je pfi pieméné benzaldehydu na
fenylmethanol bézné pouzivano

Situace C — je zadano vice latek, potfebujeme zjistit podrobnosti o dané reakci

SciFinder Scholar
1. Identifikace latek
2. Vyhledam jako reaktant
3. Vyhledam jako produkt

Tyto kroky jsou shrnuty do jediného strukturniho dotazu pro reakci. ProtoZe systém
hléasi velké mnoZstvi zadznami, je tieba zdZit vybér zadanim rozmezi let a hledat pouze
ty slouceniny, které maji presnou strukturu jako ty zadané

nder Schola !I

Get Reactions

Fie Edit View Toole Templale Hel
HeuTy = = - = Leme e Get reactions where the structureis) are:
D = u é ‘% E Cops * variable only at the specified positions’
" gubstructures of more complex structures
g " ® Delete atoms or bonds
Atom | Short iz <
RS
X\» R\n Reaction steps Only return reactions having this number or range of steps:
n Reaction classification = Only return reactions of the following type(s):
lU D [ Biotransformation [~ Mon-catalyzed
—o0 [~ Catalyzed [~ Photochemical
OH
@ O [~ Chemoselective [" Radiochemical
-1, . . .
K,: [~ Combinatorial [ Regioselective
[ Electrochemical [ Stersoselective
$ Q [ Gas-phase
\ d-:. Reactant/Reagent Product Patents Only return reactions from these sources:
! [~ Patents
ources other than paten
@ © I~ & ther than patents
{o\, ‘(08] Publication year Only return reactions published in this year or range of yea
20042008
K. a8
— 50| ]

=
s n|rlalerFla 1 Scak[100 Z]

| | = | | S

Get Substanoes| @;@D Cancel |

CTHED CTHBO ‘106,12 108,14

B <

Preview

Vysledky: 69 zaznami

Postupujeme déle pomeci=a : i 7
vSech druhtd Vyhledc ‘““”\?é ’”“SE‘,‘iFde,% %caol r) kde lze setrldlt Vyskytupa se

rozpougtédla podle Ee e Sc.r mat | Biint | Sweds | FUITert| Bres | Goabase| Histey | iremmet | Hep s

=
& @/3‘{20 (WK * Solvent Analysis FEX

a0°c, { Fle Edi Task Took Help

iy

NOTE: Resctants: 1,

Soeps: 1, Scegd Select Histogram Entries of interest:

Catalysis Letters 107(3-4) 177-183: 2006

CASREACT P 20 ] 2 3
F me [ | 16
u — F EoH [ | 8
™ CH=0 p:g,
& ©/ =1 Reactions nat containing [ 7
’ information for this analysis
wors: Rescsanca: 1, § MelCH2MMe n 5
scems: 1, Seasd [ rscion ™ a
Catalysis Letters. 107(3-4). 177-183: 2006 r
CASREACT 2Ll n ¢
™ mecn [ ] 3
T henn ] Ed
=
=0 g
b R-Hz, Get Reactions| Back
N s |
Histogram Entries 1-9 of 22

NOTE: chemoselective, ITOF G491 mol prnduct/m o1 cat B,

ST A 2, "Cever

Catalysis L etters 107(3-4) 177-183: 2006

*| [ | [o= ]

Reactions 1-3 0f 69



= Analyze Reactions @

Analyze By:

" Catalyst {* Mumber of Steps in Reaction
" Product Yield

" Author " Journal Name

" Company/Organization " Language

" Document Type (" Publication ¥ear

-

& analyze all reactions

" Sort results alphabetically
%" Sort results by frequency

T

-

Jako nejcastéji uzivané rozpoustédlo byla urcena voda.

Beilstein

1. Identifikace latek — zvolime strukturni vzorce (je mozZné zadat i nazvy do
preddefinovaného vzorce, nicméné systém vyhleda benzaldehyd a
fenylmethanol i jako podretézec, napf. 4-chlorobenzaldehyd, a to i po pouZiti
,reactant name is ...“)

2. Vyhledam jako produkt
3. Vyhledam jako reaktant

Udaje vyplnime do preddefinovaného formulafe pro reakéni data.
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& Fle Edit Task View Options Query Help X

=‘- MDL CrossFire Commander

Search Field Name in Hierarchy: ? | Query Builder ? [Searchin Beistein(2005/02]

+| Find Fres Sites: L1 [ Sterea: 5

radicals = 0, no impl. ring closures, no isotopes I~ hetero atoms
Predefined Search Foms | Hitssts | I all stoms
Queries |

off

Search L1 [ Al .
=1 Belstein|2006/02) ® asreaion || [7 !
( Basic Indexes I I add ings

- Bibliographic Infomation -~ ™ isstopes
=1 Substance Identiication 5 - ; ;EE:
Beilstein Fregisty Mumt -

Beilstein Prefenied AN =

CAS Registry Number
Chemical Name
Chemical Name Segme
Linear Structure Formul
Fragment Molecular Fo
Molecular Formula
Search MF Range
Chaige

Element Counts

Clear Structure | Extended Opfions_|

Number of Atoms
Number of Elements
Number of Fragments
Malecular Weight
Lawsan Number
Stucture Keyword

Typeof Substance | |and -| Search All Text 2 W Truncate. | Clear Tet |
Constitution [D -
Tautamer D | 5|
Beilstein Reference and -| Search Fields 7 Enlarge... | _Advanced Ssarch | Clear Table_ W _|
Entry Date
Update Date Dperator | [ Field narne Relation Field content [Lit] 3 [~
=1 Chemical Properties 1 is - =1 1|
#I- Fieaction [2and is =
#I- Fieaction Detais v | [3led = i -
< J 2

Search Contexst

[V Show Help for Search Fields

Vysledky: 243 zaznami

&

Reactions: hit 3of ¢
Print Hits| 141 € » | p1
= Gmelin(2006/01)
=) Bebtein(2006/02)
% Saved Hitssls/Alert Hitsets
=1 Session Hitsets
- 0: D02 (52 Reactions)
 : BI04 1 Reactions)
+ @: Q05 (243 Reactions]

Sort or Group the Hitset

Hitset: Qo5
Database: Beilstein[2006/02]

CorentStatus, [umsoted

© Gotby % Groupby

" Ascending

H @ Bty Hit 4 RX ID=597388

Then sort by

—

 Ascending

" Descending

Then sort by

X
Ei Descending
Cancel ‘ Help ‘ oK

 Ascending

Zadame seskupeni vysledkti podle pouzitého rozpoustédla a ziskame 39 skupin, kde
snadno zjistime, Ze v nejvice pripadech (49) byl pouZit tetrahydrofuran.
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2 MDL CrossFire Commander - [Beilstein(2006/02):Q05 group 1 of 39]
& File Edit Task View Options Window Help B

,"- MDL CrossFire Commander
Print Hits
- Gmelin(2006/01)
-1 Belstein(2006/02)
# Saved Hitsets/dlert Hitsets
= Gession Hitcets
4 0: 002 (52 Reactions)
1 0: 004 1 Aeactions)
= Q: Q05 (39 Groups by Sa
]
201} various salverd(s)
31 tifluoroacetic acid
411} toluene-dd
5[18): toluene
6149); etiahyiofuran
701} pyidine
8(4): propan-2-l
9(1). petrolem ether
10(2): pentane
T1{1): nest fne solvent)
12(15) methanol :

13(2): liquid ammaria
14(7): hexane Group 3(1) Hit 1: trifluoroacetic acid Group 4(1) Hit 1: toluene-d&

Fieactions: group 1 of 38

>

| Group 2(1) Hit 1: various soiventis)

15(2): hexamethylphosphc
16(1): heptane

1713} hZo

18(d]: ethanal

19(1): diowane

2002) dmethykulforide
21(5): dmethylioimaride
22(10} disthl ether :
23(1): dZa =il
24(2) cyclohexane

(1) cheld

26(7) ch2ol2

27(1) cd2el2

26(1): butan-l-ol

29(2): bis-(2-methosy-ethyl
30(3): benzene

< ] 3 v
pressF1 ide GRID: grouped by Solvent (RX.S0L) Reactions

R = i e e =T co = = e < = e o = o = e e o -

= 2 Prizium... \i zadani2A - ... | . ISIS/Draw

Zaveér
V obou databazich lze roztfidit nalezené reakce podle pouZitého rozpoustédla.
Moznosti vyhledavani v ramci Scifinder shrnuje Ridley [Ridley, 2000] — p¥iloha €. 4.
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ResSerse €. 9 Naleznéte zplisob pfipravy trinitrotoluenu

Situace B — Je zadana jedna latka, ocekavany produkt. Navic je poZadovana priprava, je
tedy nutné néjakym zplisobem tento specialni pripad reakce identifikovat.

SciFinder Scholar

1. Identifikace latek — je moZné pouzit strukturni vzorec, nebo chemicky nazev,
oboji vede ke stejnému vysledku (i kdyZ v tomto ptipadé pomoci chemického
nazvu primocareji)

3. Vyhledam jako produkt — zadam vyhledani reakci, kde je nalezena sloucenina
indexovana v roli produktu

p Schol

- £ \ r

= | =) | W) T

-/ W

NewTesk| Back | forws | Print | Seveps | FuiTest| el | Dambese | Histyy | Imemet

= #_Reaction Roles X

Hep | Exit

Retrieve reactions for:
02N WOz
& Allsubstances ol

~6875 References Select a reaction role:
REGISTRY
& Product

" Reactant

(" Reagent

(™ Reactant or Reagent
(" Ccatalyst

" Solvent

" Any role

0K Cancel

Vysledky: 6 zdznamti

= Analyze Reactions E‘
* SciFinder Scholar

Fie Edt View Task Took Help Analyze By:
Q Back | Fowerd | Print | Sawes | FulTort Q Q Wby | et | Hep | Exit " Catalyst (™ Mumber of Steps in Reaction
C " Solvent % Product Yield
& r
< = " Author " Journal Name
©/ R0, RSOy, 535522, SO, €n, 0'C
o o " Company/Organization " Language
ass
" Document Type " Publication vear
NOTZ: green chem., cprimization study,
Reactants: 1, Reagents: 2, Selvents: 2,
Steps: 1, Stages: 1
F
Green Chemistry 4(3) 276-278: 2002
CASREACT {+ Analyze all reactions
" Sort results alphabeticalty

u {* Sort results by frequency
g oz oz

3 s e He

RiNz0s, 5:306-34-5, 12k, 0'C + +
O e s < e
Bz eN Nz
oz
oo

NOTE: green
Beac:

. optimization study,
tants: 1, Reagents: 1, Solvents: 1,
Steps: 1, Steges: 1

Green Chemistry 4(3) 276-278: 2002
CASREACT

@ Get References. Analyze/Refine Back

Reactions 1-2 0f
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Vzhledem k tomu, Ze od pripravy se vyZaduje vysoky vytéZek urcCené slouceniny, lze
predpokladat, Ze po setfidéni reakci podle vytéZzku, nalezneme vhodnou reakci pro
pripravu trinitrotoluenu.

*# Product Yield Analysis = 3]
Fie Edt Task Teols Help
™ <10% Il 3 I
M >=00% [ ] 1
™ 80-89% [ ] 1
™ 60-69% [ ] 1
™ 50-59% [ ] 1
4 4049% [ ] 1
I 30-39% | ] 1
I 20-29% | ] 1
I No yield rsported | ] 1 -
B =
| Histogram Entries 1-8 of &

Tridény jsou ovSem i vytéZky sloucenin, které jsou pro uZivatele irelevantni. Proto
reakce ve skupin€é vytéZku nad 90% je nepotiebna vzhledem, k tomu, Ze vysoky vytézek
ma dalsi produkt, zatimco trinitrotoluen vznikd pouze v 1%. PoZadovanou reakci
ziskame a7 v druhé skupiné s vytéZkem 85%.

Detail zaznamu zdrojového dokumentu ukazuje, Ze trinitrotoluen vystupuje v Pfipravé
(PREP).

- [= ]

File Edt View Task Tools Help

iEe-mA EaQOeH

WewTask| Back | fonwad | Primt | Swueds | FulTest| Prels | Dambase | Histy | Intemet | Help | Exit
- 1
& g
CHy e
©/ R:ENCy, R-HpSOy, S:355-2-2, S:H0, & h, 70°C
GN oz
85%

MOTE: green chem., cptimization study,
Reactants: 1, Resgents: 2, Sclvents: 2,
Steps: 1, Stages: 1

Green Chemistry, 4(3), 275-278: 2002 = Detail of Reference for Reaction 1
CASREACT

File Edt Help

P. 2.4-Dinitrophenol, preparation
68-69-1P, 2.4 6-Trinitrophenal
P, 2 4-Dinitrochlorobenzene
P, 1.3,5-Trinitrobenzene
- 1,3-Dinitrobenzene
100-02-7F, 4-Nitrophenol, preparation
100-25-4P, 1.4-Dinitrobenzene

606-21-3P. 2 6-Dinitrochlorobenzene

610-57-1P, 2 4-Dinitrobenzyl chloride

501418-87-7P

Role: SPM (Synthetic preparatigryPF
(nitration of arenes using perflitmo

Get Related... Cloze — —

and bulking agents)

Reaction 1 of 1
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5. Hledam pomoci klicovych slov — Pokud nejsme s vysledkem spokojeni,
miiZeme pristoupit k vyhledani reakce v ramci databaze CA PLUS. Nevyhodou
je to, Ze pro presny popis reakce bude tfeba prostudovat primarni dokument,
naopak vyhodou mtize byt to, Ze lze nalézt i reakce, které nejsou v ramci
databaze CASREACT indexovany.

= Explore Q@

Select One:
Explore Literature Explore Substances
T M
B e % | chemical structure
R~ LY
_ =
Author Name CoHy Molecular Formula

i'i Company Name / Organization
L]

Explore Reactions

@u{ Reaction Structurs
1]

Cancel

= Explore by Research Topic @

Describe your topic using a phrase.

lam interested in:

preparation of trinitrotoluene

Examples:
The effect of antibiotic residues on dairy products
Photocyanation of arematic compounds
Hydrocarbon-water emulzsions as fuels

. : - == ]

= Topic Candidates
File Edt Task Tool Help

Select the candidates of interest:

V9 references were found containing "preparation of trinitrotoluene” as J
entered.

[ 412 references were found containing the two concepts "preparation” and
“trinitrotoluene” closely associated with one another.

[ 1469 references were found where the two concepts "preparation” and
“trinitrotoluene” were present anywhere in the reference.

[ 6960454 references were found containing the concept "preparation”.
[ 8659 references were found containing the concept "trinitrotoluene”.

Get References Back

Candidates 1-50f 5
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PouZijeme vyhledavani v bibliografické casti, cili databazi CA PLUS, vyplnime
,»preparation of trinitrotoluene.*

Vyhledavani v ramci ,Research topic”“ je velmi zajimavé napf. v tom, Ze uZivatel
neni nucen pouzivat booleovské operatory (pro zkusenéjsSiho uZivatele to ovSem mitize
byt zprvu neprijemné). Uved'me pouze nékolik zakladnich vlastnosti [Ridley, 2002]:

* je dobré pouzivat predlozky a spojky, podle nich je dotaz rozloZen na koncepty a
nabidne jejich spojeni pomoci booleovskych operatori

* samostatné osekava slova, napt. vyhledava i mnozné cislo, z podstatnych jmen
vytvori slovesa atd. (coZ je obcas na Skodu a relevantni zdznamy se musi vybrat po
diikladnéjsim prostudovani rucné)

* automaticky dopliiuje synonyma a zkratky

Vysledky: 9 zaznamu (vSechny jsou relevantni dotazu).

Zajimavé je, Ze vétSina pochazi z prvni poloviny 20. stoleti a ani jeden z nich se
neprekryva se zaznamem reakce z databaze CASREACT (tato databaze je dopliiovana
od roku 1985)

Fie Edt Wew Task Tools Help
Exit

e -

MewTosk| Back | fouerl | Brint | Saveds | FulTert| Fres | Daabase| Hisby | Intmet | Help

[~ Teipel, U; Loeffler, F. ion of ive melts by i ion with trini ter example. |r Annual Conference of By [—
ICT (1992), 23rd{Waste Manage. Energ. Mater. Polym.). 43/1-43/17. CODEN: IACIEQ ISSN:0722-4087. CAN 118:105887 AN 1993:105887 CAPLUS —

-1

Desseigne, G ; Gladel, Y_; Guillemin, A ; Sousselier, Y. Preparation of trinitrotoluene from oils rich in aromatic hydrocarbons. Industrie chim_ belge
(1955), 20(Spec. No.), 227-32. CAN 50:73632 AN 1956:73632 CAPLUS

[l (Bl (Bl [me (B (Bl (B S 5

-1

Desseigne, G.: Gladel, Y.; Guillemin, A.: Sousselier. Y. Preparation of trinitrotoluene from oils rich in aromatic hydrocarbons. Compt. rend. 27 congr.
inten_ chim_ind . Brussels (1954), 3. CAN 5073631 AN 1956:73631 CAPLUS

1

Tseng. Chao-Lun; Tuan, Kun. P ion of i in the lab y- 1. P ion of trinil J. Chem. Eng. (China) (1937), 4
59-64. CAN 31:31940 AM 1937:31940 CAPLUS

1

Mizuta, ion of trini (TNT) from the aromatic gasoline of Shukkoko crude oil. Kogyo Kagaku Zasshi (1933), 36(Suppl.
binding), 255-6. CODEN: KGKZAT ISSN:0368-5462. CAN 27:45319 AN 1933:45319 CAPLUS

-1

Berl, E . Ziffer, F ion of trinit from p spirit.  Petrol (1919), 14 121317 CAN 14:7763 AN 1920:7769 CAPLUS

1

Giua, M. Preparation of trinitrotoluene.  Annali di Chimica Applicata (1915), 4 363. CODEN: ACAPAR ISSN:0365-1037. CAN 10:4981 AN 1916:4981
CAPLUS

1

Giua, M. Preparation of trinitrotoluene. Lindustria (1915), 29 507. CAN 10:4980 AN 1916:4980 CAPLUS

L L F. o Zeitschrift fuer das Gesamte Schiess- und Sprengstoffwesen (1913), 7 425-T:illus. CODEN: ZGSSAL
ISSN:0372-8935. CAN 7:9681 AN 1913:9681 CAPLUS

@ Remove Dupiicates AnalyzelRefine Get Related Back

References 19079

Zadani dalSiho terminu spojeného s pripravou ¢i vyrobou (pro zkraceni zapisu pouze
koren slova):
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* Topic Candidates
Fie Edit Task Toole Help

Select Candidates of interest:

¥ 16 references were found containing "manuf of trinitrotoluene” as entered. J

I 361 references were found containing the two concepts "manuf” and
“trinitrotoluene” closely associated with one another.

I 717 references were found where the two concepts "manuf” and
“trinitrotoluene™ were present anywhere in the reference.

I 1456897 references were found containing the concept "manuf”.

I 8659 references were found containing the concept "trinitrotoluene”.

6&1 References} Back

Candidates 1-5 of 5

Vysledky: 16 zdznami

Presnost vztahujici se k vyrobé je pfiblizné 6/16, zbytek zaznamt se tyka napr.
vedlejSich produktt pfi vyrobé TNT, odstranéni Skodlivych vlivi vyroby TNT atd.

Finder Scholar

Fle Edit View Issk Tooks Help

iz & =

NWTaK|  BRck | fon | BINT | Sl Pieft | Dahase | WUy | mane | hep | Ext
[~ Acharya, Prakash; Zwayyed, Saleem K.; Scoville, Bill. Evaluation of bed agglomeration in a bench-scale fluid-bed incineration of simulated red water. L =
Proceedings of the International Conference on Incineration and Thermal Treatment Technologies, Savannah, May 6-10, 1996 (1996), 461-471. CODEN: =
B5TTAP CAMN 128:184208 AN 1998:1749439 CAPLUS 1=

[~ Acharya, Prakash. Process chall and ion of bed | ion in a circulating bed combustion system incinerating red water. &

Environmental Progress (1997). 16(1). 54 54 CODEN: ENVPDI ISSN-02764491. CAN 126:267938 AN 1997-185483 CAPLUS =

=

[~ Gedye, R. N.; Sadana, Y. N.; Edmonds, A. C. E.; Langlois, M. L. h h to the ling of nitration waste concentrated sulfuric b
acid. Journal of Applied Electrochemistry (1987), 17(4), 731-6. CODEN JAELBJ ISSN-0021-891X. CAN 107-104332 AN 1937 504832 CAPLUS =

I~ Rosenblatt, David H. Prevention and control of water pollution in the U. S. TNT [2,4,6-trinitrotoluene] industry. Pollut. Eng. Sci. Solutions, Proc. Int. Y
Meet. Soc. Eng. Sci_, 1st (1973). Meeting Date 1972, 272-7. CODEN: 26NNA3 CAN 78:163711 AN 1973:163711 CAPLUS =

[~ Chandler, C. D ; Kohlbeck, J. A : Bolleter, W. T. Continuous trinitrotoluene process studies. IV. Identification and d il i &
by-prod: Joumal of Chrom phy (1972), 67(2), 255-9. CODEMN: JOCRAM ISSN:0021-9673. CAN 76:162001 AN 1972 182001 " CAPLUS =

™ N dba, Karel. Manuf: il ini Czech. (1966), 3 pp. CODEN: CZXXA9 CS 118245 19660415 CAM 66:39504 AN 1967:39504 Y
CAPLUS =

[~ MNesvadba, Karel: Matena, Josef Continuous countercurrent manufacture of trinitrotoluene.  Czech. (1966), 3 pp. CODEN: CZXXAS CS 118244 by
19660415 CAN 66:39503 AN 1967:39503 CAPLUS =

[~ Dunstan, | Adolph, H. G Kamlet, M_J. Polynitro aromatics. lll. A novel oxidation of polynitrotoluene derivatives. Nitra Compounds, Praceedings of
the International Symposium (1963),  431-40. CODEN: 15EHAT CAM 63:97933 AN 1965:497933 CAPLUS

i |

[~ Linn, Norman F. Toluene. (1946), US 2405660 19460813 CAN 40:32163 AN 1946:32163 CAPLUS

g | |

[~ Minot, George R. Blood examinations of trinitrotoluene workers. Journal of Industrial Hygiene (1919), 1 301-18. CODEN: JIDHAN ISSN:0095-9022.
CAN 14:3033 AN 1920:3033 CAPLUS

@ Remove Duplicates AnalyzeiRefine Get Related Back

References 1-10 of 16

m | |

]
=

Zadany termin ,synthesis of trinitrotoluene® v pfesném znéni nevyhovuje, bylo by
nutné probirat 412 zaznamd, které systém nabizi pro mensi blizkost zadanych slov.

Dalsi moZnosti jak ziskat bibliografické informace je wvyuZit roli, kterymi jsou
indexovany slouceniny vyskytujici se v primarnich dokumentech. Role jako nastroj
presnosti jsou prifazovany od roku 1994 [Ridley, 2002]. Lze tak vybrat pouze ty
zaznamy, kde je poZadovana sloucenina v urcité roli.
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= | = | -

Q@@ A

For each substance, retrieve:
~6883 References
REGISTRY

™ Anantical Study

I™ Biological Study

I™ combinatorial Study

I™ Crystal Structure

I Formation, nonpreparative

I™ Miscellaneous

For each sequence, refrieve:

disease studies O

=1

" Allreferences (¢ References associated with:

I Adverse Effect, including Toxicity | Occurrence

[~ Addtional related references, e.g., activity studies,

NewTusk| sock | ronuom | pirt | sovess | Fulmest| piok | otse | sy | mone | wep | et
i ==y
28| & gt e
Ay | [118-96-7
oz &‘
Me —
Retrieve references for:
@ Allsubstances
ozN NOgz

¥ Preparation

I” Process

I” Properties

I Reactant or Reagent
I spectral Froperties
I Uses

Back

o

Substance 1 0f 1

= |

=

b

WewTisk| Bach | P | Print | sewess | Fuiext| Pre | Oambase| Hiswy | memet | Hep | Ext

USXACO US 2006070690 A1 20060406 CAN 144:317459 AN 2006:319282 CAPLUS

I~ Miller, Paul L.; Schmit. Steve J. Recovery of the energetic component from plastic bonded explosives.

U.S. Pat. Appl. Publ. (2006), 8 pp. CODEN: QJ

samples. Central

CAPLUS

[~ Bladek. Jan; Nowaczewski, Jerzy: Maranda, Andrzej. Application of TLC for analysis of trini residues in i
European Journal of Energetic Materials (2005), 2(4), 63-76. CODEN: CEJEAT ISSN:1733-7178. CAN 145:22374 AN 2006:205743 CAPLUS
I~ P Seied Mahdi; Haji (IR = Get Related Informal E in Energetic Materials Processes: A
Review. Industrial & Engineering Chemistry Resd 8-0885. CAN 143:269152 AN 2005:582067
CAPLUS Select One:
[~ Arcuri, Kym B.; Goetsch, Duane A; Schmit, Steve = ixtures thereof.
(2005). 10 pp.. Cont in-part of US. Ser. No. 444 (553 bied References
El Get references cited in the selected document(s)
[~ Davis, Matthew C. Cyclocondensation method f Citing References
does not produce unwanted highly toxic nitrati Get references that cite the selected document(s)
2005:335977 CAPLUS
4| substances
= ::Iz\arr:;n\:Ven—Shm_g, A Ch‘E”'NE:?‘av,!E" Kuc»!\i A Get substanges indexed i the selected document(s)

U.S. Pat. Appl. Publ.

142:413915 AN 2005:368918 CAPLUS

Jialdehyde and dinitro compounds that
661871 B1 20050419 CAN 142:392167 AN

jent acid of toluene nitration process by
83-5866. CAN 143:231710 AN 2005:237437

. me| Reactions
e

[~ Loria, Rosemary; Crane, Brain; Kers, Johan; Gibsory —JS Get reactions indexed in the selected

fric oxide

ptomy and uses for p ion of nitrog:
USX{CO US 2005042645 A1 20050224 CAN 14.

Cancel
" Loria, Rosemary: Crane, Brian R.. Kers, Johan; Wa

L. Appl. Publ. (2005),

nitric oxide

of plant
55 pp. CODEN:

of plant

Streptomyces and the uses for production of nitrogen-modified compounds in transgenic host cells.
PIXXD2 WO 2005017103 A2 20050224 CAN 142:256736 AM 2005:158772 CAPLUS

PCT Int. Appl. (2005),

pl
100 pp. CODEN:

I~ Kyler, Keith S ; Wilson, Andrew R : Teague, Curtis. High-purity TNT synthesis by two-step nitration with dinitrotoluene intermediates.

(2005),

from salvaged proj and line for its i

9 pp. CODEN: PIXXD2 WO 2005005342 A2 20050120 CAN 142:137785 AN 2005:55175

AN 2N0A-1448487  CADITIR

Russ. (2004),

CAPLUS

PCT Int. Appl.

[~ Kharitonov, N. N_; Letunovskaya, M. N_; Smimova, V. P_; Bocharov, V. |.; Valiakhmetov, P. M. Ashmarina, L. N. Methed for manufacture of a flaked product
i i No pp. given. CODEN: RUXXE7 RU 2243197 C1 20041227 CAN 142:40919

b o | o | | || | (@ | |

i<

S|

e e

[aminae]

o]

References 1-10 0f 268

Vysledky: 269 zaznami

I zpétné lze k vyhledanym bibliografickym zdznamtm vyhledat indexované reakce,
které jsou Cerpany pravé z téchto dokumentd. Presnost tohoto souboru vysledki je
pomérné mald, nicméné lze pozorovat urcity prekryv se zaznamy vyhledanymi pomoci
strukturniho dotazu (napft. reakci na obrazku jsme vySe urcili jako relevantni dotazu na
k pripravu TNT).
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# SciFinder Scholar FEH
Fie Edt View Issk Took Hep
e-md —8QO9
wewTesr| gt | s | P | Smwess | fuitet| P | o Wy | meme | hep | B
-
A I
e = ]
on WOz
EEY
NOTE: green chem., oprimization svudy,
Resctants: 1, Resgencs: 2, Sclvencs: 2,
Sveps: 1, Stages: 1
Green Chemistry. 4(3). 275-278: 2002
CASREACT
=
N Wz w0
J &= . He Me
R:N:05, §:306-94-5, 12 h, 0°C + +
e, SfeodTe. TR 9GS
Wz N oz
w0,
/@m
oz
NOTE: green chem., oprimization study,
Resctants: 1, Resgencs: 1, Sclvencs: 1,
Steps: 1, Steges: 1
Green Chemistry. 4(3). 275-278: 2002
~AGDEART IS
3 Get References. Analyze/Refine Back
Reactions 6-8 0173 @‘

Beilstein
1. Identifikace latek — byl zvolen strukturni vzorec
2. Vyhledam jako produkt

MiiZeme zde pouZzit kombinaci strukturniho vyhledavani a hledani v polich, konkrétné v
ramci reakc¢ni klasifikaci hledame termin ,,preparation.” To by mélo pripravu dostatecné
identifikovat.

22 MDL CrossFire Commander - [Query for Server default] E=]
&F Fie Edit Task View Options Query Hep -ax

ﬁ MDL CrossFire Commander m Results | Reports | Alerts | Autohom

Que History | | Open

juery | Pint Quey | Clear Quen

Search Field Name in Hierarchy: ? | Query Builder ? [Seachin: Beistein(2006/02)

~| _Find Fies Sites: Steren:

total charge = 0, radicals = 0, components = 1, 10 MpL.fing CloSures, 1o S0topes, N0 15T I hetore atoms. © z
chFoms | Hisels | I~ all atoms. o |

Queries |

P

Search | Alow:
on - © e stucturs 4

Reaction ID a5 reactant ; ad-‘i\ fings
! isolopes

Reactart BRN 0 o  fas product I chorges

Reattart H 2 magent T radcals

Praduct BRN I mhistures

Product N, N.

/
Yo oo il o 0 S| T
Reaction code (medium]
Reaction code [naron)]
Resction Ertry Date
Reaction Update Date

- Reaction Deta
Reaction Classiicatigr

ield
Yield [rurmerical) o/
Mo of Stages

Reagent

Catalyst

Salvent

Index Reagents/Catalyst:

Time and | SearchAll Text 2 ¥ __Truncete Clear Tet

Temperature =
Pressurs K
pHValus and _v| Search Fields 2 Enlorge.._| _Advenced Search | __Glear Toble ¥ _|
Other Conditians
Subiect Studied Operator [ Fedmame—— | Fretaton | Field content [Let] o [=
Reacton Type 1 Fieacton O GERNFS ~ [preparation <~ |
Frotoiype Reaction [2]ond =] : ~1 ~ |
Eny Date v Bl s - |~

< »

Search Cantert |Reactions ~| StartSearch

IV Shew Help for Search Fields

Vysledky: 47 zaznami

Na obrazku jsou vysledky navic sefazeny podle vytéZku (v levé Casti obrazovky je ve
vysledku tfidéni vidét, Ze opravdu vSechny nalezené reakce jsou vedeny v databazi jako
pripravy)
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22 MDL CrossFire Commander - [Beilstein(2006/0):Q08 Reaction 10 of 47]

& Fie Edit Task Vien Options Window Help

Zavér

V databazi Beilstein lze reakce pripravy omezit pfimo selekénim polem, zatimco
v databazi SciFinder je nutné pripravu identifikovat jinak, napf. podle vytézku.
Problémem tfidéni reakci (této konkrétni i obecné) je ovSem to, Ze ne vSechny zaznamy
maji vyplnény tudaje potfebné k analyze. Hledanim podle klicovych slov miizeme
rozsifit mnozinu relevantnich vysledkli, i kdyZ uZ se nebude jednat o vyhledani
faktografické informace.
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ReSersSe €. 10 Naleznéte vSechny Diels-Alderovy cykloadice hexa-2,4-dienu

Situace B — je zadan reaktant, navic je potfeba zuZit potencialni mnoZinu moZnych
reakci na Diels-Alderovu cykloadici
SciFinder Scholar

1. Identifikace latek — opét napfiklad strukturnim vzorcem

3. Vyhledam jako reaktant — zadam vyhledani reakci, kde je nalezena sloucenina
indexovana v roli reaktantu

Tyto dva kroky jsou oddélené.

L e T s me | Epl k| ot e
| Eén,znrﬂ & ﬁ!?‘a_l | Fm‘iﬂla_l_l

e /\i/\:/ Me
* Reaction Roles @ 2 Me” T TRy
b

Select a reaction role:
;égfsf; e ~505 References
s REGISTRY

(¥ Reactant ~152 References

© Reagent REGISTRY
(" Reactant or Reagent ‘

T = & ¢ catayst r By

by | E19450 ¢ sowem by [ 592461
 Any role

Me— CH— CH— CH—CH—Me

~273 References
REGISTRY

o e o] | o | |

Substances 37-44 of 44

~555 References
REGISTRY

Vysledky: 154 zaznamti

Shodou okolnosti jako prvni je mezi vysledky Diels-Alderova reakce

= SciFinder Scholar

Fie Edt Miew Iask Tools Help

Hesmd ZEQee

ot euce | oowue | B | swess | Fiire | s | Gonoars| Wy | e | b | st
= =
[ ]
o]
LY am = cHi- = ca—we |
Et—C—CH— &

on sterecselective,
gents: 2, Catalysts: 1, Solvents: 2,

European Journal of Organic Chemistry, (16} 3433-3435' 2005
CASREACT

=
Y i

Lat
o N——0s T —N.
N/‘\Cl’
o
L
P |
‘ e T e =l

< Get References AnalyzeRefine Back

Reactions 1-2 of 154

Ani pomoci vyhledavani klicovych slov se mnoZina vysledkl nezizi a presnost je velmi
nizka.
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4. Hledam substrukturné > Ze jde o Diels-Alderovu reakci lze definovat také
pomoci funkce mapovani atomti, ktera bude podrobnéji rozebrana v nasledujici
reSersi.

Beilstein
1. Identifikace latek
3. Vyhledam jako reaktant

Oba tyto kroky opét zkombinujeme s vyhledanim v poli, tentokrat to bude pole Typ
reakce, kam je moZné zadavat pfimo nazev reakce. Pomoci seznamu (List) zjistime,
v jakém presné tvaru a jak Casto se poZadovany nazev v databazi vyskytuje. Pokud je
téchto nazvi vic, je mozné jich i vice vybrat (spoji se pomyslnym operatorem OR).

% MDL CrossFire Commander - [Query for Server default]

& Fle Edt Task View Options Query Help BEE]
"‘1 MDL CrossFire Commander m Results | Reports| Alerts | Autotom
o
Search Field Name in Higrarchy: Query Bui Search in: Beilstein(2006/02)
- _Find Free Sites: Stereo:
total charge = 0, radicals = 0, o impl. ring closures, no isctopes I~ hetero stoms © ?
Predsfined Search Forms | Hitsets | I™ al stoms o x
Queties | Search L[ Alow =
Ho. of Rieaction Details & © as stuctae r :
Fleaction code (broad) & a5 reactant ; addl tings
Reaction code [medim] © as produst = piopes
Reaction code narmow) o r o j'g‘f
Reaction Entry Date I itoes

Reaction Update Date
= Reaction Detals

Reaction Classiication Clear Struchure Extended Opfiens

Yield —

Vield frumesical)

No. of Stages

Reagent

Calalst

Sobvent

Index Reagents/Catalyst:

Time

Temperature

Pressure

pHValue

Dther Conditions

Subjgct Studied

Reaction Typs and | Search All Text 2 [V~ Truncate. Clear Text

(
)

Piotolppe Reaction -
Enty Date | =l
+ Related Stucture and | Secarch Ficlds 2 Enlarge.. | _Advanced Search | __ Clear Table W _|
) Isalation from Natural Product
+ Detivative Operator | [ [ Fieke [Lst] 3]~
# Purfication 1 Reaclion TypelFX T7F) i ~ [ diefs-alder alder alder dielz-al ||
% Physical Froperlies [2lend  ~[O |  — | ~ |
* Phamacelogical and Ecological [y | [3|and is ~ ~ |-

< >
Search Contest |Reactions A Start Search

TIPSR

Vysledky: 6 zaznamti

=
]

&fj Fie Edt Task View Options Window Help =)

,- MDL CrossFire Commander

Reactions: hit 4 of &

+/- Gmelin[ 2006.01)
=) Beiltein(2006/02)

+ Saved Hisetslert Hitsets

=) Session Hitsets

- 0: 008 (5 Substances)

/- L: 558365 1 Rreactions)
) L: 1945383 (1 Substances)
# L 385737 (1 Substances)
#Q: 010 (1 Reactions)
+0: 016 (26 Reactions)
+-0: 017 (24 Reactions) 8
+ 0: 018 (4 Reactions)
@
s

L 1900390 (1 Substances)
0: 0194 Reactions)

0: 023 (10 Substances)

L 3362475 1 Reactions)
10: (326 (246 Reactions) 4 !
0: 027 (3 Reactions] e £
0Q: 028 (6 Reactions)

Hit 3 RX ID=9385589 Hit 4 RX ID=9385590

For Heln reessF1 idle Fm Reartione
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Zavér:

Databaze Beilstein na rozdil od SciFinder umozZiuje zadavat do vyhledavani reakci i
jeji nazev. V obou databazich je také mozno urcit Diels-Alderovu reakci pomoci funkce
mapovani atomd, o které bude pojednano dale. Vyuziti hledani klicovych slov se jevi

jako velmi malo presné.
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Reserse €. 11 Naleznéte priklady Diels-Alderovy cykloadice®
Situace D — Potfebuji najit priklady obecného mechanismus reakce

SciFinder Scholar

4. Hledam substrukturné — Zaddm fragmenty, u nichZ ur¢im, jak se budou
preménovat (v souladu s mechanismem Diels-Alderovy reakce).

Untitled EE

Fle Edt Wew Tgols Template Help

DSEalnnoe

£ @ Solect an atom to biook subttion ﬂ
st | 3t

NS

*w| B

0/t

0o

& Q A A
@ a 7
2 & Reactant/Reagent Product

K |48

— i)

ales

i

ki D
Y - s pleer] Flsi|z scoefion 2|

- | =5 =g 2

Q

=

Preview Get Substances. ‘ Get Reactions ‘ Cancel

Systém bohuzel hléasi priliS mnoho vysledkid, coZ je nepravdépodobné. Ridley
[Ridley, 2000] popsal ve svém ¢lanku stejnou chybu pfi vyhledavani pomoci mapovani
atomu. Je zptisobena ziejmé tim, Ze pokud systém v prvni fazi hledani zjisti, Ze mnoZina
zaznami, které by musel hloubéji prohledat, je prilis Siroka, vyhledavani zastavi s vyse
zminénym hlaSenim.

Beilstein

4. Hledam substrukturné — Zadam fragmenty, u nichZ ur¢im, jak se budou
preménovat (v souladu s mechanismem Diels-Alderovy reakce). PouZiji funkci
mapovani atomt, kterd umoZziiuje zadefinovat, Ze urCity atom v reaktantu se na
urCeném misté vyskytuje i v produktu. Dale pomoci symbolu A s povolenymi
Sesti substituenty (tzn. jakykoliv atom s maximalnim poctem moZnych
substituentti) dodam volitelny zbytek molekuly.

° Diels-Alderova reakce je reakci konjugovanych dienti (uhlovodiky s dvémi dvojnymi vazbami
ob jeden uhlik) s alkeny (acyklické uhlovodiky s jednou dvojnou vazbou), alkyny (acyklické
uhlovodiky s jednou trojnou vazbou) nebo druhou molekulou dienu za vzniku Sesticlenného kruhu
[Svoboda].
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for Server default]
Free Sites: 5
- : ) : i m ™ hetero atoms )
Predefined Searct - : . : [ all atoms ol s
= Search; Ao
. ~ = " ? = ?
=I- Beilstein[2006/0 = s feaction
- Basic Ind c I add. rings
I Bibliagraphic opes
- Substance | &L rass
/- Chemical Pr . ioake
¥l Physical Proy Afs6] - Al Atom | Gueatom: | Font Thickness tures
- Pharmacolo 5 Alsh -
‘\i’whnl\ Substitution count; ed Options
Sy T 2 P
\\ Color:
Als 5]] Ring bond count: Elack -
0 hd
™ Mo implicit hydrogens Reaction stereo:
™ Unsaturated atoms ot 57
C ™ Exact change [reaction]
Preview
AlsB) ar Text
-
g -
< | Help Q
< >
= | & Search Context | Reactions j mﬂ t ﬁﬁi EI J
¥ Show Help for Search Fields
For Help, press F1 idle

Vysledky: 52 reakci

VétSina reakci skutecné odpovida pozadavku na Diels-Alderovu cykloadici.

2 MDL CrossFire Commander - [Beilstein(2006/02):Q02 Reaction 1 of 52]
&5 File Edit Task View Optons Window Help

r MDL CrossFire Commander

- Gmein(2006/01)
=1 Beistein(2006/02)
- Saved Hisets/Alert Hitsels
= Session Hisets
# @: @02 (52 Reactions]

Hit 1 RX ID=688050

Hit 4 RX1D=816720

oL

Zaveér
Funkce mapovani atomli je dostupnd u obou databazi BohuZel nebylo mozné
v pripadé SciFinder Scholar fadné provéfit.
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7.1.3 Priklad komplexnéjsSiho vyhledavani

ReSersSe ¢. 12 ReSersSe na téma morfin — zakladni vlastnosti, reaktivita a
pfeména na jiné fyziologicky aktivni produkty (pfiklad
pfemény morfia na heroin)

A. Pro seznameni se s tématem zvolime nékterou z elektronickych encyklopedii —
napf. Ullmann's Encyclopedia of Industrial Chemistry

‘2 Alkaloids - Microsoft Internet Explorer [
Soubor Upravy Zobrazit Oblbené Néstaje Napavéda "

ez.:ét - d E" I\J /"lHledat ‘5.1'\'(Oblil:|ené & o _7 - QI E 3

v‘PFejit Odkazy > | @Y -

Adresa ‘Ej hittp:/fwwny.mrw.interscience. wiley. comfueicfar tides /a0 1_353/sect9-fs.html

» My Profile b Login

@

- EY "
. InterScience’

| Home / Chemistry / Industrial Chemistry

ARTICLES BY

Ulimann's E lopedia of Industrial Ch
Title | Subject | Authors

Copyright @2005 by John Wiley & Sons, Inc. Al Rights Reserved

Search All Content | Acronym Finder

Zjistime, Ze morfin je pfirodni alkaloid s nasledujici strukturou:

R skupina je vodik (pokud je CHs, jde o kodein). Poprvé
byl pripraven M. Gatesem (¢lanek o tom vySel v roce 1956).
Registracni Cislo CAS je 57-27-2 a sumarni vzorec Ci7H1sNOs,

B. Registracni c¢islo pouZijeme jako vstup do databaze
Beilstein pro zjiSténi podrobnosti o vlastnostech

morfinu (je tfeba zadat i s pomlckami)

Vysledky: 34 zaznami

22 MDL CrossFire Commander - [Beilstein(2006/02):015 Substance 1 of 34]
& Fle Edit Task View Optons Window Help BEE]

L CrossFire Commander Substances: kit 1 of 34

o

# 0: Q15 (34 Substances]

SlouCeniny se od sebe navzajem liSi stereochemii, Cili polohou urcitych wvazeb
v prostoru. Pro porovnani pouZijeme opét registracni cislo do SciFinder Scholar (neni
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nutné zadavat s pomlckami). I pfi vyhledani podle nazvu — morphine, ziskame pouze
tento jediny zaznam.

holar
Fie Edit View Task Tools Help

== md EE

WewTask| Eack | Foue | Print | Savess | FUITest Preir | Dambase Hiseyf -

T d ]

by||57272

2P| & | mall ™
| Registry Number: 57-27-2 =

Absolute stereochemistry. Rotation (-).

~26744 References

REGISTRY ||Formula: CATH19 N 03

CA Index Name: Morphinan-3 6-diol, 7.8-didehydro-4,5-epoxy-17-methyl- (5c: 6ex)- (9CI)
Other Names: Morphinan-3,6c-diol, 7.8-didehydro-4, Sci-epoxy-17-methyl- (8CI); (-}-Morphine;
Aguettant; DepoDur; Dulcontin: Duromorph; M-Eslon; MS Contin: Meconium;

Maorphia; Marphin; Marphina; Marphine; Morphinism; Morphinum; Marphium;
Nepenthe; Ospalivina; -Morphine

I Experimental Properties
Calculated Properties

- Resources -

||References: ~26744

Close
£-3 Get References Get Reactions Analyze/Refine Back

Vyhledany zaznam byl porovnan s vysledky z databaze Beilstein a polohou vazeb
presné odpovida zaznam €. 2 (na obrazku v detailu).

=" MDL CrossFire Commander - 2006/02):Q15 Substance 2 of 34
MDL CrossFire Commander Substances. hit 2 of
440 bl
= Gmelin[2006/01) = 5
Hitset Famil E;
1. Saved Hitssts et Hitsets Substance Identification Hiset e []
7 Session Hitsets Beilstein Registry Number 93704
+ 0: Q03 (1 Substances) Beilstein Preferred RN 57-27-2
+ 0: D8 (5 Substances) CAS Registry Number BEEEE. 143-70-4, 6912-73-8, 16206-77-2, 27067-73-8, 65165-99-3, 70982-47-7
+) 0: Q09 (1 Substances] Chemical Name 4 Su-epoxy-17-methyl-morphin-7-ene-3 Ge-diol
=1 Beilstein[2006/02] 7.,8-didehydro-4,5-epoxy-17-methyl- (5o Be}-morphinan-3, 6-diol
+ Saved Hitsets/alert Hitsets marphing
= Session Hitsets (-+-marphine =z Q15: Hit 2
- [: 012 [26 Substances] Malecular Formula Cq7H1gNO3
#0013 [34 Substances) Molecular Weight 285.34
* (- 01534 Substances] || awson Number 31080, 2817
Structure Keyword Stereo compound
Type of Substance heterocyclic
Constitution ID 46560
Tautomer ID 46911
Beilstein Reference 2-27-00-00118, 2-27-00-00174, 4
Eield Availabi List 1-10 of 36 ﬁl D
Code Field Name Occ.
PHARM Bioactivity: Pharmacological Data  |779
ECT Ecological Data: Ecotoxicology 2
RX Reaction 247
RSTR Related Structure g
INP Isolation from Natural Product 15
CDER Derivative 16
CNE Conformation 1
IDA Interatomic Distances and Angles |1
CPD Crystal Property Description 2
MP Melting Point 15
d Availability List 11-20 of 36 @
‘Fleld MName |0:: ‘
Far Help, press F1 idle ALL Substances

Z detailu pak muZeme zjistit napf. 15 riznych tddaji o bodu tani (i s potfebnou
informaci o rozpoustédle a s citaci prisluSného zdroje:
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VALUE (MP) Solvent (.SOL) Entry Date Mote |Ref.
C
WALUE (MP) Solvent (S0L) Entry Date Note |Ref.
ethanol 12 |1-2 C
methanol 34 |3
56 4 247 methoxybenzene 12 |1
g 248 5 - 252 34 |2
260 7 5 245 - 254 56 |35
255 - 257 6 240 - 248 78 |[3
252 - 265 6 197 9,10 |3
253 - 254 methanal 7
2525-254 8
253 - 254 g |g-11
250 - 253 3
Stejné organizovano je i dalsi velké mnoZstvi vlastnosti:
Code Field Name Oce. Code Field Name oc.
CRYPH Crystal Phase 2 v UVVIS Spectroscopy 12
SP Sublimation 1 FLU Fluorescence Spectroscopy 4
CDEN Density of the Crystal 1 MSs Wass Spectrometry 5
OTHE Other Thermochemical Data 1 ELE Electrical Data 2
ORP Optical Rotatory Power 7 DE Dissociation Exponent 20
CDIC Circular Dichraism & [EF Isoelectric Foint pH 1
ORD Optical Rotatory Dispersion 1 X5 Cross-Sections. 1
NMR NWR Spectroscopy 19 FINFO Furthe.r.lnformatlon 2
IR IR Speciroscopy 3 SLB Solubility (MCS) 75
— LLSM Liquid/Liguid Systems (MCS 24
RAMAN Raman Spectroscopy 1 L 4 i (MCS)
Code Field Mame QOce.
LSSM Liguid/Solid Systems (MCS) 1
ENEM Energy Data (MCS) 4
ADSM Adsorption (MCS) 1
ASSM Association (MCS) i3
USE Use 2
CNR Reference 829

Co se tyCe reaktivity, lze si samoziejmé nechat zobrazit reakce, ve kterych morfin
vystupuje jako reaktant. Je jich 247 — Fazeni pouze na reakce nelze pouZit, pracuje
s celymi zaznamy nalezenych sloucenin. Pomoci SciFinder Scholar nalezneme 153

reakci, v nichZ je morfin reaktantem.

Priprava/vyroba morfinu

Morfin lze izolovat z pfirodnich materiali — informace o tom nalezneme pfimo
v detailu slouceniny (Beilstein). Nalezneme zde 15 citaci zdrojovych dokumenti,

nejcCastéji se tykaji izolace morfinu z rostliny Papaver somniferum (mak sety).
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Substances: group 1/2 of 34

w201 t ~ A
& 3{1 i ;i‘u;:g Isolation from Natural Product 1 of 15 QI | %l
1 41} ivertebrates Isolation from Natural Product T and ¢ roseus
151 receplor
%) B{1): eceplor bindng affin | Ref. 1 6226105; Journal; Ingkaninan, K. lizerman, A P'; Taesatikul, T Verpoarte, R; JPFMAB; J. Pharm. Pharmacol;
W Tl EN; 51, 12, 1990; 1441 - 1446,
=1 B{1): toickt -
A s ouphocpop 17, | 1501AtION from Natural Product 2 of 15 @[] Bl
1} Substance Ige: | 199130100 fom Natural Proguet Papaver setigerum DC.
36): Reactian
1) Conformetion || | Ref.1 6038149, Journal; Siavik, Jir; Slavikova, Leanora; CCCCAK; Collect Czech. Chem. Commun,; EN; 61; 7; 1996;
(1} Ciytal Property 1047-1052
g} g;:‘";f;h”a':; Isolation from Natural Product 3 of 15 Al Bl
1) Cryetl Sy | 180181I0N from Natural Produst. Papaver semniferum afer extraction with aqueous sodium bisulphite, reating with ethanol and precipitation
21 Densiy o the { at pH = 8-9 with ammonium sulphate
(1) Optics
(11): Optioal Rotatc | | Ref.1 5856245; Journal; Repasi, Janos; Hosztafl, Sandor, 52abo, Zoltan; PLUEAA; Planta Med.; EN; 59; 5: 1993; 477-
(1} Optical Fctstor 478
g %MSF: ':;T:i:; Isolation from Natural Product 4 of 15 Q‘ O %l

{1} UVANIS Specy | SOlation ffom Natural Product  Biosynthese in Papaver somniferum aus Codeinon

(1) Fluorescence ¢
2 Electical Dats | | REL 3567118; Journal; Battersby et al; JSOOAX: J. Chem. Soc. C; 1967; 1785

(11 Electrachenicz | 15 olation from Natural Product 5 of 15 w0

(3 Sokbiity (MCS | {420 from Natural Produet Biosynihese in Papaver somniferum aus (2,6-3H2)Codein
(1} Energy Data (i

(5] Boundary Sufz - - -
1% Adsoption (i, | REE 3567118; Journal; Battersby et al.; JSOOAX; J. Chem. Soc. G; 1967; 1785
W associslion (41 | |solation from Natural Product 6 of 15 @l B
ﬁ?” Phamacolor | ig5ation from Natural Product Papaver somniferum
(234] Referance
Ref. 1 163865 Journal; Barton,D.HR. et al; JCSOAS; J. Chem. Soc; EN; 1985, 2423-2438
1 91} tosiciy o inventebrele
- 1032 fnot contained) Isolation from Natural Product 7 of 16 Q‘ [ %I
=Q: Q13 (1 Groups by Type | [Spfation from Natural Product hlorphin findet sich als Hauptalkaloid im frischen Wilchsaftvon Papaver somniferum L. und im daraus
5 1(34) ot contained) e T
< > v

FFor Help, press F1 ide ALL: grouped by Type (ECS.TY) Substances

Pokud chceme vyhledavat syntetické reakce, nejjednodussim zptisobem je zadat
potiebné informace do poli ze skupiny Reakce (Reaction). S registratnim Cislem CAS
v databazi Beilstein neni moZno dale pracovat, je potfeba zjistit BRN (Beilstein
Registration Number). Pomoci ného identifikujeme produkt a vybér ziZime zadanim
reakcni klasifikace.

and ~| Search Fields 2 Eriargs.. | ~Advanced Search Clear Table ¥ _|
Operatar [ Field name ‘ R elation Field content | List| ] | =|
1 Reaction Classification(F.CL] iz ~ | preparation - |
2 |and - Product BRM(Fx.PERN) is ~ | 93704 -
3 |and - is - |~ hd
Search Contest | Reactions j Start Search

Vysledky: 168 reakci

& Fle Edit Task View Options Window Help

E MDL CrossFire Commander Query GEETES Repnns Alerts | Autollom Reactions: hit1 of 168

- Gmelir(2006/01) f
= Beilstsin{2006/02)
+ Saved Hitsets/Alert Hitsets
= Session Hiksets
1. 0: Q02 (52 Rieastions)
+ 0 004 [1 Reactions)
1. 0; Q05 (33 Graups by Solvent (.
+ Q: Q06 (168 Reactions)

< ¥

For Heln nress F1 idlle Fam

Reartions
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Setfidénim do skupin podle BRN reaktantii mtiZeme napf. zjistit, Ze v péti riznych
pripadech se jako dalsi reaktant pouZil jodomethan.

22 MDL CrossFire Commander - [Beilstein(2006/02):Q06 group 49/Reaction 1 of 5]

& File Edit Task View Options Window Help x
;‘- MDL CrossFire Commander [{ULLY Results Reactions: group 48/1 of §
| Print Hits | I N Grid B! List B Get *| & port Hits w| C |
= 2 s > | Reacton e [
& 35(1) 1302900 Reaction ID 833000 B
= 36(1] 1257845 Reactant BRM EEFGY. 4 Sc-epoxy-17-methyl-morphin-7-ene-3,Ge-diol
= 371 1269141 2 =
- 38[1] 1211742 Product BRMN ~fydroxy-3-methoxy-17,17-dimethyl-morphin-7-enium; iodide
3901 1209714 Mo. of Reaction Details 2
- 40[2): 1209246 Find similar reactions click here
410y 1205228 Field Availability List J=1[m|
- 42(2) 1209224
= 43(1) 1209223 Code Field Name Qcc.
= 44(1): 1092489
- 45(1): 1098282 RX Reaction Details 2
= 4B[1; 1071731
B Reaction Details 1 of 2 &l
o) 43(5); 969135 Reaction Classification
* Preparation Reagent sodium ethylate
+- 2: Preparation
+- 3 Preparation MNote 1 Handbook
+- 4: Preparation Ref. 1 741576; Journal; Knorr, CHBEAM; Chem. Ber,; 27; 1894, 1149,
+)- B: Preparation — |Ref.2 741391; Journal; Grimaux; COREAF; C. R. Hebd. Seances Acad. Sci; 92; 1881; 1140, 1228; COREAF; C. R.
3001 308448 Hebd. Seances Acad. Sci; 93; 1881 67, 217
e
% Sa] T Reaction Details 2 of 2 [
& 53 773743 Reaction Classification
+ 54(1): 773684 Reagent sodium methylate
- SB[1): 746197
- BB[1): 741984 Note 1 Handbook
- BT 741261 Ref 1 741576; Journal: Knorr, CHBEAM; Chemn. Ber 27: 1894: 1149
(- BBIT): 644023 Ref. 2 741391, Joumnal, Grimaux; COREAF; C. R. Hebd. Seances Acad. Sci; 92, 1881; 1140, 1228; COREAF, C. R.
531} 636506 Hebd. Seances Acad. Sci; 93; 1881; 67, 217.
- ED[2) £35994
= B1(2) 35823
- B2(1) B35EST
= B3(1) B13161 .
< | > v
For Help, press F1 idle ALL: grouped by Reactant BRM (RX.RERN) Reactions

fi 2 Prozkum... ~| i zadani2A-.. | & DIPLOMKA-.. 2% MDLcCrossFi. | 7. 2Intemet.. - &3 ISIS/Draw

» f

Pokud bychom méli zajem i o bibliografické informace spojené s pfipravou morfinu, 1ze
v SciFinder Scholar vramci databaze Registry vyhledat zaznam slouCeniny a poté
vyhledat zdznamy primarni literatury, ktera se vztahuje k nabizenym témattm.

1 | r
& | = i B[ , ]
WewTesk| ek | fowan | Biint | Sevess | FulTest| il | Gabmse| Histy | Wemnet | Hep | Esit
=R T
&| 572tz
* Get References E|

Retrieve references for:

(+ Allsubstances

For each substance, refrieve:

(" Allreferences  (+' References associated with

I Adverse Effect, including Toxicty | Occurrence

[ Analytical Study W Preparation
&Eﬁ%ﬁg\?ﬂe"t“ [~ Biological Study I~ Process

I Combinatorial Study I Properties.

[ Crystal Structure I Reactant or Reagent

I” Formation, nonpreparative I” sSpectral Properties

I Miscelaneous I” Uses

For each sequence, retrieve:
|~ Addtional related references, e.g., activity studies,

disease studies. &

oK Back

Vysledkem je soubor 1370 zdznamt, dale jej miZeme zidZit napf. analyzou podle typu
dokumentu, ¢imz se miZeme dostat tfeba pouze k patentiim.
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= Document Type Analysis E@@

Fie Edt Task Tools Hep

Select Histogram Entries of interest:

™ Joumal | 152 2
" Adicle | 1084
™ JOURNAL ARTICLE | ] 1084
I General Review l 70
¥ Patent 1 63
I REVIEW 1 43
I Dissertation 1 33
I Conference | 15
I™ CASE REPORTS 1 5

Get References Back

Histogram Entries 1-10 of 21

Zde v detailu zaznam patentu o extrakci alkaloidt z opia. Pfifazena role morfinu mimo
jiné i priprava (PREP).

B MEE
File Edt View Iask Tgols Help
& Back | fvel | Print | Saveds | FulTedt| Pre | Dambase| Hibry | imeme  Hep | Exit
[~ Kutchan, Toni M ; Frick, Susanne: Kempe, KEUE Clnnlng and q nf{S} N hylcoclaurine 3-hydroxylase gene from Papaver somniferum and ~ fy 15
Eschscholzia californica and use for mod of i h in ic plants. PCT Int. Appl. (2006), 71 pp. CODEN: PIXXD2 WO

2006015887 A2 20060215 CAN 144227494 AN 2006-149536 CAPLUS El
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Priklad premény na jinou aktivni latku: heroin

Pri vyhledani heroinu postupujeme analogicky jako v pfipadé morfinu, z externiho
zdroje zjistime registracni Cislo CAS, v ramci SciFinderu vyhledame pfesnou strukturu,
kterou porovname s nékolika vysledky z Beilsteinu. Pfipadné je moZné zadat strukturni
dotaz, tento postup bude ovSem vzhledem k narocnosti vzorce patrné dost zdlouhavy.
Zjistime BRN a zadame opét do poli pro reaktant a produkt.
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Zéaznam 3,6-diacetylmorfinu neboli heroinu:
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Zjistili jsme, Ze pfeména morfinu na heroin se da provadét bud’ reakci s ethenonem,
s acetanhydridem (dalSimi reagenty je bud’ benzen, pyridin nebo kyselina sirova) nebo
s acetylchloridem.
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Vysledkem vyhledavani v databazi CASREACT je jedind reakce, shodou okolnosti
preména heroinu pravé z morfinu. Postup hledani jizZ byl nékolikrat zmiovany — po
identifikaci latky nalezen jeji zaznam, nasleduje volba vyhledani souvisejicich reakci,
kde heroin vystupuje jako produkt. Jde o podobnou reakci, ktera se vyskytla v databazi
Beilstein: smés morfinu a kyseliny sirové reaguje s acetanhydridem.

# SciFinder Scholar E=
File Edt Niew Task Tools Help
=009 H
MewTask| Back | Foward | Print | Saveds | FulTest| Prefs | Oatabase| History | Imemet | Help | Exit
r

NOTE: Resctants: 2, Reagents: 2, Sclvents: 2,

Steps: 1, Stages: 2

Journal of Labelled Compounds and Radiopharmaceuticals. 22{11). 1201-7: 1985
CASREACT
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8. Zavér

8.1 Vysledky testovani navrZzenych postupt

V pripadé postupu podle prvniho z diagramti: obecné vyhledavani na zakladé
identifikace latky, I1ze konstatovat, Ze na uvedenych testovacich reSerSich jej bylo
mozné vyuzit a dojit zarovenn k uspokojivému vysledku. Nasledujici komentare
k jednotlivym kroktim jsou shrnutim provedenych pozorovani.

Q1 Je znamo cislo CAS?

V testovacich reSerSich je zamérné potlaceno, aby se mohlo postoupit i k dalSim
kroktim, ale podle toho, co ukazala napf. zavérecna komplexnéjsi reSerSe je to v mnoha
pripadech nejrychlejsi zptisob jak spolehlivé identifikovat slouceninu

Q2 Je znam nazev ( Q5 je dlouhy nebo nejjednoznacny?)

Zde je problémem urcit, co jeSté je jednoznaCnym nazvem a co uz ne. Navic bylo
zjisténo, Ze v testovanych databazich je k zdznamim sloucenin pfipojen obvykle
rozsahly seznam synonym, mezi kterymi systémy rovnéZz vyhledavaji. Proto chemicky
nazev nesmi byt opomijen, Casto je jeho vyhledani velmi rychlym pristupem k zaznamu
slouCeniny. ReSerSe v STN ukazaly, Ze pravé hledani nazvu (nebo jeho casti) je
efektivni nahrazkou strukturniho hledani. V ramci diagramu by bylo asi vhodnéjsi i
vzhledem ke komerc¢nim databazim umistit tuto moZnost na stejnou pricku jako hledani

presné struktury
Q3 Je znama struktura? (Q7)

Zadani strukturniho vzorce misto nazvu je véci mozna i trochu intuitivni a také
zaleZi na védomostech uZivatele. Pokud se obava, Ze udéla chybu v nazvoslovi, radéji
zvoli strukturni vzorec. A navic vZdy existuje moznost, Ze zadanad forma ndzvu nebude
ani mezi synonymy. Také zaleZi na sloZitosti vzorce, pokud bude jeho nakresleni trvat
prilis dlouho, uZivatel se nejdrive pokusi o jeho vyhledani pomoci nazvu, i kdyz si tfeba
nebude jist jeho jednoznacnosti. Tretim aspektem, na kterém zaleZi pri rozhodnutim
jestli zvolit nazev nebo vzorec je také ocCekavani, zda bude sloucCenina v databazi
nalezena. Pokud ne, 1ze pak rychle navazat napr. substruktunim hledanim.

Q8 Hledam substrukturné

Stejné jako je to naznaceno v diagramu pro reakce, substrukturni hledani mtze byt
pro urCity typ dotazti vychozim bodem (napf. v reSersi €. 4, kde jsou poZadovany
konstitucni izomery dibromofenanthrenu).

Q4 Je znam sumarni vzorec?

Opét pro urcity typ dotazu nemusi stat tento krok az na poslednim mist€, ale lze jej
kombinovat, pokud to databaze dovoli, napr. se strukturnim dotazem (reSerSe €. 4 —
PubChem). MtiZe tedy slouZit ke zpfesiovani dotazu, nejen tedy jako posledni moznost
najit poZadovanou slouceninu (mnohdy mezi stovkami sloucenin s timtéZ vzorcem).

Pokud jde o vyhledavani vramci STN International, kde je silnym aspektem pfri
sestavovani cena vyhledavacich poli a nastroji, snaha vyhnout se strukturnimu hledani
vedla k vySsi Cetnosti uzivani chemického nazvu a sumarniho vzorce jako selekcnich
poli, neZ tomu bylo u vyhledavani v akademickych databazich.
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Pokud jde o diagram obecného postupu vyhledavani informaci o reakcich, zde je
situace trochu jina. Diagram se spiSe snaZil o zachyceni moZnych situaci pfi plnéni
informacnich potieb uZivatele, proto hlavni diiraz spocival zejména na spravném urceni
situace a zjiSténi, zda postup vyhovuje. Lze konstatovat, Ze pro urcCené reSerSe byl
postup vyhovujici. Mnohem vice vSak v tomto pripadé zaleZi na typu dotazu. Zakladni
postup musel byt vZdy jeSté zpresiovan (napf. vreSerSi ¢. 8 analyzou druhu
rozpoustédla, v reSerSi ¢. 9 zadanim terminu ptiprava do pole reak¢ni klasifikace a
v reSersi €. 10 zadanim Diels-Alderovy cykloadice do pole pro typ reakce). Otazkou je,
zda je moZné standardizovat postupy vyhledavani reakci do néjaké vétsi hloubky, aniz
bychom nenarazili na prekazku v podobé nezvladnutelného mnozZstvi variant.

8.2 Srovnani vyhledavacich moznosti a vlastnosti vybranych
databazi

Zavéry patrné nebudou nijak prekvapivé. Na poli informaci o reakcich databaze
Beilstein v prostfedi Crossfire Commander nabizi vétSi moZnosti, predevSim diky
podrobnéjsi indexaci. DalSi vyhodou oproti SciFinder Scholar je, Ze umoZiuje
kombinaci strukturniho vyhledavani a vyhledavani v selek¢nich polich. SciFinder nabizi
pouze naslednou analyzu vysledkii podle nékolika hledisek.

SciFinder Scholar samoziejmé poskytuje vétSi komfort v praci s bibliografickymi
zaznamy, coZ se v této praci nemohlo ukazat naplno, nebot’ postupy byly zaméreny na
vyhledavani faktografickych informaci.

Co se tyCe strukturniho a substrukturniho vyhledavani, obé databaze nabizeji
srovnatelné moznosti. Zakladnim rozdilem ve strukturnim vyhledavani miaze byt fakt,
Ze v databazi SciFinder Scholar je potfeba mnozinu vysledkii spiSe zuZovat, naopak
v databazi Beilstein je implicitni nastaveni na presné hledani a pokud uZivatel chce i
dalsi latky typu izotopt, iontt atd., musi tyto volby nastavit rucné.

Pokud jde o databazi PubChem, a¢ dostupna zdarma, v mnoha ohledech drzi krok se
svymi starSimi konkurenty. Pokulhava zejména v substrukturnim hledani, které neni
navrzeno pravé intuitivné a chybi dostatend ndpovéda. Samozfejmé se nemiize
vyrovnat po strance objemu a organizace zachycenych dat, ale to nebylo predmétem
zkoumani.

Shrnuti zjiSténého chovani a vyhledavacich moznosti téchto dvou akademickych a
jedné zdarma dostupné databaze je uvedeno v tabulce na obrazku 8.2

Komercni databaze Registry i Beilstein maji, v porovnani s vyhledavacimi nastroji
jejich akademickych protéjskli, moznosti srovnatelné, ovSem s jiZz zmifnovanou
podminkou, Ze reSerSér musi byt peclivéji obeznamen s nazvy a vyznamy selekcnich
poli a uZiti jednotlivych pfikazi. Vyraznou vyhodou v akademickych databazich je
rychlé a snadna identifikace latky podle strukturniho vzorce, naopak komercni databaze
ukazaly svoji silu v nékterych funkcich a polich, kterymi akademické databaze
nedisponuji. Diky nim bylo moZno u dvou pfipadi podstatné ziiZit mnozinu vysledkd, a
tak zvysSit presnost hledani. Nicméné vyhledavéni izomert, tautomerd a podobnych
specialit priliS efektivni vzhledem k cené a ¢asu nebylo. K tomu je nutné dodat, Ze
témata reSerSi byla ptvodné zvolena s cilem prozkoumat co nejvice vyhledavacich
moznosti se zamérenim na akademické databaze. To znamena, Ze by se jisté daly vybrat
ukoly, ve kterych by naopak s prevahou excelovaly databaze komercni.

Pokud jde o ceny reSersi, jsou uvedeny jen pro zajimavost. Navzajem je porovnavat
by nebylo smérodatné vzhledem k tomu, Ze kaZzda databaze ma trochu jinou cenovou
strategii vypisovanych formatt. Zatimco Registry poskytuje zakladni informace o latce
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zdarma, Beilstein Zadny zdarma dostupny format nenabizi, ale na druhou stranu se ze
zakladniho placeného formatu dozvime vice.

Shrnu-li zjiSténi vyplyvajici z provedenych reSersi, domnivam se, Ze nejefektivnéjsi
strategii je za vyuZiti vySe zminénych postupl ziskat ve zdarma dostupnych databazi
typu PubChem jednoznacny identifikator (idealné registracni ¢islo CAS). Ten posléze
pouzit pro rychlou lokalizaci latky v databazi komercni, ve které pak pokracujeme
vyhledanim konkrétnich informaci.

V nésledujici tabulce jsou shrnuta pozorovani ziskanad z reSerSi v akademickych

variantach bazi Registry, Beilstein (Gmelin) a PubChem:

Problém/Databaze

Hledani podle
chemického nazvu
Sumarni vzorec

Poloha vazeb ve
strukturnim dotazu

Volitelna nasobnost

vazby
Volitelna poloha
substituentt

Tautomery

Slitiny

Reakcni klasifikace

(priprava)

Reak¢ni typ (jméno

reakce)
Tridéni podle
rozpoustédla
Tridéni podle

vytézku
Tridéni podle

bibliografickych
udaju

SciFinder Scholar
Vysledkem je maly
pocet sloucenin

Zadat v Hillové
poradi
Necitlivy, nalezne
vSechny stereoiz. i
nekomplet. def. lat.

Ano

Ano
Vyhleda oba
Pouze sloZeni (ne
presné)

Ne
Ne
Ano

Ano

Ano

Beilstein (Gmelin)
Vyhledava i mezi
smésmi

Zadat v Hillové
poradi
Necitlivy, nalezne
vSechny stereoiz. i
nekomplet. def. 1at.

Ano

Ano
Vyhleda pouze
zadany
Slozeni i rozmezi
obsahi
Ano
Ano
Ano
Ano

Ne

Obr. ¢. 23 Prehled vyhleddvacich moznosti a vlastnosti vybranych databazi

8.3 Zmény v databazich

PubChem
Na 1. misté hledana
sloucenina, za ni
vysledky substrukt.
hledani
Zadat v jakémkoliv
poradi
Citlivy, nalezne
pouze ten izomer,
ktery je zakreslen v
editoru
Ano (pri testovaci
reSersi ovSem
nefunk¢ni)
Ne

Vyhleda oba (po
nastaveni)
Pouze sloZeni (v
nazvech)

Vzhledem k tomu, Ze prvni Cast praktické c¢asti — ukazky rtznych zptisobii
identifikace latky (v akademickych databdzich a PubChemu) — byla provedena
v ¢ervnu 2006 a znovu v kvétnu 2007 (s Upravami z léta 2008), mtiZeme zde struc¢né
shrnout zajimavé zmény, at’ uz v poctech vysledkd, anebo ve vyhledavacich nastrojich.
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1. Naleznéte zaznam slouceniny s chemickym nazvem benzaldehyd:

* SciFinder Scholar: zvySeni poctu bibliografickych zaznami u
benzaldehydu — z 55 297 na 58 028 zaznami

* Beilstein: jeden zaznam navic od cervna 2006

* PubChem: razantni nartst poctu latek, které ve svém nazvu obsahuji
benzaldehyd - z 6 887 na 11 046 zaznamd; kromé toho zména designu
webovych stranek a reorganizace menu.

2. Naleznéte slouceninu s timto vzorcem: e

* SciFinder Scholar: narGst poctu zaznamii nalezenych pomoci
presného hledani v Registry z 1711 na 1741

* PubChem: nové mozno nastavit volnu E/Z pro hledani izomert, poté
je nalezena nekompletné definovana latka a pres odkazy je mozZné se
dostat jednotlivym izomertim.

3. Naleznéte slouceninu s touto strukturou:

o 0
e PubChem: moZnost jednoduché/dvojné vazby stale S
nefunguje @

4. Naleznéte vSechny konstitucni izomery dibromfenanthrenu

* PubChem: hledani podle sumarniho vzorce a substrukturni hledani uz
neni mozné proveést zaroven, musi se postupovat ve dvou krocich; pocet

vysledkd vzrostl ze dvou na Ctyfi.
OH

5. Naleznéte oba tautomery ke slouceniné s touto strukturou: @
S

e PubChem: druhy tautomer byl béhem roku pridan,
nicméné pomoci volby ,,any tautomer“ vyhledat nelze — je moZné ovSem
pouzit odkaz v zaznamu molekuly, ktera byla zakreslena.

7. Naleznéte kopolymer styrenu a ethylenu

* SciFinder Scholar: byl nalezen jeden zaznam navic.

» Beilstein: hledani nebylo v roce 2006 viibec provedeno, vzhledem
k mylné informaci, Ze polymery v Beilsteinu indexovany nejsou;
historicky opravdu nebyly, ale od pocatku 90. let 20. stol. zafazovany
jsou.
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10. Prilohy

Priloha ¢. 1 Ukazka nékolika typi identifikatort a chemickych vzorct

Chemicky CAS BRN InChi SMILES | Sumarni Strukturni vzorec
nazev RN vzZorec
-0
InChI=1/C7H60/ HG™
n = _ _
fenylmethanal 100-52-7 | 471223 | g674.91.35. | CLECC=CC C;HsO ©
=C1)C=0
7/h1-6H
is-but-2 InChI=1/C4H602 o
cis-but-2- 2.3 )
. 503-64-0 | 1719942 | /C1-2:3-4(5)6/h2 C(C(=0)O[H C4HeO,
enova 3H,1H3, _
; (H,5,6)/b3- h=cc — OH
kyselina 2
2-/f/h5H
. — InChI=1/C4H602 o
rans-but-2- 2.3 ) —
, 107-93-7 | 1719943 | /1234062 oo | CiHeOs
enova 3H,1H3, _
kyselina (H,5,6)/b3- hee OH
Y 2+/f/h5H
. InChI=1/C4H60
but—2.—enova 2/c1-2-3- o
kyselina 3724-65-0 | 1098434 4(5)6/h2- C(C(=0)0[ C4HeO>
(nekompletné 3H,1H3, H])=CC ** - /<OH
p (H,5,6)/b3-
def. ldtka) 2e/phSH *

* InChlI pro nekompletné definovanou latku je stejné jako pro variantu trans

** SMILES nezaznamenava stereochemii slouceniny

Priloha ¢. 2  Zkratky funkcnich skupin pouZivané v chemickych vzorcich (pfevzato z:
[Svoboda, 2005])

Vzorec funkcni skupiny | Nazev | Zkraceny zapis
CH3- methyl Me-
CH3CH2- ethyl Et-
C6H5- phenyl Ph-
(CH3)2CH- isopropyl i-Pr-
(CH3)3C- terc-butyl t-Bu-

Priloha ¢.3 Vydavéani rejstfiki k Chemical Abstracts v pribéhu jednoho stoleti
(prevzato z: [CAS4])
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Souborny 1. 2.
rejstiik
(Collective
Index)
Pokryté 190 191
roky 7 7
191 192
6 6
Svazky 1- 11-
10 20

Autorsky X X
Predmétovy X X

Obecné
predmétovy
Latkovy

Sumarnich R

vzorca
Numericky

Patentové
konkordance
Patentovy

Cyklickych
sloucenin
Priivodce
rejstriky

Na CD-
ROM

3. 4. 5. 6.
192 193 194 195
7 7 7 7
193 194 195 19
6 6 6 1
21- 31- 41- 51-

30 40 50 55

KKk sk

196

196

56-
65

8. 9.
196 1972
7 197
197 6
1
66- 76-
75 85
X X
X ok
X
X
X X
X X
X X
X X
X X

10

1977
1981

86-
05

X

*V roce 1957 byla perioda vydavani rejstiikd zménéna z 10 let na 5 let
** Pocinaje 9. periodou byl Predmeétovy rejstiik rozdélen na Obecné predmétovy a Latkovy
*4% T éta 1920-1946 pokryva jeden souhrnny Rejstiik sumarnich vzorct
# Vroce 1981 byl Numericky patentovy rejstiik a Rejstiik patentové konkordance sloucen do

Patentového rejstriku

11

1982
1986

96-
105

12 13 14 15
1987 1992 1997 2002
1991 1996 2001 2006
106- 116- 126-  136-
115 125 135 145

o

Priloha ¢. 4 Databaze SciFinder a moZnosti hledani informaci o reakcich (pfevzato z:
[Ridley, 2000])

Volba hledani

v SciFinder

Explore by Research
Topic nebo Refine by
Research Topic
Explore by Chemical
Substance (Chemical
Structure), poté Get
Substances

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

Prohledavana
databaze
CAS bibliograficka
databaze (CAPLUS)

CAS databaze latek
(REGISTRY)

CAS databaze
reakci(CASREACT)

Casové
pokryti
1967-

1967-

1985-
(serialy)
1991-
(patenty)
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Obsahové pokryti

Pres 8000 seriald; patentové
dokumenty z vice nez 30 zemi

sveéta.

Pozn. Jakmile jsou latky nalezeny,
reakce jsou vyhledavany v CAS
bibliografické databazi.

Ptes 100 klicovych serilt o

chemické syntéze (ne reakce

zahrnujici anorganické nebo
koordinacni slouceniny ¢i

polymery).



Evidence vypujcek

Prohlaseni:
Davam svoleni k ptijcovani této rigorézni prace. UZivatel potvrzuje svym podpisem, Ze

bude tuto praci radné citovat v seznamu pouZité literatury.

V Praze, 15.10. 2008 5
Lucie Sera

Jméno Katedra / Pracovisté Datum Podpis
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