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1 POSTUP

Cilem je prozkoumat jakym zplsobem lze vyhledavat v konkrétnich databazich a porovnat jejich nastroje a moznosti.
Dalsim zdmérem je ukdzat postupy vyhleddvani vtéch samych databazich, ale pristupnych prostfednictvim jiného
vyhleddvaciho prostiedi s rozdilnym uctovanim. Reserse byly vedeny v téchto databazich:

e  baze dostupné v ramci licence pro instituci

o Registry v ramci SciFinder Scholar 2006

o Beilstein v prosttfedi CrossFire Commander V7
e zdarma dostupna databaze

o PubChem

e baze dostupné prostrednictvim STN International (platba systémem pay-as-you-go, pomoci softwaru STN
Express 8.3).

o Registry
o Beilstein

V prubéhu reserse se postupuje podle diagram( uvedenych v kapitole 4.1 a u kazdého kroku je uvedeno vysvétleni. Co
se tyce reSerse vedené v ramci STN International, snahou bylo pfibliZit se redlnému vedeni reserse, tzn. snazit se o co
nejmensi ndklady, proto u reSersi zSTN International neni postup plné dodrZen, protoZe je potfeba myslet na
zavére¢nou cenu reserSe, a tudiz se standardni kroky musi obejit ¢i nahradit jinym postupem. Registracni Cislo je
zamérné opomijeno, aby bylo mozné postup nalezité rozvinout.

Pokud jde o ceny resersi, jsou uvedeny jen pro zajimavost. Navzdjem je porovnavat by nebylo smérodatné vzhledem
k tomu, Ze kazda databaze ma trochu jinou cenovou strategii vypisovanych format(. Zatimco Registry poskytuje zakladni
informace o latce zdarma, Beilstein Zadny zdarma dostupny format nenabizi, ale na druhou stranu se ze
zakladniho placeného formatu dozvime vice.

2 VYBRANE DATABAZE

Nasledujici tfi databaze byly vybrany, protoZe reprezentuji kazda trochu jinou skupinu informacnich zdrojd. Databaze
Chemical Abstracts patfi kzakladnim zdrojim pro vSechna odvétvi chemie. Predstavuje integrovany systém
bibliografickych i faktografickych informaci nebyvalého rozsahu. Databaze Beilstein zase predstavuje skupinu zdroja
zamérenych na faktografické informace o latkach, véetné reakci. databdze PubChem se odliSuje faktem, Ze je dostupna
vefejné a zdarma. Snahou je poskytnout alespon zakladni pfehled o tom, jaké vyhledavaci nastroje jmenované databdaze
poskytuji a jak je mozné resit zadané ukoly.

2.1 CHEMICAL ABSTRACTS

2.1.1 Historie a obecné informace

Databazi Chemical Abstracts (ovsem stale vyddvanou i jako tistény referdtovy Casopis) produkuje Chemical Abstract
Service, divize Americké chemické spolecnosti. V soucasnosti zpracovava okolo 9 500 titulli ¢asopisu.

V roce 1895 na Massachusetts Institute of Technology vznikl ¢asopis Review of American Chemical Research, ktery mél
kompenzovat nedostatecny zdjem o americky vyzkum ze strany evropskych referatovych ¢asopistl. V roce 1907 byl tento
Casopis nahrazen $irsi publikaci Chemical Abstracts (CA), kterou sponzorovala Americkd chemicka spolecnost (ACS).

UZ od pocatku méli editofi Chemical Abstracts od Americké chemické spolecnosti zaddn jasny cil — abstrahovat veskerou
svétovou literaturu zamérenou na chemii. Zacatky byly skromné, s dvéma editory na pul Gvazku a 195 dobrovolnymi
tvlrci abstraktl s ro¢nim rozpoc¢tem 15 500 dolar( bylo v roce 1907 vydano 11 847 abstrakt( [CAS1].

| pfes nedostatek papiru a ztizenou kooperaci s evropskym kontinentem vychazely CA i béhem druhé svétové valky
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V roce 1955 naklady poprvé presahly milién dolar(i, ACS byla nucena prikrocit k radikalni zméné financovani a ceny
predplatného vyrazné vzrostly. V tomto roce bylo publikovano jiz 86 322 abstraktd [CAS1]. V roce 1966 se zménil styl
prace, vyrazné vzrostl pocet placenych pracovnikl na ukor dobrovolnikd. [Baker, 1980] V Sedesatych letech se také
zacalo pracovat na automatizaci a tvorbé elektronické databaze. Tato snaha byla podporena granty National Science
Foundation a zaroven se CAS stala v USA jakymsi prototypem automatizovanych sluzeb zamérenych 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 databdzové centrum STN International, ve kterém nejdfive zpfistupnovali svoje
databaze, ale postupem ¢asu pridali produkty i jinych instituci.

V Ceskoslovensku byly poéitatové produkty CAS hojné vyuzivany jiz od roku 1971 formou davkového zpracovani
z magnetickych pasek [Vymétal, 2001].

2.1.2 Elektronické verze CA

Co se tyce uZivatelského rozhrani, nejvice praci s plvodnimi tisténymi rejstfiky pfipomind verze Chemical Abstracts
distribuovana na CD ROM — CA on CD. Predplatitel ziskava kazdy mésic nové CD, kde jsou kumulovany viechny predchozi
abstrakty vydané toho roku.

Dal$i mozZnosti jak pristupovat k Chemical Abstracts je internetové pripojeni a nastroj SciFinder (pfipadné SciFinder
Scholar uréeny pro akademické prostfedi). Toto velmi privétivé rozhrani, které se v poslednich letech rychle vyviji,
umozZnuje spolu s abstrakty ziskat nardz i dalsi informace (zejména faktografického charakteru) z databdze Registry a
CASREACT.

Naopak pro profesiondlni reSers$éry je urCen pfistup vramci databazového centra STN International. Na rozdil od
predchozich dvou pfistupl nespoléhd na uZivatelovu intuici, ale na znalosti a praxi. Komunikace se odehrava pomoci
prikazového radku a dotazovaciho jazyka Messenger.

2.1.3  CAS Registry

Systém CAS Registry byl zaloZen v roce 1965 pro potieby zpracovatel abstraktl CAS, ktefi museli zjistovat, zda uz byla
konkrétni latka do Abstrakt zpracovana a jaky je jeji rejstfikovy nazev. V roce 1984 zacala CAS zpracovavat i latky
indexované v CA pred rokem 1965, aby se tak zajistil pfistup na zakladé chemické struktury i do literatury vydané pred
timto datem. Dnes (27.9. 2008) obsahuje 38 260 638 zaznamU [CAS5] organickych a anorganickych latek a stala se tak
nejrozsahlejsim zdrojem identifikace latek pro védce, pramysl i regulacni organy [Weisgerber, 1997].

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

Kazdy zaznam zahrnuje registracni Cislo, rejstfikové jméno, synonyma, strukturni a sumarni vzorec. U ¢asti latek jsou
pfitomné i informace o vlastnostech, ziskané bud  experimentalné, nebo vypocitané.

Tim jak se pole pUsobnosti registracnich Cisel rozsifuje, v databazi Registry se objevu;ji i latky, ke kterym neexistuji Zadna
zpracovana abstrakta. Jako priklad uvedme nékteré latky ze seznamu ingredienci pro kosmeticky primysl vydaného
Evropskou komisi jako sou¢ast Rozhodnuti 96/335/EC, ve kterém figuruji pfirodni latky typu extraktu z violky vonné
(90147-36-7) nebo chmelu otadivého (8060-28-4), i produkty potravinaiského primyslu jako je napf. pivo (8029-31-0)
[Komise ES]. Dalsim prikladem muZe byt jiz zminovany EINECS (European Inventory of Existing Commercial chemical
Substances [0]). Ddle se mohou v Registry vyskytnou latky bez zaznamu v CA na zakladé 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 katalogl zafazenych v bazi CHEMCATS a od roku
2008 jsou zarazovany i latky z webovych kolekci, napf. ze zmifovaného zdroje ChemSpider. DalSi specidlni pfipady jsou
popsany zde [STN, 2008].

2.1.4  CASREACT

Tato databaze zahrnuje zaznamy reakci publikovanych v nékterém z vice neZ stovky klicovych ¢asopisi od roku 1985.
Kromé reaktant( a produktl, zaznamy obsahuji i informace o reagentech, rozpoustédlech, katalyzatorech, reakénich a
bezpecnostnich podminkach. Vytézek reakce plvodné zahrnut nebyl kvlli nedostupnosti této informace u nékterych
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reakci a kvlli nejednotnym podminkach mérfeni, nicméné na natlak uZivateld nakonec zaveden byl [Blake, 1990].
Databaze obsahuje k dnesnimu dni (27.9.2008) 15 700 474 reakci [CAS5].

2.2 BEILSTEIN

Databaze Beilstein je nejvétsi faktografickou databazi zamérenou na organickou chemii. Registruje vice jak 9 milién0
sloucenin (listopad 2004) a pro témér 8 milionl z nich uchovava data o reakcich. Je aktualizovana ¢tvrtletné.

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, uspéch 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 soustfedil pouze na vydavani kompendia. O 30 let pozdéji vyslo jiz
paté vydani Citajici uctyhodnych pll milionu stranek. Vté 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 spole¢nost vydavatelstvi Elsevier, které pfevzalo Beilstein
Informationssysteme. Zajimavosti je, Ze zatimco MDL bylo vfijnu 2007 prodano déale (Symyx Technologies, Inc.),
databdaze Beilstein i Gmelin zUstala ve vlastnictvi Elsevieru.

Co se tyce forem zpfistupnéni baze, 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 revolucni krok, kdyZ nabidla licence na pronajem databaze i komunikacniho
softwaru do lokalnich siti. Vznikl tak systém pod ndzvem CrossFire, ktery je doplnén o modul CrossFireplus Reactions a
databazi CrossFire Abstracts.

Zdroje databaze tvori plvodni 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 titul( casopist.

2.2.1 PubChem

PubChem je databaze poskytujici informace o biologické aktivité malych molekul. Je ¢asti iniciativy Molecular Libraries
Roadmap a byl spustén 16. zafi 2004. K vyhleddvani 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 dostupna 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 danovych poplatnikd) a pozaduje, aby byly do databdze pfijimany pouze
molekuly zkoumané v centrech NIH [Marris, 2005].

Soucasti je napr. databaze PubMed, kterd pokryva databazi Medline (14 mil. zaznamU s retrospektivou do poloviny
60.let), OldMedline (2 miliony zdznama z let 1950-1956) a navic poskytuje dalsi sluzby jako jsou odkazy na dalsi vhodné
zdroje atd. Je to nejvétsi biomedicinskd databdze dostupna zdarma [PubMed]. Prikladem faktografické databaze je
Molecular Modeling DataBase, ktera shromazduje 3D struktury bilkovin [MMDB]. Kazda databaze poskytuje odkazy na
své puvodni zdroje.

Samotny systém PubChem je organizovan jako tfi navzajem propojené databdze 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 producent
raznych typa (vyzkumné instituce atd.)

Databdze PubChem Compound (5,5 miliénli zdznam() obsahuje validované chemické vzorce sloucenin zarazenych do
PubChem Substance. Lze vyhleddvat podle nazvl, synonym, klicovych slov, ale také pomoci strukturniho vyhledavani.
Strukturni editor je pfimo implementovdn do webového rozhrani, ovSem soubory s nakreslenymi strukturami
(samozrejmé v podporovanych formatech) Ize nahrat i z vlastniho pocitace.

Databdze PubChem Substance (11 milionl zaznamu) obsahuje popis vlastnosti latek s odkazy na zdroje. Opét lze
vyhledavat prostfednictvim nazvd, synonym nebo klicovych slov.
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Databdze PubChem BioAssay (témér 300 zdznamU) 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 pfifazena struktura.
V ostatnich pripadech je vyhodnéjsi hledat v databazi PubChem Compound [PubChem-FAQ].

3 RESERSE C. 1: VYHLEDEJTE ZAZNAM SLOUCENINY S CHEMICKYM NAZVEM BENZALDEHYD
SciFinder Scholar

Q1 Je zndmo CAS RN? NE

Q2 Je zndm nazev? ANO

Q5 Je nazev dlouhy nebo nejjednoznacny? NE

Poznamka: Existuji i jiné nazvy pro benzaldehyd (napf. fenylmethanal), ale jde o béZnou slouceninu, Ize se tedy
domnivat, Ze je indexovana pod vSemi svymi nazvy.

Q6 Nalezeno pomoci relevantniho pole? ANO

Pocet vysledki: 1 - v Registry (58028 - v CAPLUS)

Ew Bat bww [asc Todt el
= | B = o |
e e e (it | l@‘¢
Jwiivs| R | et AT S]] TN o) | i it ]
arentah x|
eleat e Locate Literatiere
“ | Etograpie TN
L o ] Exangisr iamal nara, s
Zawch ior camrdb ricrmation. [”:l[—,\> | Docunent oenin
[m 1] x| Eunries polenl manber, & shviiac mmbe
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soi-in| Submisnos kiendiber
i {adar o8 confants af rry favT 0 prams. me g e
W] _oees |
—
—

* Locate by Substance |dentifier

Enter Substance klentfiers, one per fine,  Read from s
benzaldetyse |
| |
A Sutestance derdfer s any nams or numbsr ussd bo denote a speofic
subsisnce.

Examples:

L0008
g
Acstamnozhen
1,4-dichiorcbenzens
QK Cancel
ﬂ Gt Pesewacat | it | AnaiyTRFHTI Q Q

Lucie Serd: Ukdzky vyleddvdni v chemickych databdzich 5



Dale mUZeme pokracovat:
e zobrazenim bibliografickych zaznama
e  ziskanim prehledu reakci, kde figuruje benzaldehyd
e zUZenim dotazu (napf. podle nazvl Casopisll) nebo preformulovanim dotazu

e  ziskanim zaznamu slouceniny v databazi Registry

Beilstein

Q1 Je znamo CAS RN? NE

Q2 Je znam nazev? ANO

Q5 Je nazev dlouhy nebo nejjednoznacny? NE

Poznamka: Nazev Ize vyplnit do pfislusného pole, pfipadné pouZit pripraveny formular pro vyhleddvani latek na zakladé
jejich identifikacnich dat.

Q6 Nalezeno pomoci relevantniho pole? ANO

Pocet vysledki: 74
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Alternativné: Strukturni hledani umoznuje odfiltrovat smési, izotopy atd. (zrusi se zaskrtnuti v nabidce). Pfi tomto
postupu jsou vysledkem jen dva zaznamy - benzaldehyd a jeho radikal.
Pocet vysledki: 2

PubChem

Q1 Je zndmo CAS RN? NE

Q2 Je zndm nazev? ANO

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

National

PUb©hem oM b

PubMed | FEntrez | Structure | GenBank | PubChem | Help |

PubChem Text Search

FubChem Compound d |benza|deh5rde| “ L ‘
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STN International

Registry

Q1 Je zndmo CAS RN? NE

Q2 Je zndm nazev? ANO

Q5 Je nazev dlouhy nebo nejjednoznacny? NE
Q6 Nalezeno pomoci relevantniho pole? ANO
Pocet vysledku: 1

* kX kK ok X Kk *x k¥ K% x * * *x GTN 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)
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Nejprve vyhleddme spravny nazev v rejstfiku nazva sloucenin (pole COMPOUND NAME) pomoci pFikazu EXPAND (,e”) —
na rozdil od prikazu SEARCH (,s“) se neplati za vyhledany termin a slouZi k ovéfeni, zda se konkrétni termin v bazi
nachazi

=> e benzaldehyd/cn
E1l 1 BENZALDAZINE-1,3-BIS (3-ISOCYANATO-4-METHYLPHENYLENE) PARABA

NIC ACID COPOLYMER/CN

E2 1 BENZALDAZINECOBALT IODIDE/CN

E3 0 --> BENZALDEHYD/CN

E4 1 BENZALDEHYDE/CN

E5 1  BENZALDEHYDE ((2,4,6-TRIISOPROPYLPHENYL)SULFONYL)HYDRAZONE
/CN

E6 1 BENZALDEHYDE (2-CARBOXY-5-SULFOPHENYL)HYDRAZONE/CN

E7 1 BENZALDEHYDE (2-METHYLALLYL)HYDRAZONE/CN

E8 1 BENZALDEHYDE (4-CHLOROBENZOYL)HYDRAZONE /CN

EQ 1 BENZALDEHYDE (4-METHYLBENZOYL)HYDRAZONE/CN

E10 1 BENZALDEHYDE (4-PYRIDYLCARBONYL)HYDRAZONE/CN

E11 1  BENZALDEHYDE (5, 6-DIPHENYL-1,2,4-TRIAZIN-3-YL)HYDRAZONE/CN

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

Nyni je potfeba vyhledat zvoleny termin v bazi

=> s e4

L1 1 BENZALDEHYDE/CN

Zvolime bezplatny format ,scan” pouze se zakladnimi informacemi
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=> d scan

Ll 1 ANSWERS REGISTRY COPYRIGHT 2008 ACS on STN
IN Benzaldehyde

MF C7 H6 O

CI COM

CH=—=O0

-y

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

ALL ANSWERS HAVE BEEN SCANNED

3k 3k ok 3k 3k 3k 3k 3k >k ok 3k ok 3k %k 3k ok 3k 3k ok 3k 3k 3k >k 3k ok 3k 3k 3k >k ok 3k ok 3k %k 3k >k 3k 3k ok 3k 3k 3k >k 3k ok ok 3k 3k >k >k 3k 3k 3k 3k 3k >k 3k %k %k 3k 3k >k %k 3k *k %k %k >k *k k

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 vysledka: 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 zZur 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 <<<

Lucie Serd: Ukdzky vyleddvdni v chemickych databdzich 10




KK AR A AR A AR A A A A A A A A A A A A A A A A A AA KA AR AA KA A I A A I AR I AR A AR A AR A AR A AR A AR A AR AR KA

* 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 *

KK AR A A AR A AR A A A A A A A AR A A A A A A A A AA KA A KA A KA A I A A I AR A AR I AR A AR A AR A AR A AR A AR AR KA

NavaZzeme rovnou Cislem dotazu z pfedchozi databaze

=> s 11

Vysledkem jsou Ctyfi zaznamy, zkusime, zda zadani registracniho Cisla benzaldehydu, hledanou slou¢eninu upresni.

=> 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 zaznamy maji to stejné registracni ¢islo CAS a nezbyva neZ vypsat jejich identifikacni pole.

Lucie Serd: Ukdzky vyleddvdni v chemickych databdzich
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L7 ANSWER 1 OF 4 BEILSTEIN COPYRIGHT 2008 BEILSTEIN MDL on STN

Beilstein Records (BRN) : 5919529
Beilstein Pref. RN (BPR): 100-52-7
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

/
\

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

Lucie Serd: Ukdzky vyleddvdni v chemickych databdzich
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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:

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

Lucie Serd: Ukdzky vyleddvdni v chemickych databdzich
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Chemical Name (CN): benzaldehyde radical
[...]

O

S~
////

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

[...]
H ;::::;
Field Availability:

Code Name Occurrence

BRN Beilstein Records 1

This substance also occurs in Reaction Documents:

Code Name Occurrence

RX Reaction Documents 5567

Lucie Serd: Ukdzky vyleddvdni v chemickych databdzich
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RXREA Substance is Reaction Reactant 5133

RXPRO Substance is Reaction Product 4338

Zaznam, ktery hleddme, je vseznamu vysledkd posledni. Kromé chemického ndzvu i pocet dostupnych poli (zde
zkraceno) a frekvence s jakou se vyskytuje v dokumentech o reakcich napovid3, Ze jde o hledanou slouéeninu.

Cena: 23,58 €

3.1 ZAVER

Vyhledavani latky podle chemického nazvu v SciFinder Scholar lokalizovalo pouze jeden zdaznam benzaldehydu (ve
srovnani se strukturnim hledanim - pfi volbé presného hledani, jednoslozkové latky - 69 zaznamu). Naproti tomu v
databazi Beilstein se hledanim nazvu objevilo vice zaznamu, neZ pfi strukturnim hledanim (s prislusnymi volbami).
Algoritmy databdze PubChem prohledavaji plné znéni vSech nazvl, seznam vysledkd je proto dost dlouhy, nicméné
pozadovana sloucenina je na prvnim misté. Stejné jako Beilstein i PubChem zpfesni své vysledky pouZitim strukturniho
hleddni. V ramci STN v databazi Registry probéhlo hledani podle nazvu totozné s jednim vysledkem. Databaze Beilstein
lokalizovala podobné jako jeji protéjsek v rdmci CrossFire vice zaznam — $lo o radikaly. Nepfijemnd je cena, kterou je
potfeba zaplatit za zjiSténi, ktery zaznam je ten vhodny. Z praxe je znamo, zZe obvykle ten posledni, takze se zacind s nim
a lze tak vyluc¢ovaci metodou néco usetfit.

4 RESERSE C. 2: VYHLEDEJTE ZAZNAM SLOUCENINY S TOUTO
STRUKTUROU: o

MOH

SciFinder Scholar

Q1 Je zndmo CAS RN? NE

Q2 Je zndm 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 rlzné.

Q7 Nalezeno strukturnim vyhledavanim? ANO

Poznamka: Je tfeba nakreslit vzorec ve strukturnim editoru a zadat presné hledani.

Pocet vysledkid: 2889 - v CAPLUS, 1741 - v Registry (kromé pozadovanych sloucenin, vysledky zahrnuji i smési,
homopolymery, anionty, slouceniny znacené uhlikem 14 atd. Vybér mGzZe byt zdZen nastavenim filtrd.)
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Alternativné: Nastavme presné vyhleddvani v jednoslozkovych latach.Vysledkem jsou izomery Z i E a nekompletné
definovana latka.

Podet vysledki: 52

Alternativné: Nastavme presné vyhleddvani v jednosloZskovych latkach a zadejme navic jesté volbu hledani v komercéné
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 vysledku: 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).

Podet vysledki: 3 (Systém nalezl obé izomerni formy i nekompletné definovanou slouceninu. Vazba, jejiz orientace neni
jasna, je naznacena vinovkou.)
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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 maze byt vioZzena jednak nakreslenim pfimo ve strukturnim editoru (pod odkazem "Sketch) a
jednak nahranim z pfipraveného souboru (v tomto pfipadé vytvoreného v ISIS Draw).

Podet vysledki: 1 (Pouze izomer, ktery byl nakreslen v rdmci strukturniho dotazu..)
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- PubChem Compound: Search unigue chemical Structures USing Names, Synonyms
or keywords, Links to available biclogical property inforrmation are provided for each
comp-ond,

PubChem Substance: Search deposited chemical substance records using names,
SYNonyms or keywords, Links to blological property information and depositor web
Sites are proyvided.

[ PubChem BioAssay: Search bioassay records wsing terms from the bicassay
description, for example “cancer cell lime®. Links to active compourds and bloassay
results are provided,

structure Search: Search PubChem's Compound database using & chemical
Lcture as the query, Structures may be sketched or speafied by SMILES M
files, or other TOmEts:

Matbanal

PubClhem 2=

PubMed. | Enbez | Efruure T I PLEChem Chel |

Campound Text fearch | e |

Stiucture Search  ®owe © aiwna B

FamTh | Choar |
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SMARTS, InChl, S0 or Formiia & Strocture Fle 0 SdEEIIETY

Eliw & o

EFEE

1- w1 - Al AvEw | ey el e
) B S

[E Bkl ks w2k Pockrat. | ©
of | Search Typs; @
LY. "
Eganch using! | Idenhoal Sucums = m I~ - o
+
=
!
E3
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o |
L
1
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Alternativné: Pokud uzijeme dalsi volby pro strukturni hledani (¢aste¢né specifikované E/Z izomery), najdeme
nekompletné definovanou latku (tj. but-2-enovou kyselinu) a pomoci odkazu z jejiho zaznamu se snadno dostaneme k
obéma izomerdim.

Pocet vysledku: 1

STN International

Registry

Q1 Je zndmo CAS RN? NE

Q2 Je znam nazev? ANO

Q5 Je nazev dlouhy nebo nejjednoznacny? ANO

Q7 Nalezeno strukturnim vyhledavanim? NE

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

Pocet vysledku: 2

=> e butenoic acid/cn
E1l 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

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
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0
I
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 rozsifeni (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 rejstfiku

=> e 2-butenoic/cn

E1l 1 2-BUTENIMIDOYL FLUORIDE, 4,4,4-TRIFLUORO-N- (TRIFLUOROMETHY
L)-, (Z,E)-/CN

E2 1 2-BUTENISOCYANATE, 3-ETHOXY-/CN

E3 0 --> 2-BUTENOIC/CN

E4 1 2-BUTENOIC ACID/CN

E5 1 2-BUTENOIC ACID TROPENOL ESTER/CN

E6 1 2-BUTENOIC ACID, ((((3-CHLORO-4- (2-METHYLBENZOYL)PHENYL) (4
-FLUORO-2-METHYLPHENYL) AMINO) CARBONYL) OXY) METHYL ESTER, (2
E)-/CN

E45 1 2-BUTENOIC ACID, ((4-(BENZOYLOXY)-2,2,6,6-TETRAMETHYL-1-PI
PERIDINYL)OXY)METHYL ESTER, (Z)-/CN

E46 1 2-BUTENOIC ACID, ((4-CHLOROPHENYL) (4-( ((TRIFLUOROMETHYL)TH

I0)METHYL) PHENYL) METHYLENE) HYDRAZIDE /CN

V seznamu je mozno si vSimnout zpUsobu zapisu cis (Z) a trans (E) formy, nazev tedy podle toho pfimo zapiseme
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=> e 2-butenoic acid, (E)/cn

E1l 1 2-BUTENOIC ACID, (DIMETHYL (2-METHYLENE-3-BUTEN-1-YL)SILYL)
METHYL ESTER, (2E)-/CN

E2 1 2-BUTENOIC ACID, (DIMETHYL (2-METHYLENE-3-BUTENYL)SILYL)MET
HYL ESTER, (2E)-/CN

E3 0 --> 2-BUTENOIC ACID, (E)/CN

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

ES 1 2-BUTENOIC ACID, (E)-, COMPD. WITH (3B)-CHOLEST-5-EN-
3-0OL (1:2)/CN

=> s ed

L3 1 "2-BUTENOIC ACID, (E)-"/CN

=> d scan

L3 1 ANSWERS

IN 2-Butenoic acid, (2E)-
MF C4 H6 02

CI COM

Double bond geometry as shown.

///\\E//Me
HO2C X

REGISTRY COPYRIGHT 2008 ACS on STN

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, (E)-/
CN

E3 0 --> 2-BUTENOIC ACID, (Z)/CN

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

ES5 1 2-BUTENOIC ACID, (Z)-, COMPD. WITH A-METHYLBENZENEME
THANAMINE (1:1)/CN

E6 1 2-BUTENOIC ACID, (Z)-, COMPD. WITH 1,4-DIAZABICYCLO(2.2.2)

=> s e4

L4 1 "2-BUTENOIC ACID, (2Z)-"/CN

=> d scan

Lucie Serd: Ukdzky vyleddvdni v chemickych databdzich
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L4
IN
MF

CI

1 ANSWERS

REGISTRY COPYRIGHT 2008 ACS on STN

2-Butenoic acid, (22)-

C4 H6 02
COM

Double bond geometry as shown.

Hozc//4§§u
e

Cena: 9,88 €

Beilstein

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

Q7 Nalezeno strukturnim vyhledavanim? NE

Poznamka: Pokusime se postupovat obdobnym zplisobem zadanim nazvu.

Pocet vysledka: 2

=> e 2-butenoic acid/cn

El
E2
E3

E4

1
1

2-BUTENE-1-SULFONIC ACID/CN

2-BUTENEDIOIC ACID DIBUTYL ESTER/CN

0 --> 2-BUTENOIC ACID/CN

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-OXOPROPYL>AMINO>/CN

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

=> e but-2-enoic/cn

El
E2
E3
E4

E5

E6

E7

E8

3

~ 0 o

BUT-2-ENETHIOYL CHLORIDE/CN

BUT-2-ENIMIDIC ACID ETHYL ESTER/CN

BUT-2-ENOIC/CN

BUT-2-ENOIC ACID/CN

BUT-2-ENOIC ACID (1,1-DIMETHYL-2-0X0O-2-PHENYL-ETHYL)-AMIDE
/CN

BUT-2-ENOIC ACID (1,1-DIMETHYL-2-PHENYL-2-THIOXO-ETHYL)-AM
IDE/CN

BUT-2-ENOIC ACID (1,2,2,2-TETRACHLORO-ETHYL)-AMIDE/CN

BUT-2-ENOIC ACID (1,2,3,10-TETRAMETHOXY-9-0X0-5, 6,7, 9-TETR
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E9

E10

E11
E12

AHYDRO-BENZO<A>HEPTALEN-7-YL) -AMIDE/CN

BUT-2-ENOIC ACID (1,2,3,4-TETRAHYDRO-NAPHTHALEN-2-YL)-AMID
E/CN

BUT-2-ENOIC ACID (1,2-DIHYDRO-CYCLOBUTA<A>NAPHTHALEN-2-YLM
ETHYL) -AMIDE/CN

BUT-2-ENOIC ACID (1,3-DIPHENYL-IMIDAZOLIDIN-2-YL)-AMIDE/CN
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
E2
E3
E4
ES5
E6
E7
E8
E9
E10
E11
E12

1

[N = T \ C R U R\ B OV B L = I OV}

BUT-2-ENOIC ACID TRITYL-AMIDE/CN
BUT-2-ENOIC ACID VINYL ESTER/CN
BUT-2-ENOIC ACID, (E)/CN
BUT-2-ENOYL/CN

BUT-2-ENOYL AZIDE/CN
BUT-2-ENOYL BROMIDE/CN
BUT-2-ENOYL CHLORIDE/CN
BUT-2-ENOYL FLUORIDE/CN
BUT-2-ENOYL IODIDE/CN
BUT-2-ENOYL ISOCYANATE/CN
BUT-2-ENOYL ISOSELENOCYANATE/CN

BUT-2-ENOYL ISOTHIOCYANATE/CN

Nechdme tedy vypsat zdznamy z pfedchoziho hledani v rejstriku (podle zkusenosti za¢indame od konce)
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=> s e4

L1l2 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) :

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

1719942

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

Lucie Serd: Ukdzky vyleddvdni v chemickych databdzich

27




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

Beilstein Records (BRN) : 1098434

Beilstein Pref. RN (BPR): 3724-65-0

CAS Reg. No. (RN): 107-93-7, 503-64-0, 3724-65-0
Chemical Name (CN) : but-2-enoic acid, Crotonsaeure
Autonom Name (AUN) : but-2-enoic acid

Molec. Formula (MF): C4 H6 02

Molecular Weight (MW) : 86.09

Lawson Number (LN) : 1301

Compound Type (CTYPE) : acyclic

Constitution ID (CONSID) : 944874

Tautomer ID (TAUTID) : 967672

Beilstein Citation (BSO): 5-02, 6-02

Entry Date (DED): 1989/02/27

Update Date (DUPD) : 2008/01/25

0

\/C*T

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

Beilstein Records (BRN) : 1719943

Beilstein Pref. RN (BPR): 107-93-7

CAS Reg. No. (RN): 107-93-7, 503-64-0, 3724-65-0
Chemical Name (CN) : but-2t-enoic acid, trans-Crotonsaeure,

(E) -2-butenoic acid, crotonic acid,

a-crotonic acid

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
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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
O

Zaznamy 3 a 5 jsou ty hledané.

Cena:19€

4.1 ZAVER

Na rozdil od databdze Beilstein se hledani pfesné struktury ve SciFinder Scholar provadi mezi vSemi typy latek
(smési — daji se odfiltrovat, polymery, slouceniny znacené uhlikem...). Zédny z obou systémi nerozli$uje polohu vazeb
nakreslené struktury, mezi vysledky byly jak oba izomery, tak i nekompletné definovana sloucenina. Naproti tomu
databaze PubChem je na grafické znazornéni vazeb citliva, i kdyz urcité moznosti rozsifeni dotazu tu také funguiji.
V rdmci STN se povedlo formy slouceniny vystopovat podle nazvu (Registry) a vypisem identifikacnich idaja pro zakladni
slou¢eninu — but-2-enovou kyselinu (Beilstein). Vidéli jsme, Ze pokud reSer$ér neni dokonale obeznamen
s nazvoslovnymi zasadami v té které databazi, mdze byt hledani pomérné zdlouhavé, a tudiz drahé.
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5 RESERSE C. 3: NALEZNETE VSECHNY KONSTITUCNI IZOMERY  DIBROMFENANTHRENU

SciFinder Scholar

Q1 Je zndmo CAS RN? NE

Q2 Je zndm nazev? NE

Poznamka: Na molekule fenanthrenu je 10 mist vhodnych pro substituci bromu, pokud chceme vSechny dibromy, museli
bychom zadat celkem 45 rliznych vzorcUll. (Napf. 1,1-dibromfenanthren, 1,2-dibromfenanthren, 1,3-dibromfenanthren
atd. podle polohy brom0 v molekule).

Q3 Je zndma struktura? CASTECNE

Poznamka: Museli bychom zadat 45 vzorcU.

Q8 Nalezeno substrukturnim vyhledavanim? ANO

Poznamka: Pouzijme specidlni funkci pro substrukturni hledani. Vyberme prvek nebo funkéni skupinu, které maji byt
pfipojeny a oznaéme vSechna mista na molekule, kde se mohou vyskytovat. Navic vyznacme vSechny uhliky —
hypoteticka mista pfipojeni bromu jako zamcena pro ostatni substituenty. Vyberme substrukturni hledani v
jednoslozkovych latkach.

Podet vysledki: 10 - v Registry (vSech deset zaznamu odpovidd zadani.)
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" Konstituéni izomery se lisi polohou nékterych atom( v molekule. Vtomto pfipadé jde o umisténi atoma
bromu.
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Beilstein

Q1 Je znamo CAS RN? NE

Q2 Je znam nazev? NE

Q3 Je zndma struktura? CASTECNE

Q8 Nalezeno substrukturnim vyhledavanim? NE

Poznamka: U vSech vazebnych poloh zadejme vybér ze dvou prvkd, bromu a vodiku. Problémem je sice Uplny, ale pfilis
Siroky seznam vysledk (jsou nalezeny i napf. triboromfenathreny). Je tfeba hledani zpresnit.

Q4 Je znam sumarni vzorec? ANO

Poznamka: Sumarni vzorec sdm o sobé by byl nepouzitelny vzhledem k poctu sloucenin se stejnym vzorcem, je tieba
hledat v priniku a oba pristupy (substrukturni hledani a sumarni vzorec) spojit.

Q6 Nalezeno pomoci relevantniho pole? ANO

Pocet vysledki: 9 (vSechny vysledky odpovidaji zadani.)

. ComsFie Commantsy

5 maach Fiabd Hamrm in Himmachy: * | Dwery Buibder 7 [Eiwoh i

| =1 Fid I e et e - From Sitnz "
= Ui DR w L FaiON 0L CEFQEOENH = §, B8 FWL (V) CBSH TSN, N0 BEIDS, W BT | g e

Frociirad i ssch Foere | Hizelz | I~ sllstore
Oueser |
| = Huduimni J00BALY) -
- Hamc indeaz
& Biblogephic infoanalion
= §ubstarce i derdlfication
Bl Ay Hisndey
Bl Predswed RN
AR Regiiy Murdel
Dl Hawes
Dol Mg Easgrmsd
Lirnas Shnschurs Farmuls
Fiagreant b cimcdm Foarrwds
Molsode Fameida
Eamch MF Fisngs
Chage
Elerment Counis
Hianbed ol Biore:
Hidnbed of Eksanends
Hisnbed of Fragmeniy
Moksoly Wisght
Lo Hiudnkes
Canyctina Fawnad
Tupa af ubstanca
Comttuon O
Tastoeran £
Eatrian Anbmancs
Entry Dot
Upcisds Doy
#- Chesnical Fuopeyies
¥ Fhasical Fupsiss
+ Prawssookapes sl Eookagod [
# ¥

& F
£l
4

Samache
W 5g ginpohaes
" e wepoinnd

33
H

}:\.
W,
_Ii—\
-
i - e o |
PR EE
bhed

o

[F R A Exparn]

W Trcse | ey Tt

Erdwge | Ak Beaihy | |l Tebk

]
=
|
Fiekd comend Jia] 1 ;‘

[HE 1] w

Smmach Contust | Fadbeinees =| BielSearch]

B Sheea ek os Ssmch Fukds

Lucie Serd: Ukdzky vyleddvdni v chemickych databdzich 31



PubChem

Q1 Je zndmo CAS RN? NE

Q2 Je zndm nazev? NE

Q3 Je zndma struktura? CASTECNE

Q8 Nalezeno substrukturnim vyhledavanim? NE

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

Q4 Je zndm sumarni vzorec? ANO

Q6 Nalezeno pomoci relevantniho pole? ANO

Pocet vysledki: 4 (vSechny vysledky jsou pozadované dibromfenanthreny.)

: NCBI | 2 Pub@sﬂ%m Search
Ertar ssgi malecel Bmla &
oL Filbars H
Cluar | Save Quary |
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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

Pocéet vysledki: 9 (vSechny vysledky odpovidaji zadani.)
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=> e phenanthren/cns

El 15 PHENANTHRAZINE/CNS

E2 1 PHENANTHRAZINYL/CNS

E3 5346 --> PHENANTHREN/CNS

E4 1 PHENANTHRENACYL/CNS

E5 1 PHENANTHRENALDAZINE/CNS
E6 1 PHENANTHRENALDEHYDE /CNS
E7 3 PHENANTHRENAMINATO/CNS
E8 800 PHENANTHRENAMINE/CNS

E9 21 PHENANTHRENAMINIUM/CNS
E10 4 PHENANTHRENAMMONIUM/CNS
Ell 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
L1l 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 Cl4 H8 Br2

Br

Br

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

MEF Cl4 H8 Br2
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Br
I

L11 9 ANSWERS REGISTRY COPYRIGHT 2008 ACS
IN Phenanthrene, 1, 6-dibromo-

MF Cl4 H8 Br2

Q os]
&

Br

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

L11 9 ANSWERS REGISTRY COPYRIGHT 2008 ACS
IN Phenanthrene, 1,8-dibromo-

MEF Cl4 H8 Br2

<

vs)
o

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

MF Cl4 H8 Br2

on STN

on STN

on STN

on STN
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CI COM

Br

Br I

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

MF Cl4 H8 Br2

Br
; ’
L1l 9 ANSWERS REGISTRY COPYRIGHT 2008 ACS on STN

IN Phenanthrene, 3, 6-dibromo-

MF Cl4 H8 Br2

Br

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

CI COM

m @ FBr
Br

ALL ANSWERS HAVE BEEN SCANNED

Cena: 14 €
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Beilstein

Q1 Je znamo CAS RN? NE

Q2 Je zndm nazev? NE

Q3 Je znédma struktura? CASTECNE

Q8 Nalezeno substrukturnim vyhledavanim? NE

Q4 Je zndm sumarni vzorec? ANO

Poznamka: Postup je stejny jako v pfedchozich pfipadech

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 zadznam.

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): Cl4 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

Field Availability:

Code Name Occurrence

BRN Beilstein Records 1

[...]

Cena: 6 € (pokud bychom nechali zobrazit vsech 9 zaznamu + 44 €)

5.1 ZAVER

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 zplsob vede k
uspokojivému vysledku. Dotaz do obou bazi vSTN se opét skladal z hledani segmentu v kombinaci se sumarnim
vzorcem. Rozdil v poCtech zaznamu v ramci SciFinder (10) a Registry (9) je zpUsoben tim, Ze v SciFinderu se objevil navic i
jeden homopolymer.

6 RESERSE C. 4: NALEZNETE ZAZNAM KOPOLYMERU STYRENU A ETHYLENU

SciFinder Scholar

Q1 Je znamo CAS RN? NE

Q2 Je zndm nazev? NE

Q3 Je zndma 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 zaddna posledni volba, systém nalezne polymery sestavajici z vice rliznych
monomer().

Pocet vysledki: 14 - v Registry (1 z vysledk( povazujeme za spravny - ma 1361 citaci v Chemical Abstracts, to znamen4,
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Beilstein
.
Q1 Je znamo CAS RN? NE

Q2 Je znam nazev? NE

Q3 Je zndma struktura? CASTECNE
Q7 Nalezeno strukturnim vyhledavanim? NE

Poznamka: Postup jako v SciFinder nefunguje. Vyhledavani je trochu sloZitéjsi - je potfeba nalézt Beilstein Registry
Number (napf. strukturnim hledanim) obou monomer( a zkombinovat je v poli Composition BRN pomoci ,,and.” Poté se
do dotazu prida jesté typ latky ,,polymer (monomers given)” — Cili vSechny polymery, u nichZ jsou zndmé mononomery.

Pocet vysledkd: 152 (mezi vysledky jsou ovsem i polymery s dalsi slozkou, nez jen ethen a styren)
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PubChem

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

Q7 Nalezeno strukturnim vyhledavanim? NE
Poznamka: Strukturni hledani nevedlo k Zadnym vysledklim, protoZe k poZadované latce neni Zadna struktura v databazi

sy

rvs

dostupnd. Musime se vratit k hledani podle chemického nazvu. Ale tady narazime na problém konkrétniho zapisu nazvu

- misto styrenu, jde zde pouZit ndzev ethenylbenzen (jak si pozdéji povéfime pomoci CAS Cisla) ve tvaru: "Benzene,

v v

ethenyl-, polymer with ethene". A nez pfijdeme na ten spravny nazev, hledani vzdame.
Pocéet vysledki: 230 (zadna latka neodpovida zadani.)

-
¢S NCBI

Seanch| PubCham Bubsianca

H Pubhem Substance

Hatlomal
Library
af Medicne

= fog ISE-1 24
Limey | Prevewingsy | Histord | Chpboard | Details
Birplar Sunmaiy “[Baer o1 oy BT
BE1 | Bosmaay ProbeindCr 0 ik ot 5 O 4‘
1 5T0: T 3606
SHrLEneS Erermene, aihenyi-. polymer wiih ethens, 145065-25-6
nof evailabila Fowrs: Chrmlpke02a0es 128
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STN International

Registry

Q1 Je znamo CAS RN? NE

Q2 Je zndm nazev? NE

Q3 Je znédma struktura? CASTECNE

Q7 Nalezeno strukturnim vyhledavanim? NE

Poznamka: Tentokrat strukturni hledani obejdeme ne chemickym nazvem segmentu, ale polem COMPONENT REGISTRY

NUMBER (CRN), které umoznuje identifikovat registraéni Cislo slozky, kterou latka obsahuje. Pole NUMBER OF

COMPONENTS (NC) slouzi k definovani poctu sloZek, které ma dana latka obsahovat. V nasem pripadé se tak podafilo

1332 mezivysledka zuZit poctem sloZek na 14.

Pocet vysledka: 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, diblock
MF (C8 H8 . C2 H4)x

CI PMS

L10 14 ANSWERS REGISTRY COPYRIGHT 2008 ACS on STN
IN Benzene, ethenyl-, polymer with ethene, diblock
MF (C8 H8 . C2 H4)x

CI PMS

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

CI PMS
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L10
IN
MF

CI

L10
IN
MF

CI

L10
IN
MF

CI

L10
IN
MF

CI

L10
IN
MF

CI

L10
IN
MF

CI

L10
IN
MF
CI

14 ANSWERS REGISTRY COPYRIGHT 2008 ACS on STN
Benzene, ethenyl-, polymer with ethene, isotactic
(C8 H8 . C2 H4)x

PMS

14 ANSWERS REGISTRY COPYRIGHT 2008 ACS on STN
Benzene, ethenyl-, polymer with ethene, graft
(C8 H8 . C2 H4)x

PMS

14 ANSWERS REGISTRY COPYRIGHT 2008 ACS on STN
Benzene, ethenyl-, polymer with ethene, syndiotactic
(C8 H8 . C2 H4)x

PMS

14 ANSWERS REGISTRY COPYRIGHT 2008 ACS on STN
Benzene, ethenyl-, polymer with ethene, pentablock
(C8 H8 . C2 H4)x

PMS

14 ANSWERS REGISTRY COPYRIGHT 2008 ACS on STN
Benzene, ethenyl-, polymer with ethene, syndiotactic, block
(C8 H8 . C2 H4)x

PMS

14 ANSWERS REGISTRY COPYRIGHT 2008 ACS on STN
Benzene, ethenyl-, polymer with ethene, alternating (9CI)
(C8 H8 . C2 H4)x

PMS

14 ANSWERS REGISTRY COPYRIGHT 2008 ACS on STN
Benzene, ethenyl-, polymer with ethene

(C8 H8 . C2 H4)x

PMS, COM

CM 1
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H2C=— CH—Ph

CM 2

HpC=—=CH2

[...]

Hledany zaznam je ztu¢nén (vzorce jsou u vsech vysledkl stejné, pro stru¢nost jsou zde vynechany).

Cena:5€

*
Beilstein

Q1 Je znamo CAS RN? NE

Q2 Je zndm nazev? NE

Q3 Je znédma 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 vysledka: 109

Nejdfiv vyhledame podle jména (na rozdil od CAS RN neni BRN tak snadné zjistit ve zdarma dostupnych zdrojich) a
pomoci prikazu SEL (select) ,vyjmeme*“ registraéni Cisla ze zaznamu.

=> s styrene/cn

Ll 1 STYRENE/CN

=> sel brn

E1 THROUGH E1 ASSIGNED

=> s ethene/cn

L2 2 ETHENE/CN

=> sel brn

E2 THROUGH E3 ASSIGNED

" Za tento navod dékuiji pani Renate Hedderich z Helpdesk STN International v Karlsruhe.

Lucie Serd: Ukdzky vyleddvdni v chemickych databdzich

43




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

=> s el/compbrn and e2-3/compbrn and polymer?/ctype
6028 1071236/COMPBRN
3552 1730731 /COMPBRN
0 5804672/COMPBRN
66803 POLYMER?/CTYPE

L3 152 1071236/COMPBRN AND (1730731/COMPBRN OR 5804672/COMPBRN) AND POLYMER?/CTYPE

Vysledek ovsem zahrnuje i ty polymery, které maji vice typd monomer(, ne jen styren a ethen. Je potrfeba tyto
nadbytec¢né latky odstranit. V STN to jde pomérné snadno, opét pomoci pfikazu SEL vybereme viechny registracni Cisla.
Pokud vybér zobrazime, uvidime, jaky je vyskyt registracnich cisel.

=> sel compbrn

E4 THROUGH E13 ASSIGNED

=> d sel

El 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
ES8 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 pfedchozi
dotaz zopakovat, ovsem s negaci vSech registracnich Cisel, kterd nejsou Zadouci.
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=> 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
2935169/COMPBRN)

Zobrazime napf. 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 €
6.1  ZAVER

Pokud je vysledkem reserse velky pocet latek se stejnou strukturou, je mozné doporudit orientaci podle poctu citaci v
odborné literatufe. V databazi PubChem i SciFinder bylo mozno najit zadany polymer vyhledanim struktur obou jeho
sloZzek najednou. Ovsem v pfipadé databdze PubChem, poZzadovana latka neméla pfifazen strukturni vzorec, takze
hleddani bylo neuspésné 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 ty€e Registry v rdmci STN, pomoci kombinace
dotazu jsme dospéli ke 14 vysledklim, stejné jako SciFinder, bohuZel se nem{zZeme orientovat podle poctu citaci

v Chemical Abstracts, spravny zaznam lokalizujeme podle ndzvu. V databazi Beilstein v rdmci STN se podafilo na rozdil od
CrossFire zUZit pocet vyslednych polymerd jen na ty, které obsahuji pouze monomery uvedené v zadani.
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