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1 CHEMICKA INFORMATIKA

Chemie je obor, ktery ma velmi dlouhou a Uspésnou tradici prace s informacemi. Jednim z prvnich referatovych ¢asopisl
vUbec byl pravé ¢asopis zaméreny na chemii a ze systematické prace nadsenych chemikl 19. stoleti Cerpaji uZivatelé
databazi jako je Gmelin ¢i Beilstein dodnes.

Oblast vyhleddvani chemickych informaci je soucasti oboru chemické informatiky (,chemoinformatics“ nebo
,chemiinformatics”). Zajimavy je fakt, Ze na rozdil od teoretik(i informacni védy, ktefi se od pojmu informatika distancuji
[Vlasdk, 1999], nebot maji za to, Ze tento pojem si pro sebe pfivlastnila pocitaova véda, chemikové se pojmu
informatika drzi, ackoliv podle definice je to disciplina zabyvajici se také predevsim informacemi. Definice z jednoho ze
sjezd(l Americké chemické spolecnosti zni: Chemickd informatika je obecny ndzev pro disciplinu, kterd v sobé zahrnuje
ndvrh, vytvoreni, organizaci, ukladdni, sprdvu, vyhleddvdni, analyzu, Sifeni, zviditeliovani a vyuZivdni 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. Silhdnka, 2002].

Nicméné napf. 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 sam
pfizndva, Ze se v prlbéhu své kariéry soustredil hlavné na pfislusné algoritmy, datové struktury a vypocetni efektivitu
[Willet, 2005].

Chemicka informatika tedy mnohem vice vyuZivd pro své potreby pocitacové technologie a pak je tedy termin
informatika zfejmé na misté. Oba aspekty této discipliny jiz patrné neni mozno oddélit, protoze se vyvijely zaroven. Dnes
uz je standardem pfistupovat 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 jejiho hlavniho literdrniho zdroje, ¢asopisu, 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 [JCHIM].

2 CHEMICKE INFORMACE

Podle Fugmanna [Fugmann, 1985] jsou chemické informace vyhledavany Castéji a intenzivnéji nez informace z jinych
oborl. Chemik, zejména v pramyslu, méni pomérné Casto predmét svého zajmu a potrebuje se rychle seznamit s oblasti
nového uUkolu. Poukazuje také na to, Ze i kdyZ je chemie rychle se rozvijejici obor, mnoho chemickych informaci zlstava
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
experimentd, které nejsou obvykle v silach jedné pracovni skupiny. Je tedy nutno, aby dal$i védci navazovali na prace
predchazejici a vyvoj tak mohl jit dopredu.

Typické pro chemické informace je jejich rtiznorodost. Databdze jsou nuceny zpracovavat pomérné velké mnozstvi
rtznych typu datovych format(, ve kterych jsou informace uloZeny. Zakladem jsou textova a numericka data a dale se
jedna o rdzné formy obrazk(i 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 uzZivatel dostal k informacim o jejich vlastnostech, které jiz jednu byly pozorovany
nebo zméreny. O zpUsobech vyhledavani zejména faktografickych chemickych informaci se bude podrobné hovofit dale.

Nasledujici vycet je souhrnem zdkladnich Gdaju, které je mozno v chemickych databazich vyhledavat.

2.1 BIBLIOGRAFICKE INFORMACE

Bibliografické informace jsou informace o primarnim dokumentu, konkrétni fakt zjistime az ze studia primarniho
dokumentu. Povaha bibliografickych informaci se vyrazné nelisi od jinych obor(, jmenujme alespon:
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Ndzev zdroje

V zakladnich zdrojich chemickych informaci se nazvy casopist vyskytuji ve zkratkovité podobé (vychazi to z dlouholeté
praxe referatovych Casopist, kterou prevzaly i na né navazujici bibliografické databaze).

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 FAKTOGRAFICKE INFORMACE

Faktografické informace sdéluji konkrétni fakt, neni tfeba dale hledat v literature. Jsou typické vysokou narocnosti na
intelektudlni zpracovani — pracovnik je musi v primarnim zdroji vyhledat a spravné interpretovat v kontextu, to znamena,
Ze i naklady jsou mnohem vyssi, nez pfi zpracovani pouze bibliografickych informaci.

2.2.1 Identifikatory

UZ od pocatkl informaéniho zpracovani chemickych informaci se védci snazi o co nejjednodussi a nejvérnéjsi vystizeni
povahy chemické latky. Jako samoziejmy se jevi chemicky nazev a vzorec, ale k latkdm se Casto pfifazuje mnozstvi
nejriznéjsich kodl — identifikator(. Motivace jsou rizné, ale zakladem je snaha jednoznacné urcit latku a tak lépe
organizovat a komunikovat dosazené poznani. At uz $lo v minulosti o tisténé katalogy, abstraktové ¢asopisy nebo o
soucasné databazové systémy a identifikaci latek v nich. Odhlédneme-li od védeckych databazi, vyznamnym iniciatorem
pro vznik novych a vyuZiti starych identifikator( byl obchod s chemickymi latkami a nasledna legislativni regulace.

2.2.1.1 Identifikatory nevypovidajici o strukture ldatky
Chemical Abstracts Service Registry Number (CAS RN)

Pouzivani registracnich Cisel Chemical Abstracts Service (CAS) bylo plvodné zavedeno pro ucely indexace sloucenin,
které se vyskytovaly v literatufe zpracovavané do baze abstrakt(. Tuto funkci samoziejmé plni dodnes, ale navic se
registracni Cisla stala mezindrodné uzndvanym zplsobem identifikace sloucenin (a nejen jich). Nalezneme je proto
v mnoha obchodnich katalozich, v pravnich normach atd.

Kromé klasickych sloucenin, tedy chemicky cistych latek, které obsahuji jeden druh molekul a v nich vice rlznych atom(,
se registracni Cisla pridéluji i jinym typtm latek (ionty, radikaly, slouceniny liSici se usporadanim atomu v prostoru atd.).
Napf. registracni Cislo pro 1,2-dichlorbenzen je 95-50-1.

Beilstein Registration Number (BRN)

Jednoznacny identifikdtor uZivany v radmci databaze Beilstein. Z dlivodld konkurenéniho boje, mezi producenty
databazemi Chemical Abstracts a Beilstein nejsou od poloviny 90. let minulého stoleti [UTA, 200?] pfifazovany k novym
zaznamUm v databazi Beilstein registraéni Cisla CAS. Napf. 606078 je BRN pro 1,2-dichlorbenzen.

Nékteré dalsi identifikdtory omezené na urcity typ sloucenin

PDB ID — ¢tyfmistny alfanumericky kéd, ktery se udéluje v rdmci Protein Data Bank [4] (spravuje Research Collaboratory
for Structural Bioinformatics, USA). Zajimavosti této databaze obsahujici témér 40 000 struktur proteinti a nukleovych
kyselin je, Ze je pfistupnd zdarma vsem uZivatellm a Ze struktury uklddaji do databaze sami vyzkumnici. Prestizni
Casopisy zabyvajici se tematikou biomolekul uloZeni struktur a uvedeni PDB ID od autorl pfimo vyZaduji (viz napf.
Journal of Molecular Biology [JMB]). Napt. 4HHB je identifikdtor PDB pro hemoglobin.

2.2.1.2  Identifikatory vypovidajici o strukture latky
Simplified Molecular Input Line Entry Specification (SMILES)

Identifikator patfici do rodiny linearnich notaci (zapis struktury latky alfanumerickou formou, napf. Wiswesserova
linedrni notace). Jeho autor David Weininger na ném zacal pracovat vroce 1983. Kéd SMILES mUzZe vytvorit Clovék,
pokud znd zasady, ale primarné je urCen pro pocitacové zpracovani - jako reprezentace struktury latky ulozend
v databazich (jak v komercnich i zdarma dostupnych databdzich chemickych latek, tak i v podnikovych informacnich
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systémech). Majitelé licence (firma Daylight) tvrdi, Ze je dokonce nejpouzivanéjsim kédem pro tyto ucely [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 kéda. SMILES, které dodrzuje urcité
standardy, aby bylo zajisténo, Ze ze stejného kédu se vygeneruje vidy ta sama struktura a naopak, se nazyvd kanonické.
Napf¥. pro 1,2-dichlorbenzen je kéd SMILES: c1(c(ccccl)Cl)Cl.

Zajimavosti je, Ze pravé SMILES byva také vstupnim formatem pro metody QSAR (Quantitative structure-activity
relationship), coZz jsou metody pocitatové simulace, které odhaduji vlastnosti latek na zakladé jejich strukturni
podobnosti (napf. toxické vlastnosti, aby bylo mozné obejit testy na zvitatech atd.)

IUPAC International Chemical Identifier (InChi)

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

MozZnost automatického generovani jednoznacného identifikatoru ze struktury jej predurcuje k tomu, aby se v pfistich
letech stal zakladnim identifikdtorem pro presné definovani chemické entity. Vyhodou je i jeho vétsi otevienost
vzhledem k licenénim podminkam. Nap¥. InChl=1/C6H4CI2/c7-5-3-1-2-4-6(5)8/h1-4H opét pro 1,2-dichlorbenzen.
2.2.1.3 Informace o sloZeni a strukture
Poskytuji rGznou mirou jednoznacnosti identifikace (nejvyssi u strukturniho vzorce a systematického nazvu).

Sumdrni vzorec

Uvadi informace pouze o sloZeni sloucenin (napf. CgH¢). Nékdy je treba pfi vyhleddvani upravit poradi zapisu
jednotlivych prvkd. Napf. v rdmci Chemical Abstracts se sumdarni vzorec zadava v tzv. Hillové poradi: uhlik prvni, vodik
druhy, dalsi prvky v abecednim poradi. Pokud neni pfitomen uhlik, vSechny prvky se uvadi podle abecedy. Pocet atomli
se uvadi ihned za znackou prvku. Vétsina systému nevidi rozdil mezi velkymi a malymi pismeny [ACS].

Ndzev

Celosvétovym trendem je co nejvétsi priblizeni systematickému nazvoslovi podle IUPAC. Nékteré slouceniny vsak maji i
nékolik spravnych nazv(, v databazich je tudiz nutno zjistit, jakym zplsobem jsou nazvy zaznamenany, i kdyZz mnoho
z nich vyhledava i mezi ulozenymi synonymy.
e  Trivialni
Ackoliv jde o nazvy, ktery nenesou informaci ani o sloZeni, ani o strukture, trivialni ndzvy jsou hojné rozsifeny a to i
pro latky, jejichz systematicky nazev neni nijak sloZity (napf. systematicky ,ethen“ v porovnani s trividlnim
,ethylenem.” Vétsinou je ovSem uZivani ndzvu trividlniho opodstatnéno vzhledem k délce systematického ndzvu

(pro priklad uvedme slouéeninu (1alfa, 4alfa, 4abeta, 5alfa, 8alfa,abeta) - 1, 2, 3, 4, 10, 10 — hexachlor-1,4:5, 8 —
dimetano - 1, 4, 43, 5, 8, 8a hexahydronaftalen, az na vyjimky vSude uvadénou pod nazvem aldrin).

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

Specidlnim druhem trividlnich nazv( jsou nazvy obchodni, pod kterymi jsou slouceniny prodavany. Ty se vytvari
vétsinou kvali sloZitosti a délce systematického nazvu ucinné latky, ale i z marketingovych divod( (napt. Paralen).

e Systematicky
Nazev, ze kterého je mozno odvodit slozeni i strukturu slouceniny
e  Strukturni vzorec

Podava ndam uplny prehled o sloZeni i strukture latky pomoci grafického znazornéni

2.2.2  Fyzikalni

To jsou vlastnosti typu bodu tanf, varu, hustota, rozpustnost atp. Napi bod tani neni dileZity jen pro zjisténi samotného
faktu, kdy se latka stava kapalnou, ale chemik z ni mdzZe usuzovat i napf. nakolik je latka Cista, Cili bez pfimési. U
nékterych vlastnoti (napf. bod varu) je nutné uvést i tlak, za kterého byla veli¢ina mérena.
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2.2.3  Reakcni

Reakce je mozZné klasifikovat mnoha rdznymi zpUsoby:
e podle typu: oxidace, redukce, adice, eliminace, substituce, polymerizace atd.
e podle ,zaméru“: reakce, pfiprava, vyroba, mechanizmus

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

Informace o reakci se ¢asto objevuji v nazvu dokumentu, pfipadné v abstraktu. Nékdy bohuzel pouze v samotném textu,
takZe jsou to indexatofi reakénich databdzich, ktefi primarni dokument podrobné prochazeji a zpfistupnuji veskeré
informace o reakcich.

2.2.4  Spektrdlni

Velmi casto jsou spektrdini data omezena na vycet vyznamnych pikd, ackoliv v obrazovych detailech se skryvd mnoho
dllezitych informaci. Za vSsechny uvedme jediny priklad:

IC spektra

Vystup analytické metody infracervené spektrofotometrie, zaloZzené na schopnosti latek absorbovat elektromagnetické
vInéni v rozsahu odpovidajicimu infradervenému zéreni. IC spektrum je pro kazdou latku specifické, slouzi jako nastroj
identifikace latky a urceni slozeni.

METHAME
Ahsorbance INFRARED SFECTRLUM
12
0e
04 r-
0.0 : & — 1 t } ; | ———]
3000, 2000. 1000.

Wavenumber (cm-1)
Obr. €. 1: Pfiklad spektra pro methan. Pfevzato z databaze NIST Chemistry Webbook.

2.2.5 Toxikologické

V nékterych databazich Ize vyhledavat informace o experimentech zkoumajicich toxické vlastnosti latek. Tyto informace
nabyvaji vyznamu zejména pod tlakem legislativy tykajici se nebezpecnych latek. Vyznamnymi udaji popisujici
toxikologicky experiment je testovany Zivocisny druh, davka a zplUsob aplikace, pfipadné doba plisobeni a samoziejmé
efekt (nejCastéji tzv. stfedni smrtelné davka nebo koncentrace).

2.2.6 Bezpecnostni

Existuji specializované databaze bezpecnostnich listd (MSDS — Material Safety Data Sheets), které poskytuji tento druh
informaci. Mnohé z nich jsou dostupné i zdarma. Typickou vlastnosti tykajici se bezpecnosti je bod samovzniceni aj.
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3  VYUZiVANI CHEMICKYCH INFORMACI

Pokud jde o profesni skupiny, které vyuZivaji chemické informace, kazdého jako prvni patrné napadne skupina
védeckych a vyzkumnych pracovniki. V duchu pokroku védy, navazovani na predchozi vyzkumy, snahy o minimalizaci
prostiedkl na vyzkum (zejména aby nedochazelo k jeho zbyte¢nému prekryvani) a vzajemné komunikace mezi védci se
vytvofila sit odbornych informaci. Pfedstupném této skupiny jsou vysokos$kolsti studenti, ktefi se jiz od zacatku studia
seznamuji s informacnimi zdroji a uci se je efektivné vyuzivat.

Ale jsou i dalsi, méné zjevné skupiny uZivatelU, ktefi chemické informace ve svém zaméstnani potrebu;ji.

Na praci vyzkumnik( navazuji odbornici v podnicich, ktefi zavadéji vyrobu do provoznich podminek, jez se v mnoha
ohledech lisi od podminek laboratornich, proto i oni jsou hojnymi uzivateli chemickych informaci.

Hotové produkty chemické vyroby se pak velmi ¢asto prevazeji a vzhledem k hrozbé dopravnich nehod a nasledného
rizika poSkozeni zdravi a Zivotniho prostredi funguje v Evropé systém dohod, které upravuji povinnosti pfi pfepravé
nebezpeénych chemickych latek. Zaméstnanci chemickych firem - pfepravct, ktefi za plnéni povinnosti vyplyvajici z vyse
uvedenych dohod zodpovidaji, proto vyuzivaji urcité typy chemickych informaci, stejné jako dopravci, jejichz dopravnimi
prostredky se nebezpeény naklad vozi.

Béhem vyroby a prepravy, ale i nasledné pfi manipulaci spottebitele s chemikalii dochazi k nehodam, pfi kterych
zasahuji zachranné slozky — hasici a lékafi. Pro obé tyto skupiny jsou zdsadni rychlé informace o vlastnostech latky, ktera
ohroZuje okoli, aby mohly adekvatné reagovat. KaZzdou z nich pfi tom zajimaji trochu jind data — hasi¢e napt. horlavé,
vybusné, Ziravé vlastnosti. Lékare tdaje o toxicité, zasaditosti, resp. kyselosti latky, nebezpe¢nych metabolitech atd. Cast
téchto informaci ziskavaji z tzv. bezpecnostniho listu latky. Ten by se mél udrZovat aktualni, tudiZ zpracovatelé téchto
list musi vyuZivat jednak informace o latce vytvorené pfimo 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
mohou zdroje chemickych informaci stat podporou ve smyslu Competitive Intelligence (ziskavani a analyza informaci o
firmach za Ucelem ziskani konkurenéni vyhody) a strategického planovani.

Specifickou skupinou uZivateld chemickych informaci (i kdyZ na hrané s farmakologickymi a lékarskymi informacemi)
jsou zaméstnanci farmakovigilanénich pracovist farmaceutickych firem. Tém zakon pfimo nafizuje sledovat odborné
informace, konkrétné nezadouci ucinky jejich IéCiv. Stavaji se tak velmi ¢astymi zakazniky informacnich sluzeb typu
monitoring tisku a pribéziné reserse (SDI).

S rozmachem chemické vyroby a zejména po nékolika bolestnych zjisténich o zavadnosti do té doby hojné vyuzivanych
latek (Skodlivy vliv freonll na ozénovou vrstvu atmosféry, vysoké bioakumulacni vlastnosti insekticidu DDT, toxické
vlastnosti a perzistence polychlorovanych bifenyll atd.) vyvstala nutnost regulace obchodu s chemickymi latkami. To
znamena, Ze chemickymi informacemi se zabyvaji dnes (alespon zprostfedkované) i zakonodarci a zejména rizné
registraéni instituce (v CR Statni Ustav pro kontrolu lé¢iv, Ministerstvo zdravotnictvi, Ministerstvo Zivotniho prostredi,
v ramci Evropské unie od ¢ervence 2008 nové Evropskd chemicka agentura se sidlem v Helsinkach).

A v neposledni fadé jsou uzivateli chemickych informaci i sami spotfebitelé. S tim jak roste zajem verejnosti o otazky
Zivotniho prostredi, o otazku vyzivy atp., vznikaji dals$i a dalsi zdroje, které se snaiZi jejich informacni potfeby naplnit.
BohuZel ne vidy jde o snahu objektivné informovat, coZ je dano jistou nedlvérou ve vsechno ,chemické,” ktera
v soucasné spolecnosti panuje. Oviem zdaleka ne vSechno ,chemické” je Spatné a zdravi ohroZujici a rozhodné ne
vsechno ,,pfirodni“ je zdravé a pfinosné.

Na prikladech databazi z centra STN International ukdzeme, které skupiny uZivatell vyuZivaji jaké typy informaci.
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Vseobecné zamérené databaze:

Beilstein Handbook of Organic Chemistry — poskytuje Siroké spektrum informaci témér pro vsechny odborné
skupiny uZivateld, ktefi se zabyvaji organickou chemii.

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

Chemical Abstracts — zdakladni informaéni zdroj pro vSechny obory chemie, vyuZivaji ho jak pracovnici
vyzkumnych instituci, tak odbornici z praxe a studenti.

Chemical Abstracts Reaction Search Service (CASREACT) — faktograficka databdze s informacemi o reakcich,
uZivatelskd zakladna bude spi$ na akademické pUdé.

Oborové databaze:

Aluminium Industry Abstracts — zastupce bibliografické databdze uréené pro vyzkumniky, studenty a odborniky
na relativné Uzkou oblast zajmu (vSe o hliniku, zpracovani rudy, poufZiti, vlastnosti, testy, metalurgie atd.),
obsahuje ovSsem i obchodni informace, které mohou byt k uzitku i managmentu podniku.

Copper literature (COPPERLIT) — podobna databdze zamérend na zpracovani médi a jejich slitin, neuvadi ale
obchodni informace, proto bude patrné vyuzivana na chemii.

DECHEMA Thermophysical Property database (DETHERM) — faktografickd databaze termofyzikalnich dat.
Jedna z databazi vyuZitelnych odborniky v provozech chemickych podnikd.

Databaze Iékarskych, farmaceutickych a farmakologickych informaci:

Derwent Drug File (DRUGU) — zejména pro farmakovigilancni pracovniky, farmaceuty a lékare.

Medline — rozsifeny zdroj lékafskych, farmaceutickych, farmakologickych a toxikologickych informaci, hojné
vyuzivan pro potieby farmakovigilance.

Excerpta Medica (EMBASE) — podrobna indexace uUcinnych latek poskytuje vhodny zdroj pro farmakovigilancni
pracovniky a farmaceuty.

Toxikologické databaze:

Aquatic Toxicity Information Retrieval (AQUIRE) — faktograficka databaze ucink( latek na vodni organismy,
zdroj vyuZivany Casto pro potreby registraci latek, doplnéni Udaji do bezpecnostnich listQ.

Hazardous Substance Databank (HSDB) — informace o velké mnoZiné rGznych vlastnosti a aspektl, které se
dané latky tykaji, je vhodnym zdrojem pro studenty i verejnost (jeji verze je zpfistupnéna i na internetu).

Registry of Toxic Effects of Chemical Substances (RTECS) — databaze testl na Skodlivé vlastnosti latek (toxicita,
karcinogenita, mutagenita atd.), vyuZiva se napf. pro doplnéni bezpecnostnich listl, registrace atd. (jeji verze je
zptistupnéna i na internetu).

Patentové databaze:

International Patent Documentation DataBase (INPADOC) - patentové databaze obecné mohou byt ddlezitym
zdrojem jednak pro odborniky z chemickych provozi, jednak pro management (dlouhodobé planovani vyroby,
akvizi¢ni strategii atp.). Pro tuto druhou skupinu shrnuje Giragosian [Giragosian, 1978] sedm oblasti, kde se daji
patentové informace vyuZit. Jde o vlastni nevyuZité patenty a rozhodnuti, co s nimi (napt. prodat jiné firmé),
dale posouzeni, zda vlastni patentovanou technologii prodat v licenci nebo ji zavést do své vyroby. Dalsi oblasti
je zminovana akviziéni politika (zda ma kandidatska firma mnoho patentl prfed vyprSsenim atd.). Velmi
dlleZitym nastrojem marketingu je i analyza konkurence na zakladé patentl, 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. S tim souvisi i vyvoj novych produktl, ktery maze byt korigovan podle
vysledk(i patentové analyzy konkurence. Autor dédle 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).
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Databaze bezpecnostnich informaci a regulace:

e Material Safety Data Sheets (MSDS) — databaze bezpecnostnich listl mizZe poskytnout duileZité informace
napr. pro vyrobce bezpecnostnich listd ve své firmé, ale neni vhodna napf. pro pracovniky zodpovédné za
registraci, ani pfiliS pro védecké ucely, ponévadz neobsahuje odkazy na primarni literaturu a neni tak mozno
urcit spolehlivost zdroje, pfipadné ovérit spravnost dat

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

Katalogy:

e Chemical Catalogs Online (CHEMCATS) — databdze informaci o dadavatelich chemickych latek je pfinosna pro
obchodni oddéleni podnikd, i pro zésobovatele vyzkumnych pracovist

e  Merck — katalog jednoho z nejznaméjsich dodavatell chemikalii, obsahuje informace o vlastnostech latek i o
nékterych legislativnich aspektech

4 RESERSNI STRATEGIE V OBLASTI CHEMIE

Damon Ridley [Ridley, 2002] vidi zajimavou analogii v procesu vyhledavani informaci a laboratornim experimentem:

EXPERIMENT VYHLEDAVANI INFORMACI
1. znalost tématu 1. znalost pokryti a obsahu databazi,
) , , lternativni roil mos .
2. potteba novych znalosti alte na,tlv’nllch zdroju a oznosti
vyhledavani
3. navrh na vyzkum ¢i experiment Y . , s
v vyzikum cl expert 2. potiebainformaci na dané téma
4. provedeni experimentu 3. formulace vychoziho dotazu
5. zaznamenani a interpretace vysledka , (i
P ¥ 4. provedeni vyhledavani
6. revize a vylepSeni experimentu , (. o
yiep P 5. pozorné zkoumani vysledka
7 rovedeni revidovaného experiment . . M
prov  revidov xpen ! 6. revize dotazu na zakladé
8. vysledny vystup experimentu prozkoumanych vysledku
7. objeveni novych vyhledavacich
moznosti

8. konecna sada odpovédi

V chemii, patrné vice neZ v jakémkoliv jiném oboru, jsou na vysoké urovni moznosti vyhledavani faktografickych
informaci. Je to dano stale narUstajicim poctem nové syntetizovanych latek a potfebou se v nich orientovat, proto jiz na
konci 19. stol. vznikala rozsahla dila, ktera se sousttfedila na vycet zndmych latek a jejich vlastnosti. MUzZeme tedy fici, Ze
mezi specifika vyhleddvani chemickych informaci patfi pravé orientace na faktografické informace, na néz se zaméftime i
v dalSich ¢astech textu.
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U vyhledavani faktografickych informaci mizeme narazit na dvé varianty:

1. hledani vlastnosti urcité latky — to je jednodussi pfipad, kdy je (kromé vybéru vhodného zdroje) jedinou
starosti spravné latku v databazi identifikovat, protoze vSechny dostupné informace o vyhledané latce se
obvykle lehce lokalizuji pomoci odkaz( vedoucich pfimo z hlavniho zaznamu vybrané latky.

2. hledani latek, které vykazuji urcité hodnoty jednotlivych veli¢in — tj. napriklad dotaz typu: vyhledejte viechny
kapaliny s bodem varu mezi 100 °C a 150 °C. Obvykle se vyuZivaji kombinace jednotlivych poli podle nabidky
konkrétni databaze. Je tfeba védét, co presné mlzeme od toho kterého selekéniho pole ocekdavat a v jaké
formé se poZadovana data zadavaji. Zajimavosti je, Ze vzadanich komercnich resersi se tento typ dotazu
prakticky nevyskytuje,* pljde o dotazy smérované spiSe na databdze v akademickém prostiedi.

Dalsi odlisnost plyne ze samé podstaty chemie a to je potfeba vyhledavat latky a slouceniny (chem. latka je obecné
oznaceni, dale je délime na smési, které Ize jen obtizné jednoznacné vyjadfit napf. vzorcem a tzv. chemicka individua, Cili
slouc¢eniny nebo prvky), které tvofi naprostou vétsinu objektl zpracovdvanych do databazi a jsou jednoznacné uréeny
pouze svym chemickym nazvem, identifikdtorem nebo strukturnim vzorcem.

S chemickymi latkami souvisi dalsi specifikum a to je moZnost vyhledavani chemickych reakci. Ukladani chemickych
reakci v databdzich ma kratSi historii nez ukladani samotnych struktur. Je to dano vétsi narocnosti na ndsledné
vyhleddni, protoze khledani napf. textovych informaci stacdi identifikovat urcity retézec nebo podretézec. PFi
vyhleddavani sloucenin podle strukturniho vzorce je postup podobny, ale k efektivnimu vyhledani podobnych reakci
nestaci jen srovnat struktury reaktantl a produktl. Chemici za podobné reakce povazuji i ty, kterych se Ucastni Casto
velmi rozdilné substraty [Behnke, 1990].

Pokud jde o bibliografické reSerSe, da se fici, Ze vétSina témat téchto resersi je spojena s konkrétni latkou nebo
skupinou latek, je tedy opét nutné néjakym zplsobem latku identifikovat. Nékteré databaze (Chemical Abstracts,
Embase atd.) nabizi pomérné podrobnou indexaci, kde jsou k abstraktim pfifazeny ndzvy latek (popf. registracni cisla)
spolu s rolemi, v jakych v textu vystupuji. Pokud je tfeba vyhledat prace o vedlejsich Ucincich nitroglycerinu, ¢lanky o
syntéze téZze latky nas patrné vlbec nebudou zajimat. V tomto pfipadé ale staci zadat roli (napt. adverse effects) a
dokumenty o syntéze a jinych aspektech by se ve vysledku nemély viibec objevit.

4.1 OBECNE VYHLEDAVANI NA ZAKLADE IDENTIFIKACE SLOUCENINY

Jakdkoliv identifikace slouc¢eniny nebo latky je obvykle zakladni selekéni moznosti v pristupu k chemickym databazim a
to jak zejména faktografickych, tak Casto i bibliografickych (nékdy vzajemné propojenych odkazy, napf. CA PLUS a CAS
Registry).

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

Bibliografické baze (a zejména ty, jejichz predmétem zdjmu neni pouze chemie) se obvykle omezuji jen na zakladni
selekéni pole tykajici se chemickych dokumentl. Napt. v databazich Chemical Safety NewsBase a Analytical Abstracts Ize
vyhleddvat slouceniny podle registracniho ¢isla CAS a podle nazvu. Viceoborova databaze Inspec ma své zvlastni selekéni
pole Chemicka indexace, kde je mozné specifikovat celou slouceninu, ¢ast molekuly, slozku slitiny atd.

Nasledujici diagram (0) ukazuje ndvrh pro obecny postup vyhledavani pomoci identifikace latky. Vlastni postup
samoziejmé zavisi na mnoha faktorech. 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 vyhleddvani.

2. Cenova politika databaze — pokud pljde o hledani v komercnich databazich, uzZivatel se velmi pravdépodobné
pokusi ziskat registracni Cislo CAS v nékterém zdarma dostupném zdroji, tak aby dalSi moznosti vyhledavani

" BOCEK, Bohumil : &ervenec 2008 (Praha, osobni rozhovor).
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vUbec vyuZit nemusel a usetfil tak. Pfi uréitém typu dotazu, Cislo ziskat jednoduse nelze, ale i v tomto pfipadé se
bude uZivatel zfejmé snazit obejit napf. strukturni hledani kombinaci jinych zptsobU hledani.

3. Znalosti uZivatele - 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 vyhledavdni mu bude trvat déle nebo bude nelspésné. Znalosti praktické se vztahuji
k systému, ktery pro vyhledavani vyuzivame. Pokud se uzivatel neorientuje ve strukturnim editoru a nakresleni

Zkusenéjsi uzivatel naopak od vagniho nazvu radéji pfistoupi rovnou k zadani strukturniho dotazu.

4. Povaha slouceniny nebo latky — Casto se stane, Ze latku nelze vyjadrit rozumnym strukturnim nebo i sumarnim
vzorcem a uzivatel je pak odkazan pouze na vyhledavani podle chemického nazvu.

(o)

NE Je znamo CAS BN? ANO
©
CASTECNE Je znam nazev?
©
NE ANO Je dicuhy nebo
nejjednoznacny? v
_ ANO NE Malezeno pomoi
—f—o—1 @ zndma struktura? |4 relevantnibo pole?
l NE r
ANO
&)
.| Malezeno strukiumim
v vyhledavanim? i
)
NE Je znam sumami ANO
vzorec?
\ZJ f
CASTECN% Malezeno substruktumim NE

L

hledanim?

Obr. €. 2: Navrh obecného postupu pro vyhledavani na zdkladé identifikace latky

4.1.1  Strukturni a substrukturni vyhleddvadni

Pro tento typ vyhledavani jsou uZivateldm k dispozici obvykle pfimo v databazovém rozhrani tzv. strukturni editory.
V nich se pomoci jednoduché palety nastroji nakresli poZzadovana struktura a vloZi se do dotazu, obvykle v kombinaci
s dalSimi hledanymi udaji, zadanymi tentokrat v textové podobé. Pokud uzivatel hledd pfesnou strukturu, tak jak ji
zakreslil, jedna se o strukturni hledani, pokud hledd jiné molekuly, které jsou v néjakém vztahu se zakreselnou
strukturou, jde o substrukturni vyhledavani.
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Priklad z praxe uvadi Judith Currano [Currano, 1999]. Védecky tym chce syntetizovat latku A, ktera ovSem jesté nikde v
literature nebyla popsana. Védi, Zze uz kdosi pripravil podobnou latku B a informace o ni by jim byly k uzitku, daji tedy
vyhledat strukturu C, aby nalezli nejen |atku B, ale i ostatni ji podobné. VyuZiji substrukturni hledani a k tomu uréené
nastroje, které jsou analogii funkce rozsifeni (tzv. wildcards) v dotazovacim jazyku pro textové vyhledavani a specifikuji
mista, kde mUzZe byt navazan jakykoliv substituent (pomoci pismene R s vazbou na dusik a kyslik).

Q - < . g R
\’\/"E_ D/’ -~ Il,f’r I\ le \{\‘}I‘—D yd
Il A e
ST e ST 0
A '\--H L-}rr '\-N\\Ir 'L--:r' -\-'N\
J |II| — % ’ \,R
3 |'I
L
A B c

Obr. €. 3: Vzorce poZzadovanych struktur (prevzato z: [Currano, 1999])

4.1.1.1  Strukturni editory

Strukturni editor je program, ktery umoznuje grafickou formou vyjadfit strukturu slouceniny. Pokud je zaroven spojen
s databazi, je mozné jej vyuZit jako vstupni ,pole” pro zadavani dotazi. A to samoziejmé dotazli na strukturu
samostatnych sloucenin, ale i reakci (po pouZziti prislusnych spojovacich znamének). Jinak se editory hojné pouZzivaji pro
nejriznéjsi publikacni ¢Cinnost. Mezi nejrozsirené;si patti napt. /SIS Draw 2.5 (MDL Information System) [3].

Tyto programy mohou fungovat samostatné nebo byt soucasti néjakého baliku sluzeb — napf. databazi nebo
modelovacich program(. Nékteré obsahuji dals$i moznosti:

e prevod dvojrozmérnych obrazk( do trojrozmérné podoby
e generovani chemickych nazvl podle pravidel IUPAC z nakreslenych struktur a naopak

e kontrola spravnosti nakreslené struktury (napf. spravny pocet vazeb vychazejicich z atomu atd.)
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Obr. €. 4: Ukazka editace IécCivé latky oxaliplatiny ve strukturnim editoru ISIS Draw 2.5 Standalone

5 PRISTUP K CHEMICKYM INFORMACIM

5.1.1 Zdarma dostupné databdze

V drtivé vétsiné jde o databaze pfistupné pies webové rozhrani. Motivace vzniku jsou rdzné. Casto jde o snahu
informovat vefejnost o vlastnostech a ucincich nebezpecnych latek na ¢lovéka a Zivotni prostfedi. Neplacené a zaroven
velmi uziteéné databaze vznikaji ruku v ruce s chemickou legislativou, na univerzitach potom vznikaji napt. databaze pro
podporu vyuky dostupné i Siroké verejnosti.

Pokud jde o obsah, také se velmi rlizni, nékde dostaneme jen stru¢nou informaci o identifikaci latky (nazev, vzorce,
identifikacni Cisla, molarni hmotnost), nékde i podrobné;jsi zpravu o vlastnostech. Typické pro tento druh databazi je
provazanost odkazy na dalsi zdroje. Stejné jako u ostatnich internetovych zdrojl je potfeba nejprve posoudit, zda je
vérohodnost zdroje dostate¢nd pro naplnéni uzivatelovy informacni potreby.

Uvedme zde jednoduché rozdéleni podle skupin producentl s nékolika malo pfiklady:
e  statni organy a instituce
o US. National Library of Medicine — databdze PubChem
o U.S. Environmental Protection Agency - databaze toxikologickych informaci ECETOX
o Ministerstvo zivotniho prostiedi CR — Integrovany registr znecistovani
o  Evropska chemicka kanceldr — Evropsky informacni systém chemickych latek (ESIS)
e univerzity
o Oxfordska univerzita - databaze bezpecnostnich listd
o Vysoka skola chemicko-technologickd v Praze — databaze termodynamickych vlastnosti CDATA
e prodejci chemikalii

o Sigma-Aldrich, Fisher Scientific aj. — databdaze bezpecnostnich listl
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e jednotlivci
o Mark Winter — vlastnosti prvka periodické tabulky (WebElements)

e} RNDR. Pavel Piska¢, Vilém Cermak - Ekotoxikologickd databaze

5.1.2  Placené databdze
Z hlediska zpfistupnéni miZeme tyto databaze rozdélit na:

e samostatné fungujici databdze — jde vétSinou o jednu samostatnou bazi dat zamérenou na urcity druh
informaci, kterd ma své vlastni vyhledavaci rozhrani a licen¢ni politiku, napfr.:

o Royal Society of Chemistry — bibliograficka databaze Analytical Abstracts
o Medistyl, s r.o. — databaze nebezpecnych latek Medis-Alarm

e  baze dat pristupné v rdmci databazového centra — databazi nezpristupriuje vylucné producent, ale jiny subjekt,
ktery disponuje Sirokou nabidkou databazi, ma vlastni vyhledavaci rozhrani (obvykle nékolik typt), jez funguje
nad vSemi zpristupriovanymi bazemi a také si sam fidi cenovou nabidku.

o STN International
o Thomson - Dialog

U nékterych databazi funguji tyto dva pfistupy zaroven. DUvodem je obvykle snaha vyjit vstfic vSem skupinam zakaznik(
a sluzby jim takzvané usit na miru. Na nasledujicim obrdazku je vidét, jaké jsou zakladni moznosti pfistupu k databazi
Chemical Abstracts Americké chemické spolecnosti.

American Chemical Society

=

T, THOMSON
TR N :

DA LOG

UI
4 STN Easy, _
CAonCD SOFnder , DialogWVeb,
! ; l.rHﬂljl'.J ('\‘_." STN EXDI’ES‘S '\lvll-' Diam.g'_ink
Y
7AKAZNIK ZAKAZNIK ZAKAZNIK

Obr. €. 5: Nabidka pristupll k databazi Chemical Abstracts (od producenta a prostfednictvim databazového centra)

5.1.3  Vyhleddvaci prostredi

At uZ jde o databaze placené nebo neplacené, existuje Siroké spektrum rozhrani, prostfednictvim kterych Ize vyhledavat.
Je to velmi dlleZita soucast celého systému a ohlédneme-li se do minulosti, byl to zejména rozvoj grafického prostiedi
(GUI), ktery zpfistupnil vyhledavani v databazich Siroké verejnosti. Pfinos byl a je nesporny, zejména pro
neprofesiondalniho reserséra.
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Podle zpUsobu pfistupu k databazim mlzeme prostiedi délit nasledovné:

e tenky klient - neni potifeba instalovat Zadny specialni program, tento zpUlisob je typicky pro zdarma dostupné
databdze na internetu

o aplikace v ramci webového prohlizece — napf. PubChem [1], NIST Chemistry Webbook [2]
e tlusty klient — vyZaduje instalaci zvlastniho softwaru, obvyklé pro placené databaze

o komunikacni software — napr. STN Express, ktery umoZiuje nejen zaddvat dotazy, ale svoji
strategii si nejdfive pfipravit, to znamend napf. strukturu hledané slouceniny nakreslit v offline
rezimu a ndasledné vlozit do dotazu, ¢imzZ se vyrazné Setfi financni prostredky; poté lze vysledky
dale zpracovat, analyzovat atd. (viz. dale kapitolu 6.2.1)

o klientsky software s lokalnim pfistupem — napf. Ultranet pro jednoduchou praci s virtualnimi CD
ROM, Crossfire Commander pro databaze Beilstein a Gmelin

Podle zpUsobll zadavani dotazl Ize databazova rozhrani rozdélit na:

e  systémy vyuZivajici dotazovaci jazyky — typické pro databdazova centra, je nutné jej dokonale zvladnout, uZivatel
neni nijak veden, celou resersi fidi sam zadavanymi ptikazy typu s (oxaliplatin# (w) cancer) and 2005/py and
english/la (najdi pozadované terminy kdekoliv v zaznamu, pfi¢emz primarni dokument ma byt vydan v roce
2005 v anglickém jazyce); d all 2-3 (zobraz cely obsah vyhledaného zaznamu €. 2 a 3)

e systémy vyuZivajici vyhledavaci pole (tzv. ,menu driven”), nékdy sdruzené do formulard, pokud
zaznamy v databazi obsahuji rozvinutéjsi strukturu selekénich Gdajl. Uzivané zejména v databazich
instalovanych lokalné a databazich verejné pristupnych. Jsou uZivatelsky privétivéjsi, predpokladaji
nizsi miru znalosti o strukture zaznama, pouzitych heslech vécného popisu atd. Typické je pro né to, ze
mnoho kroki ve vyhledavacim procesu se provede automaticky bez zasahu uZivatele.

Smér, kterym se moderni systémy vydavaji, je vyhledavani ve vice bazich najednou (v prostredi sluzeb databazovych
center pro profesiondly je to jiz dlouho znamy , multifile searching”). Je aplikovan napf. v klientu Crossfire Commander
(Elsevier MDL) pro spolecné prohledavani databdzi Beilstein a Gmelin (pokud je hledani omezeno na spolecna selekéni
pole) nebo v programu SciFinder Scholar (Americka chemickd spolecnost), kde je mozno si vybrat z celkem 6 bazi dat
(CAPLUS, CAS Registry, CASREACT, CHEMCATS, CHEMLIST a Medline).

5.2 VLIV TYPU PRISTUPU NA RESERSNi STRATEGIE

Jak je zfejmé z vyse uvedenych kapitol, zplsobU jak pristupovat k chemickym informacim je celd fada, navzajem se navic
kombinuji a bylo by velmi zjednodusujici predpokladat, Ze nijak neovlivni pouZivané resersni strategie.

Pokud budeme chtit porovndvat rozdily v reSersnich strategiich v soucasnosti, nejzfetelnéji je uvidime na systémech
placenych systémem pay-as-you-go (pojmenujme je pro jednoduchost ,komeréni“) ve srovnani s databazemi hrazenymi
formou predplatného ¢i dostupnymi zdarma (nazvéme je ,,akademické”).

PFi vyhledavani v komercnich bazich dat se resersér fidi jednoduchym pravidlem ziskat co nejvice relevantnich informaci
za co nejméné penéz. Aby toho dosahl, musi brat pri sestavovani své strategie v potaz cenovou politiku stanovenou pro
jednotlivé databdze a vyuZit ji ve svlj 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 odpadd a ma to i psychologicky efekt, kdy se uzZivatel nemusi bat, Ze utrati zbytecné moc penéz. Resersni
strategii si také nemusi tak peclivé pfipravovat dopredu a béhem vyhledavani maze své zadani mnohokrat upravovat

Dalsi rozdily v resersnich strategii netkvi ani tak ve zplsobu placeni jako vtypu vyhledavaciho prostiedi, které je
s databazi asociovano. Jak uz bylo zminéno, s komerénimi databazemi je spojovano (ne vylucné) prostifedi vyuZivajici
dotazovaci jazyk, naopak akademické databdaze vyuZivaji hojné prostiedi s vyhledavani pomoci poli a formulara (,,menu-
driven®). V téchto systémech Ize pracovat Casto jen s omezenym mnozZstvim selekénich poli a obvykle je k dispozici
pouze zakladni hledani pomoci operatort, nékdy i tfidéni a Fazeni zaznamu podle zvolenych kritérii, ¢imZ nabidka oproti
komercnim databazim konci. Komeréni databdze pouzivajici dotazovaci jazyk jdou v tomto dale a mensi uzivatelskou
privétivost vyvazuji Sirsi nabidkou selekénich poli a vétsi variabilitou nastroja.
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Urcity dopad na resersni strategii ma i moznost prohledavat vice databazi najednou (,multifile searching®), pokud
vyuzivame sluzeb databdzového centra. Je tfeba se ale nejdfiv ujistit, zda vSechny vybrané databaze podporuji selekéni
pole, které chce resersér vyuzit. Poté je moZzno provést Gcinnou deduplikaci zaznamu, co?Z je v akademickych databazich
problematické.

6 VYHLEDAVANI INFORMACI V DATABAZOVYCH CENTRECH

6.1 ASPEKTY RESERSNICH STRATEGIi *

Jak jiz bylo naznaceno, vkomercénich databazich placenych systémem pay-as-you-go se reSersni strategie musi
pfizpUsobit jejich cenové politice. Uvedme zde nejdlleZité;jsi aspekty, ke kterym musi uZivatel prihlizet.

Pocet vyhleddvanych termind

Pokud jej resersér odhadne dopredu spravné, mlze vyuzit spravny typ Uctovani vybrané databaze, a tak usetfit. Napf.
v STN International Ize vstoupit do databaze Chemical Abstracts ve dvou variantach. Jednou variantou je databaze
,ZCA“, kde se plati za vyhleddvany termin 2,08 € a nic za ¢as v databazi straveny, druhou variantou je baze ,,HCA”, kde je
to naopak, to znamen3, Ze se vyplati v ni vyhledavat, pokud ma resersér pred sebou komplikovany dotaz se spoustou
klicovych slov, které jsou potom zadarmo (ovsem cas je Uctovan ¢astkou 207 € za hodinuf).

Cena selekéniho pole

Je dobré zjistit, zda nejsou néktera pole v rdmci databaze zvyhodnéna (napf. vyhledani registracniho Cisla v Registry je
zdarma) a ty potom s vyhodou vyuzit. Na druhou stranu pokud jsou néktera pole neimérné drah3, je na schopnostech
reSerSéra, zda vymysli jak toto pole obejit a poZzadovanou informaci pfitom ziskat.

Typ dotazu

Tento aspekt trochu souvisi s cenou selekéniho pole a jedna se zejména o strukturni vyhledavani, které je v komercnich
databazich pomérné drahé (70-104 € za dotaz v reakcnich databdzich STN International). Celkem Uspésné jej vsak Ize
v mnoha pfipadech nahradit vyhledavanim v polich typu ,,CNS“ (Chemical Name Segment) a ,,CRN“ (Component Registry
Number), kterymi lze identifikovat &ast struktury hledané latky. U¢inné je napt. spojeni se sumdrnim vzorcem (viz.
reserse €. 3 v Ukdzkach vyhledavani).

Cena prikazu

Casto se li&i cenou i jednotlivé pFikazy, které se pfi vyhledavani pouiziji. Obecné plati, ze ¢&im vice informaci pomoci néj
ziskdme nebo ¢im je ¢asové ndrocnéjsi, tim je drazsi. Napf. pomoci pfikazu EXPAND mlzZeme zjistit, kolikrat se dané
predmétové heslo v databazi vyskytuje, ale zadné zaznamy neni mozné jen na zakladé ,expand” zobrazit, nelze pouzit
,wildcards”, dotaz se neda nijak zkombinovat, proto je pfikaz zdarma, na rozdil od samotného SEARCH, pfipadné
nadstavbovych prikazd 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 rdznych formach vystupl, které vybrana databdze poskytuje — mnohé nabizi jeden format
zdarma (obvykle dostane uZivatel jen zakladni informaci — napf. nazev dokumentu a pfifazenou indexaci). UZite¢ny, a ne
drahy, je format, ktery ukdze pole, ve kterém se nachazi hledany termin. Ve faktografickych databazich Ize ¢asto zobrazit
pouze vlastnost, nebo skupinu vlastnosti, které uZivatele zajimaji a samoziejmé nejdrazsi je vypis celého zaznamu.
Obvyklym postupem je nevypisovat hned po ziskani poZzadované mnozZiny vysledkd cey zaznam, ale pouze néktery
z levnéjsich formatd. Z nich si poté vybrat ty opravdu pertinentni, které se nechaji zobrazit.

’ 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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6.2 SLUZBY POSKYTOVANE DATABAZOVYMI CENTRY NA PRIKLADU STN INTERNATIONAL

Toto téma je pomérné Siroké, omezim se proto jen na soucasnost a zakladni sluzby, které poskytuje databazové centrum
STN International jako patrné nejdllezitéjsi databazové centrum pro technické védy, medicinu a chemii.

Aby centrum vyslo vstfic riznym skupinam uZivatel(, nabizi nékolik typl pristupl ke svym databazim. Jde predevsim o
pfistup a vyhledavani prostfednictvim komunikacniho software STN Express (patfi mezi tzv. tlusté klienty, je potreba
zvlast nainstalovat a nastavit pfipojeni k databazovému centru). Vzhledem k tomu, Ze tento software vyuziva pro vedeni
reSersi dotazovaci jazyk, je vhodny spiSe pro profesionaly. Pro zajemce o pfimy pfistup pres webové rozhrani je nabizen
STN on the Web, ktery se vsak ve svych funkcich pfilis nelisi od vyhleddvani pomoci STN Express (nasledné Gpravy
vystupu lze délat v STN Expressu). Pro Sirsi odbornou verejnost 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 umoznuje jeho administratorovi
nastavit systém tak, aby vyhovoval maximalné rlznym skupindm uZivatel( v instituci, kde funguje. Odbornik, ktery STN
Easy spravuje tak mlzZe poskytnout koncovych uzivatell lepsi podporu pfi praci.

V nasledujici tabulce je uvedeno srovnani vlasnosti a funkci jednotlivych pristupl. Na dalsim obrazku je vidét technické
reseni pripojeni k databazovému centru STN International.

Sy | STN STN
" 4 ' onthe web
(STN Easy) (STN on the Web) (STN Express with
Discover!)
Pocet pristupnych >100 >200 >200
databazi
omoci poli Jméno a pomoci poli Jméno a
Vyhledavani chem. pomoci poli Jméno a P P , Vzorec,
, Vzorec, (sub)strukturnim ,
latek Vzorec . (sub)strukturnim
hledanim (.
hledanim
Vyhledavani
. , ne ano ano
biosekvenci
. , , oy , oy STN Express with
| | .
Potfebny software webovy prohlizec¢ webovy prohlizec¢ Discover!
,menu-driven”
rozhrani, 4 médy
Selekéni iazvk hledani (jednoduche, Selekéni jazyk STN Selekéni jazyk STN
lazy pokrocilé, podle CAS (Messenger) (Messenger)
Cisel a
patentové)
Operitory booleovské proximitni, numtlerlcke, proximitni, numtlerlcke,
booleovské booleovské
Moznost SDI ne (pom_Jze v reseni pro ano ano
intranet)
Vyhledavani ve vice
bazich najednou ano ano ano
(,multifile searching”)
Razeni dle relevance ano ano ano
Odstranéni duplicit ne (ale Ize je ano ano

Lucie Serd: Vyhleddvdni informaci v databdzich zamérenych na chemii 16



identifikovat)

Moznost zuZovani
mnoZiny vysledki

ano

ano

ano

Hypertextové odkazy

ano (napf. 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 (napf. odkazy na
registracni Cisla, Cisla
patent(, URL)

Formaty vystupu

html, pdf, rtf

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

trn, rtf

Upravy vystupu

Express)

reSerse rtf), pdf
, dlouhodobé (ulozeno
D Oy v
ostupnost vystupu 4 dny 4 dny lokalné na PC uzivatele)
ano (rtzné nastroje pro
MoZnost nasledné ne ano (vystup rtf pomoci STN Upravu vystupl —

Custom Report Tool
atp.)

jednotnad ¢astka za
dotaz plus ¢astka za

standardni Uctovani (pay-
as-you-go, tzn. ¢astka za ¢as

standardni uctovani
(pay-as-you-go, tzn.

Ceny zobrazeni (zavislé na v . , Castka za Cas pripojeni,
- pfipojeni, hledany termin a B ,
databazi), oprava , , hledany termin a
format zobrazeni) , ,
dotazu zdarma format zobrazeni)
Obr. €. 6: Srovnani funkci jednotlivych pristupl k databazim STN International [STN, 2007]
STN Express STN Express STN Express | 5TN on the Web | | STMNEasy |
witfy Dliscoer| with Discover! with Discaver!
¥ ¥
| Modem | | WWW (HTTP/HTML) |
¥ f L ¥ ¥
| X.25 Networks | | ISDN ppp Access | | Internet (TCP/IP) |

STN International Databases

Obr. €. 7: RUzné typy pripojeni k databazim centra STN International [STN, 2007a]

6.2.1  STN EXPRESS

PInym nazvem STN Express with Discover!, souc¢asna verze 8.3 je zakladnim softwarem pro pfistup k databazim STN.

Zakladni funkce

e  Pfihlaseni do on-line rezimu

o nabidne misto, kam uloZit pribéh reserse (nativnim formdatem je textovy soubor s koncovkou .trn)

o moznost zvolit si z pfednastavenych uctl

o automaticky predvyplni jméno a heslo.
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e VedenireSerse
o ve formé prikazového fadku
o podpora dotazovaciho jazyka Messenger

o moznost spusténi predem pfipraveného dotazu (jednak v textovém formatu s koncovkou .pss,
jednak strukturniho dotazu, ktery je moZno si pfipravit v integrovaném editoru)

o mozZnost vyuZit tzv. ,wizard” interface, ktery napomUze pfi neznalosti dotazovaciho jazyka
o informace o pribézné cené.
e Ukonceni reSerse

o moznost uloZeni na 120 minut, po které je moiné se opétovné pfipojit a vyuzit vSechny jiz
provedené dotazy (oznacené pismenem L a Cislem).

e Nasledné zpracovani
o probiha offline

o export uloZené reserse napf. do rtf (text a obrazky standardné ulozené zvlast se tak rychle spoji do
jednoho dokumentu)

o vytvareni prehlednéjsich vystupl (podle 3ablon, kde si uZivatel sdm nadefinuje které pole
z nalezeného zdznamu ma byt zobrazeno, jakym fontem, ktera slova maji byt zvyraznéna atp.)

o takto zpracované dokumenty maji funkéni odkazy na full-text a URL odkazy

o moznost uklddani do formatd xls, html, ascii a rtf.

Nastaveni uctl Nastroj Vytvoreni
(nadzev, hesla, i ualizaci Prohlédnuti vystupu dle
. pro vizualizaci ¢
hostitel atp.) orovedené sz-abl.ony (pro Nastaveni
(AnaVist) bibliograf.

Online pfipojeni rederse programu

[/ S

e e j ==

c5EYE

Logen | BLAETS |

Vyhledavani _

! , Vytvoreni

biosekvenci (. . . , Y .
Zpracovani Editor pro Tisk vystupu dle Ruéni Uprava

(BLAST) , o . v .
patentovych spfipravu provedené Sablony (pro provedené
resersi (STN trukturniho reSerse patenty, latky...) reserse

Viewer) dotazu

Obr. €. 8: Zakladni panel programu STN Express
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6.2.2  Dalsi sluzby integrované do STN EXPRESS

6.2.2.1  CAS Registry BLAST (Basic Local Alignment Search Tool)

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

tE iimaln Samisarac

P B L CR [N B il ) H LR o] il

FIial=ig oot el et 'I(".l

== tHE=Ah-1

T T e e ———— 3 Obr. €. 9: Vybér ndsledujiciho zpracovéni. Prevzato z: [STN,
Hoasa oA LLlaglend la. o weealose g sp g e s lagle - ZOO?C]
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A5 Elees DAl readl v Camas

Tark " aqtal

12l e M -1

Obr. €. 10: Zadani sekvence (v pfikladu 1 — pomoci zkratek vyjadrené sloZeni nukleotid( v DNA, v pfikladu 2 sekvence
zkratek aminokyselin, tvorici bilkoviny) Pfevzato z: [STN, 200?c]

V nasledujicich krocich je mozno si vybrat, zda ma byt hledani provedeno v celé databazi, nebo jen nékteré jeji asti a lze
zadat, nakolik bude hledani citlivé (zda chceme vice nebo méné vysledk(). Soucasti je i prehledna tabulka jednotlivych
hledani a setfidéni vysledkl. Jednoduse Ize vyhledat registracni Cisla sekvenci nalezenych BLASTem v databdzi Chemical
Abstracts.

6.2.2.2 STN Viewer

Nastroj pro zpracovani patentovych resersi, které byly vedeny pomoci STN Express. Usnadnuje hodnoceni pertinence
patentl (pomoci rGzného znackovéni), umozniuje vyhledané zaznamy tridit a filtrovat. Je mozné si vytvaret pomoci
tohoto nastroje vlastni projekty a sdilet je s kolegy. Dale umoziiuje snadné ziskani full-textd patentt. V prvni fazi je
provedena patentova reserSe napt. v Chemici Abstracts nebo World Patent Index. Kliknutim na ¢islo mnoziny vysledku
(L#) se spusti STN Viewer a k zaznamm, kde jsou k dispozici, stdhne pIné texty [CAS6].

Seznam patentl Ize pak sefadit podle riznych kritérii (datum publikovani, patentova rodina, zaméfeni, hodnoceni
uZivatelem atd. Kazdy jednotlivy patent je také moZno odeslat do zaloZzeného projektu. V rdmci projektu si uZivatel mize
nastavit slova, ktera chce barevné vyznacit a vytvofit si jakousi mapu, kde na prvni pohled uvidi, jak ¢asto se kterd slova
a vjakych patentech vyskytuji. Ke kazdému zdznamu lze pridavat i poznamky, coz muize usnadnit komunikaci
s pfipadnym zdkaznikem reSer$éra, ktery mu takto vysledky komentuje. Pokud ma zakaznik, pripadné kolega atd. zfizen
ucet STN, je mozné sdilet vysledky zpracované v projektu jednoduse zaslanim URL, kde je projekt uloZen.

Co se tyce poplatkd, v soucasné sobé se plati za detailni zobrazeni zdznamu, zobrazeni informace o patentové rodiné a
za uloZeni projektu.
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Obr. €. 11: Ukazka oznacovani slov v STN Viewer [Prevzato z: Rahman, 2007]

6.2.2.3  STN AnaVist

Nastroj pro analyzu a vizualizaci védeckych a zejména patentovych informaci pfedstaveny v roce 2005. Pomoci rdznych
funkci umozniuje odhalit trendy a vztahy spojené s uzivatelskym dotazem. Konkrétné se muizZe stat dalezitym nastrojem
pro informacni specialisty a jiné odborniky ve firmach, ktefi se zabyvaji metodami konkurenc¢niho zpravodajstvi
(Competitive Intelligence), zjistovanim patentové situace produktt, vymyslenim novych aplikaci jiz existujicich
technologii, strategickym planovanim atd. Software jako takovy je zdarma pro vlastniky uctu u STN International [CAS7].

Postup prace je nasleduijici :

1. Je potieba pfipojit 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 rozfazeny: titulek / abstrakt, hlavni
narok a kéd mezinarodniho patentového tfidéni. Podle nastavenych kritérii se dokumenty uréitym
algoritmem setfidi a na mapé jsou pak pfibuzné dokumenty umistény blizko sebe. Pfibuznost se hodnoti na
zakladé konceptl odvozenych z textu [CASS8].

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. €. 13: Mapa zobrazujici vyzkumné fronty (,,research landscape”). Pfevzato z: [ACS, 2008b]

Mapu je mozné zobrazit i trojrozmérné, kde jsou vidét (jako vrcholy) i ¢etnosti dokumentl v jednotlivych skupinach
(klastrech).

Dale se objevi seznamy vyzkumnik(l a organizaci, ktefi jsou kliCovi pro nas dotaz. Jde v podstaté o setfidéni
autora/organizaci podle ¢etnosti nalezenych dokumentd v jednotlivych letech. Podobnych tabulek je mozno vytvofit si
vicero, jednak podle selekénich poli (kédy patentl podle Derwentu, MPT, zemé vydavajici patent) a jednak podle
vlastniho oznaceni, ktery uZivatel jednotlivym patentiim pfiradi.

V tabulkach se da lepe orientovat a sledovat rlizné vztahy pomoci nastroje, kterym se barvou oznadci firma v seznamu
klicovych organizaci a stejnou barvou zUstane zvyraznéna (resp. jeji zaméstanci) i po pfepnuti tabulky napf do seznamu
vyndlezcl setfidénych podle ¢etnosti pfihlasek v jednotlivych letech.

Jak bylo zminéno, dokumenty se daji oznacit i vlastnim heslem a na zakladé ného pak vytvaret filtrované seznamy apod.
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Tyto mapy, seznamy a tabulky lze poté zpracovat pomoci preddefinovanych Sablon do dvou typl zprav — piehledové a
detailni (lisi poctem tabulek a informaci o zpracovavanych dokumentech). Takto vytvorené projekty lze ukladat, tisknout
i sdilet s kolegy (pripadné klienty), ktefi maji vedeny tGcéet u STN a nainstalovany AnaVist.

Cena se odviji podle poétu vysledki, které byly nalezeny v ramci dotazu importovaného do AnaVist. Napf pro mnozinu
2-1000 kus jde o 195 € (bez dané) za vizualizaci, tj. za vSechny vySe popsané akce. Zvlast se plati zobrazeni zaznam
patentl (lisi se podle vyuZité databaze — od 1,20 do 6,38 € za kus) [FIZ, 2008].

7 VYHLEDAVANi CHEMICKYCH INFORMACI NA VOLNEM 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 ¢ast 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 moZznosti lokalizace chemickych informaci (zejména informaci o
vlastnostech latky) a na trendy, které v této oblasti panuji.

Jednim z viditelnych trend( je pravé snaha o vyssi vyuziti informaci z hlubokého webu, o zpfistupnéni obsah( téchto
zdrojli vramci jednoho vyhledavaciho prostiedi (projekty ChemFinder, ChemSpider, ChemID a dalsi). Druhym a
prolinajicim se smérem je vize kompletni indexace sloucenin nachazejicich se na webu pomoci jejich pocitacové Citelné
reprezentace (kody InChl a SMILES) a vyuZiti stavajicich (nebo i vylepsenych) funkci vyhledavacich stroj(.

Dlkazem, 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 ¢asopisech a seznamech typu EINECS
(Evropsky seznam obchodovatelnych latek), ale i ve vybranych souborech dostupnych na internetu.

7.1 VSEOBECNE 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 stamiliond. Nicméné vyhledavani chemickych informaci se
vsemi jejich specifiky je pomérné naroény ukol.

Pokud bychom chtéli postupovat podle doporuéeného postupu (viz. kapitola 4.1), problém nastane hned u zadani
registracniho Cisla CAS. Podobny format zdpisu jako cCislo CAS mohou mit napf. vysledky sportovnich utkani, soutézni
Casy, kody vyrobk( atp. Pokud se v3ak prida jesté slovo ,,CAS“ ma to na relevanci vysledkd velmi pozitivni viiv [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 databazi a to, Ze se do vyhledavani nezahrou automaticky vsechny tvary a
synonyma nazvl, které se mohou v dokumentech vyskytovat.

Hledani podle sumarniho vzorce funguje (alespon v Googlu), pomérné dobre, samoziejmé u jednodussich vzorcl (napf.
CH,0) mlzZe dojit kzdméné napf. se zkratkou nesouvisejici se slouceninou, ale jinak je pomérné dobra odezva od
raznych encyklopedii a na prvnich mistech se umistuji i stranky, kde byl strukturni vzorec vyhledan jako soucast
identifikatoru InChl. Strukturni hledani ve vseobecné zamérenych vyhledavacich mozné neni, jednak kvili absenci
strukturniho editoru, ale zejména kvdli zatim pomérné malému zastoupeni reprezentace struktury pomoci nékterého
pocitacové cCitelného kdédu. Struktury jsou na webu pfitomny nejvice v obrazkovych formatech, které Ize vyhledavat
standardné zase jen podle nazvu.

7.2  SPECIALIZOVANE VYHLEDAVACI STROJE A KATALOGY

Tyto vyhleddvace indexuji ve srovnani se vseobecné zamérenymi stroji jen zlomek webovych stranek, jejich vyhoda
ovsem tkvi vtom, Ze je peclivé vybrano, jaké zdroje budou uZivateldm zprostfedkovavat Obecné plati, Ze ¢im vice je
latka znama, tim lepsi informace o ni Ize nalézt pomoci specializovanych vyhledavac(, pokud jde o malo znamou latku, je
lepsi pouzit vseobecny vyhleddvaci stroj [Glander-Hobel, 2001]. V chemicky zamérenych vyhledavacich je obvykle mozno
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pouzit i strukturni hledani. Specializované pfedmétové katalogy funguji na stejném principu jako ty vSeobecné, lisi se od
nich tim, Ze zpracovavaji vybrané stranky s chemickou tématikou.

e ChemFinder je zajimavym a pomérné dlouho (od roku 1995) trvajicim projektem. Tento vyhledavac informaci o
latkach vyvinula firma CambridgeSoft a je zvlastni tim, Ze si tvofi vlastni databazi latek na zakladé informaci
ziskanych vyhledavacim strojem z kolekce verejné dostupnych webovych zdrojl. Proces indexace je v
ChemFinderu doplnén o standardizaci chemického nazvu., uklada si i zakladni fyzikalni vlastnosti jako je tfeba
bod tani a varu [Brecher, 1998]. Tato podoba ChemFinderu je oviem 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 databazi. PGvodni ChemFinder (s copyrightem datovanym do
roku 2004) je ovsem stale dostupny [5].

e ChemlDplus [6] — podobny projekt na pomezi databaze a vyhledavacde. Je soucasti sluzby Toxnet Narodni
lékarské knihovny USA a poskytuje jednak zakladni informace o latce a jednak pfimé odkazy na zdznam latky
v jinych zdrojich. Téchto zdroji ChemIDplus zahrnuje na 70 a na rozdil od ChemFinderu jsou mezi nimi i
databaze bibliografické. Jde vétsinou o produkty americkych statnich instituci.

e ChemSpider [Chyba! Nenalezen zdroj odkazl.] - pomérné Cerstvy pfiklad snahy o vytvoreni jednotného
rejstiiku struktur vSech molekul dostupnych na internetu (pfedstaveny v bfeznu 2007). Autofi ho popisuji jako
chemicky search engine, ktery byl vytvoren za ucelem indexace a shromazdovani chemickych struktur a jejich
vlastnosti do jediného repozitare, ve kterém lze vyhledavat [ChemZoo, 2007]. Kazda latka ma svdj zaznam se
zakladnimi vlastnostmi, odkud se odkazuje na dalsi zdroje, ve kterych Ize nalézt dalsi informace. Téchto zdroju
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 ¢lancich. Podobnou zdarma dostupnou sluzbou je
PubChem [1], 0o ném¢ je blize pojednano v Ukazkach vyhledavani.

Jako priklady typictéjsich (nicméné ne tak znamych) vyhleddvacu a katalogli jmenujme alespon:
e LabCrawler [8] — vyhleddavaci stroj pro laboratorni informace

e Chemie.de [9] — obecné pro chemii, moznost zvolit si druh dokumentl, ve kterych vyhleddvat (clanky,
encyklopedie, novinky, katalogy atp.), dale nabizi setfidény katalog

o Chemindustry [10] — vyhledavaci stroj, soucasti je i katalog zaméreny spise na obchodni informace

7.3 SEMANTICKY WEB A ROLE KODU INCHI, SMILES

Chemicky sémanticky web je vize, ve které jsou vSechny chemické informace okamzité pristupné a zpracovatelné
pomoci nastrojl zaloZzenych na W3C protokolech [Coles, 2005].

V kapitole 2.2.1.2 byla fe¢ o identifikdtorech automaticky generovanych pocitaéem a zahrnujicich v sobé informaci o
struktufe, pfip. dalSich strukturalnich vlastnostech. Je to pravé jeden z nich — InChl, ktery by mél do budoucna pomoci
vizi chemického sémantického webu naplfiovat. Sméruje totiz k vétsi viditelnosti volné dostupnych databazi roboty typu
Google. IUPAC vidi jeho vyuZiti v komunikaci mezi databazemi, spojovani sbirek dat, které byly vytvareny pomoci
rozdilnych systém(, udrZzovani laboratornich inventard chemikalii atd. [Rovner, 2005].

Autofi Coles a kolektiv podotykaji, Ze kdyby se vSsechny molekuly, které se na webu vyskytnou, oznacily odpovidajicim
zpusobem (konkrétné InChl), mohl by se internet stat jednou velkou znalostni bazi s vynaloZzenim 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 zdrojd a soustfedény do centralizované databaze [Coles, 2005].
Jisté bychom nasli mnoho vyhod, které pravé tyto ,centralizované” databaze maji, nicméné myslenka spolehlivého
hledani [atek na volném webu, je lakava.

’ Protokoly vyvijené v ramci oteviené spolupraci, kterou koordinuje World Wide Web Consorcium (W3C) za ucelem
vyvoje a podpory standardizace sluzeb rodiny WWW. Jde napf. o protokoly HTML, XML, RDF atd.
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Vyhodou tohoto feseni je to, Ze v podstaté neklade Zadné naroky na vyhleddvaci stroje, vyuziva pouze jejich bézné
funkce. Prekazkou je ovsem maximalni délka slova, kterou maji roboti nastavenou a jez kédy InChl mohou presahovat.
Pokud ale provozovatelé vyhleddvacich stroji vyjdou InChl identifikdtorGm vstfic a zdroven inakladatelé dovoli
vyhleddvacim strojlim indexovat své dokumenty s prifrazenymi kody, bude pfesnosti i Uplnost hledani stoprocentni.
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http://www.chemspider.com/
http://www.labcrawler.com/
http://www.chemie.de/search/?language=e
http://www.chemindustry.com
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