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1. Uvod

Existence pocitacovych chemickych bazi dat je uz
povazovana za naprostou samoziejmost s jistym povédo-
mim, Ze je to drahé, a Ze obcas hrozi ukonceni pfistupu pro
nedostatek financnich prostfedkt. Stejné tak zGstava
zustava Chemical Abstracts (CA), i kdyz se skryva pod
ochrannou znackou pro pocitatovou aplikaci SciFinder,
s jejiz pomoci s informacemi z Chemical Abstracts pracu-
jeme. A obdobné organicti a anorgani¢ti chemikové védi,
ze klasické ,,Handbuchy* Beilstein a Gmelin existuji jako
baze dat, dnes provozované vydavatelstvim Elsevier pod
jinou komer¢ni znackou Reaxys doplnéné jesté bazi dat
Patent Chemistry Database. S ohledem na vysoké naklady
pro zpiistupnéni pravé téchto klicovych chemickych bazi
dat, z celorepublikového hlediska v fddech desitek milio-
nu, vyvstava otazka, do jaké miry se tyto systémy prekry-
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vaji ¢i dopliuji a zda ma smysl investovat do jednoho ¢i
druhého nebo do obou téchto databazovych systému. Tato
prace se predevSim snazi zdlraznit rozdilné inherentni
vychozi charakteristiky obou systémi a na realnych ptikla-
dech je potvrdit a ilustrovat a alespon orientaéné na ome-
zeném souboru konkrétnich prikladii dokumentovat rozdi-
ly v efektivité, rozsahu i relevanci vyslednych resersi.

2. Inherentni charakteristiky chemickych bazi
dat

2.1. Systém bazi Chemical Abstracts — program
SciFinder'

Nazev SciFinder je pocitacova aplikace, kterd umoz-
nuje pracovat s veskerym digitalizovanym materialem,
ktery producent, Chemical Abstracts Service (CAS), sou-
cast Americké chemické spolecnosti, od r. 1907 nashro-
mazdil a dale shromazd'uje. Budiz velmi zduraznéno, zZe
koncepce zpracovavani primarnich informacnich zdroji je
1 v pfipad€ elektronické verze stdle stejnd a je zaloZena na
HLruénim®, tedy intelektudlnim zpracovani c¢lanku nebo
patentu vysoce kvalifikovanym specialistou do podoby
zaznamu obsahujicim vedle bibliografické identifikace
stru¢ny, ale odborné fundovany vécny popis obsahu dané-
ho dokumentu formou pfedmétovych hesel a vycet vSech
chemickych slouenin v dané praci studovanych. TakZze
i elektronickd baze dat je predevsim bibliografickou bazi
dat, jejiz funkci je odkazovat na primarni zdroje, které by
mély obsahovat hledané informace. Vzhledem k zasadé
pfijaté na samém pocatku této Cinnosti v r. 1907, Ze totiz
z kazdé zpracované publikace jsou do vzorcovych rejstiikl
zaevidovany vSechny v dané publikaci studované nebo
viibec pouzité chemické slouceniny, predstavuji tyto rej-
stiiky dnes v elektronické formé pod oznacenim REGIS-
TRY nejautoritativnéjs$i seznam vSech znamych, tedy
popsanych chemickych slouc¢enin. Pomérné nedavno byl
tento systém bazi doplnén o bazi CASREACT, coz je sa-
mostatné vytvarena baze chemickych reakei a informace
o existenci chemickych sloucenin je dopliiovana o jejich
vlastnostech pievzatych z piivodnich zdroju a dale je vy-
tvarena baze dat komeréné dostupnych sloucenin a baze
pravnich predpist reguluyjicich jakékoliv manipulace
s chemickymi latkami. Proto hovofime o systému bazi CA
zptistupnovanych programem SciFinder.

2.2. Systém Reaxys” — baze dat Beilstein, Gmelin
a Patent Chemistry Database’

Béze dat Beilstein' a Gmelin', které predstavuji za-
klad dnesniho systému Reaxys, jsou naproti tomu prede-
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v§im  digitalizovanou  verzi  puvodnich  tiSténych
»~Handbuchti“, ovSem doplnénou o obdobi v ti§ténych
svazcich nezpracované. Jak v tisténé podobé, tak i jako
elektronické baze dat jsou dila Beilstein a Gmelin vytvafe-
na jako soupis vSech znamych sloucenin dané kategorie,
zpusobii jejich vzniku nebo pfemén a vSech jejich vlast-
nosti do konkrétni doby a nikoliv jako pribézné doplnova-
ny zdroj bibliografickych informaci. Na obr. 1 je uveden
typicky zaznam slouceniny v kompendiu Beilstein, v bazi
dat je takovy zdznam doplnén piedevsim o grafickou re-
prezentaci v ném obsazenych informaci.

Je evidentni, Ze krom¢ zminek o reak¢ni teploté nebo
fyzikalné-chemickych veli¢inach, nejsou uvedeny zadné
dalsi udaje a nemiZeme je proto ani vyhledavat. Ale ob-
dobné jako producent bazi dat CA, tak i vydavatelstvi El-
sevier se snazi tuto ptivodni koncepci seznamu chemic-
kych slouéenin a jejich vlastnosti rozsifit do oblasti biblio-
grafickych bazi dat. Déje se to jednak dopliiovanim nazva
a abstraktd c¢lankd, tak i propojovanim baze Reaxys
s dalsimi bazemi, které nakladatelstvi Elsevier provozuje —
predevsim bazi Scopus.

Vyznamny je dale i rozdil v poctu zpracovavanych
primarnich publikaci. CA se od samého pocatku snaZila
zachytit a zpracovat chemické i chemicko-inZenyrské in-
nim véetné patentd. Naproti tomu material do dél Beilstein
i Gmelin byl vybiran pfedevsim z ¢asopisti zaméfenych na
chemii organickou, resp. anorganickou, tedy na principial-
né omezeny okruh tituld. A i kdyZz jej nakladatelstvi El-
sevier postupné rozsifuje, okruh tituld zpracovanych do
formatu bazi Beilstein a Gmelin je stidle menSi nez
v pripadé CA.
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3. Experimentalni studie rozdili mezi
nejdulezitéjSimi chemickymi bazemi dat

kymi bazemi dat analogicky, jako s vétSinou ostatnich
elektronickych bazi dat kromé jedné specifické vyjimky,
kterou je moznost formulace strukturnich dotazii graficky.
Takze bud’ hledame relevantni informace zadavanim pied-
métovych hesel, klicovych slov nebo jinych textové vyjad-
fenych problémi — vcetn¢ slovni identifikace struktury
chemickych sloucenin trividlnim nebo systematickym na-
zvem, nebo pouzijeme strukturni editory pro zadani struk-
tury slouceniny. Tomu odpovidé i nabidka reSer$nich stra-
tegii, ktera je v obou pripadech prakticky totozna a skryva
se pod oznaCenim Explore Topics v programu SciFinder
nebo Literature v systému Reaxys, kde pracujeme prede-
v§im s pfedmétovymi hesly, jmény autort, apod. Hledame-
li konkrétni slouceninu nebo skupinu sloucenin a jejich
premén, vychazime z Explore Substances, resp. Explore
Reactions v programu SciFinder a Reactions v systému
Reaxys, a to nejcastéji s vyuzitim tzv. strukturnich editort.
Hledame-li rozdily v reSerSnim potencialu mezi ob&éma
bazemi, je Gcelné je hledat pii jednotlivych resersnich stra-
tegiich.

3.1. ReserSe vyuzivajici pfedmétova hesla — Search
Topics nebo Literature

M¢éjme za kol vyhledat relevantni prace o vlivu
rutheniovych katalyzatort na stereoselektivitu hydrogenac-
nich reakci, pro coz se nabizeji nasledujici predmétova
hesla: hydrogenation, stereoselective, ruthenium a catalyst.

acetophenon (Kw., Mitarb.),

4-Brom-1-acetoxy-benzol, Essigséure-[4-brom-phenylester], [4-Brom-phenyl]-acetat
CeH;Br0,, Formel XVIII (R = CO-CH,) (H 200). B. Aus 4-Brom-phenol und Acetylchlorid
(Kuarmany, Mitarb., Am. Soc. 55 [1933] 4657, 4661). Durch Erwirmen von Essigsiure-
phenylester mit N-Brom-succinimid in Tetrachlormethan (Buv-Hor, A. 556 [1944] 1, 7). —
Kp,: 100° (KL., Mitarb.). — Beim Erhitzen mit AICl, auf 150-160° entsteht 5-Brom-2-hydroxy-

Obr. 1. Ilustrace zaznamu slouceniny v ti§téném svazku Beilsteinova kompendia, Beilstein Handbook, 6 I1I 747. Pieti§téno se svole-

nim Beilsteinova Institutu

Tabulka I
Vysledky reSerSe problematiky stereoselektivni hydrogenace na rutheniovych katalyzatorech v programu SciFinder

29 references were found containing '"'Stereoselective hydrogenation with ruthenium catalyst" as entered. 2910
1009 references were found containing the two concepts "Stereoselective hydrogenation' and "ruthenium 1009

catalyst" closely associated with one another.

1653 references were found where the two concepts "Stereoselective hydrogenation" and "ruthenium 1653

catalyst" were present anywhere in the reference
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SciFinder nam doporucuje formulovat dotaz jako vétu:
Stereoselective hydrogenation with ruthenium catalysts,
coz poskytne vysledek sumarizovany v tab. 1.

Systém Reaxys na stejny dotaz v maximalnim rozsa-
hu, tedy:
stereoselective  AND hydrogenation AND ruthenium
AND catalysts*
poskytne jen 34 odkazli, coz svadi k zavéru o shodé
s nejvice relevantnim souborem s poctem 29 odkazi z SF,
ale diametraln¢ se liSici s mnozinou ,, closely associated*,
kterd obsahuje 1019 odkazi a uz vibec nesrovnatelné
s maximalni odpovédi v poctu 1653 citaci. Pokud zcela
opustime dotaz na chemickou entitu, tedy prvek rutheni-
um, a budeme hledat informace o analyze fenold
v odpadnich vodach, dostaneme na dotaz Analysis of
phenols in waste water 1512 odkazl charakterizovanych
jako closely associated v programu SciFinder a 934 odka-
7l na obdobny dotaz (analysis AND phenol* AND waste
AND water) v Reaxysu. A jesté daleko vyraznéjsi rozdil
je, ze soubor citaci z SciFinderu vede k vice nez 1000
slouceninam a reakcim, zatimco soubor odkazli z Reaxysu
jen k 59 slougeninam ve tiech reakcich. Cim jsou zptisobe-
ny tyto velké rozdily ve vyslednych souborech odkazti?
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Predevsim asi zkuSengjsiho chemika s konkrétnéjsi
pfedstavou o charakteru obou bazi dat pfili§ nepfekvapi
rozdily ve vysledcich reserSe analyzy odpadnich fenold,
protoZze takovou reSerSi by asi nikdy v Beilsteinové ¢i
Gmelinové kompendiu nedélal. Ovsem fada nalezenych
odkazl obsahuje jen nazev ¢lanku a abstrakt a nebyla tedy
zpracovana jako chemicka publikace. Je to ilustrace vyse
zminéné snahy rozsifit zabér do oblasti bibliografickych
zdroji propojenim baze Reaxys napt. s bazi Scopus.

Odpoveéd’ na rozdily ve vysledcich reSerSe stereose-
lektivni hydrogenace poskytne analyza konkrétnich doku-
mentt. Tak napf. Clanek s ndzvem: Asymmetric enamide
hydrogenation in the synthesis of N-acetylcolchinol: A key
intermediate for ZD6126*, obsahuje ve svém nazvu jen
jeden ze zadanych termint, ,,hydrogenation®, a ani jeho
abstrakt (viz obr. 2) ostatni terminy neobsahuje, a pfesto
byl programem SF nalezen.

Tento c¢lanek nebyl nalezen v Reaxysu, presto, Ze
obsahuje naprosto stejny nazev i abstrakt. Ostatné
v soucasné dob¢ jsou texty abstraktli univerzalné prebirany
do bazi dat z ptivodnich publikaci a neni proto piekvapuji-
ci, ze jsou v obou bazich stejné.

Protoze se jednd o nepochybné dileZitou chemickou
publikaci, jeji zaznam v bazi Reaxys je, a to véetné slouce-

A synthesis of (S)-N-acetylcolchinol | (R = H), a key intermediate in the synthesis of
the pharmaceutically useful phosphate prodrug ZD 6126 | (R = PO3Hy), via catalytic
asym. hydrogenation of enamide Il was developed. After screening a range of metal
and ligand combinations it was found that (S,S)-iPr-FerroTANE Ru(methallyl), and
[(S,S)-tBuFerroTANE Rh(COD)]BF,4 gave both high enantioselectivity (>90% ee) and

high catalyst utility (molar S/C = 1000).

Obr. 2. Abstrakt &lanku* v originalni publikaci a obou bazich dat

IConcepts

Alkaloids

asym. synthesis of N-acetylcolchinol, a key intermediate for ZD 6126, via
rhodium or ruthenium catalyzed stereoselective enamide hydrogenation

Reactant; Synthetic preparation; Preparation; Reactant or reagent
Stereoselective synthesis

of N-acetylcolchinol, a key intermediate for ZD 6126, via rhodium or
ruthenium catalyzed stereoselective enamide hydrogenation

Hydrogenation Hydrogenation catalysts

stereoselective; asym. synthesis of N-acetylcolchinol, a key intermediate

hydrogenation

for ZD 6126, via rhodium or ruthenium catalyzed stereoselective enamide

894762-65-3 Q

asym. synthesis of N-acetylcolchinol, a key intermediate for ZD 6126, via
rhodium or ruthenium catalyzed stereoselective enamide hydrogenation

Reactant; Reactant or reagent

Obr. 3. Ilustrace rozsahlého predmétového popisu obsahu ¢lanku v CA. Pfevzato z programu SciFinder laskavosti Americké chemic-

ké spolecnosti
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nin a reakci, ale nebyl nalezen ve vyse zadané resersi, pro-
toze ani jeho nazev, ani abstrakt neobsahuji zadana hesla.
Naproti tomu baze SciFinder je bohaté doplnéna predméto-
vymi hesly vytvofenymi vysoce kvalifikovanymi abstrak-
tory producenta, mezi kterymi jsou vSechny terminy, které
byly pouzity ve formulaci dotazu (obr. 3).

Hlavni rozdily ve vysledcich resers$i programem Sci-
Finder a Reaxys spocivaji pfedev§im v rozsahlém pfedme-
tovém popisu dokumentu systémem piedmétovych hesel
a klicovych slov provadéném specialisty producenta, ktery
v systému Reaxys a pfed tim v bazich Beilstein a Gmelin
chybi. I kdyz v bazi Scopus a dalSich jsou uvadéna klicova
slova nebo dalsi pfedmétova hesla, jsou vysledkem pocita-
cového zpracovani textll abstraktli a maximalné ,,ru¢niho*
zatazeni do nékteré velké oborové skupiny. Ale pfesto neni
rozumné pausalné predmétové reSerSe uvedeného typu
z Reaxysu odmitat, bliz§i prozkouméni vyse uvedenych
vysledku reSersi ukaze, ze reSerSe z Reaxysu neni jen pod-
mnozinou souboru ze SciFinderu, ale obsahuje i fadu rele-
vantnich odkazl, které program SciFinder nenasel, napf.
publikace™®, coZ plati i obracend. Divody spoéivaji opét
predevSim v rozdilném ptfedmétovém popisu primarniho
dokumentu, jak je mozné se presvédCit ze zaznamu
v SciFinder nebo naopak v Reaxysu.

Zajimavé je 1 porovnani formulace piedmétovych
dotazii v obou bazich dat. Systém Reaxys pouziva stan-
dardni Booleovské operatory vcetné operatorti proximit-
nich, jejichZ pouziti je ponechano na rozhodnuti uzivatele,
zatimco SciFinder nuti chemika formulovat jeho dotaz
vétou, tedy vcetné predlozek, spojek, ¢lend apod., tedy bez
operatorti. V zadném piipadé to ale neznamend, ze maji
sémanticky vyznam, ale hraji roli pfi spusténi evidentné
sofistikovaného algoritmu, ktery nikdy nebyl zvefejnén,
jen zvngjsku byly ojedinélé snahy mu pfijit na kloub’. Tato
strategie, kterou SciFinder pouziva, predstavuje typickou
»cernou skiinku®, ktera ale prekvapivé dobfe funguje.

3.2. Reserse chemickych slouc¢enin — Search
Substances, nebo Substances and Properties

Kromé nakresleni strukturniho vzorce umoziuji oba
systémy i standardni moznost zadani trivialnim nebo syste-
matickym nazvem a molekulovym (sumarnim) vzorcem.
Problemati¢nost nazvoslovi je vSeobecné znama, za zmin-
ku stoji rozsahlé soubory trividlnich a komercnich nazva
diive v CA neptipustnych z divodi aspory paméti. Sumar-
ni vzorce kromé toho, Ze mohou odpovidat i znac¢né velké-
mu poctu ruznych sloucenin, vyZaduji pozornost v ptipadé
sloucenin sestavajicich z vice slozek, typicky anorganic-
kych sloucenin. Reaxys akceptuje princip tisténych rejstii-
ki Gmelina, které obsahovaly jak sumarni vzorec s abe-
cedné sefazenym vyctem vSech prvki bez ohledu na to,
zda jsou v kationtu, aniontu ¢i jiné Castici, tak i vzorce
,rozepsané®. Tedy napf.

C6FeK3N6 pro hexakyanidozelezitan draselny, ale
také formu [Fe(CN)6]®7*3K"=K;[Fe(CN)6], resp. jen
[Fe(CN)6]*3K"™). Tyto formy jsou pro vyuziti ponékud
tézkopadné. SciFinder naproti tomu striktné¢ vyZzaduje v
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molekulovych vzorcich samostatné zadavani jednotlivych
strukturnich jednotek, tedy typicky iontd, které oddéluje
teCkou jako tzv. ,dot-separated formula®“. Tedy ve vyse
uvedeném piikladu bude sumdarni vzorec zaddvany pro
SciFinder vypadat nasledovné: Co6FeN6.3K. Forma
C6FeK3N6 v SciFinderu neposkytne zadnou slouceninu.

Zadavani struktur organickych sloucenin prostfednic-
tvim strukturnich editorti je vétSinou bezproblémové, a to
jak v programu SciFinder, tak i v systému Reaxys. Pfesto,
ze Reaxys nabizi moznost nastaveni z n¢kolika nejcastéji
pouzivanych a oblibenych strukturnich editord, je doporu-
¢itelné pracovat simplicitné nastavenym editorem, pro
ktery jsou adjustovany rtizné potencialni strukturni varian-
ty, napf. rizné strukturni vyjadieni nitroskupiny, s naboji
¢i bez nich. Ob¢ baze dat nabidnou po zadani struktury
v rezimu Exact zpravidla fadu pfibuznych struktur li§icich
se pritomnosti isotopt, naboju ¢i radikalt apod., kterych
byvd u Reaxysu méné a v SciFinderu je jejich nabidka
prehlednéjsi. Budeme-li napf. hledat informace
o 1H-benzimidazolu, dostaneme v piipadé Exact Search
u SciFinderu pro neutralni uzavienou strukturu s CAS RN
=51-17-2 9129 odkazii a v Reaxysu 2179 odkazt. Uvazi-
me-li, ze citace v Reaxysu budou vice ,organické®
a v SciFinderu zahrnujici §ir$i aplikacni oblasti, rozdily
nejsou dramatické a je mozné je celkem snadno vysvétlit
praveé rozsahem zpracovavanych primarnich zdroja. Presto
i zde se miizeme setkat se zajimavymi pfipady. Budeme-li
napf. hledat 7-methyl-1H-benzimidazol, dostaneme v SF
informaci pouze o existenci jednoho tautomeru s CAS RN
4887-83-6, a to presto, ze program SciFinder, ktery tauto-
mery ignoruje, by mél najit soucasné i druhy predpoklada-
ny tautomer. Baze dat Reaxys naproti tomu umoziuje roz-
liSit tautomery v zadani nebo je ignorovat, a pokud zvoli-
me tuto moznost dostaneme jako odpovéd’ obé piedpokla-
dané struktury (obr. 4). Sice pro ob€ uvadi Reaxys totozné
CAS RN, tedy 4887-83-6, ale pro kazdou rozdilné zpisoby
pfipravy a fyzikélni data. OvSem uZz zdznam v CA obsahu-
je nejistotu ohledné nazvu, jako spravny je uveden nazev
7-methyl-1H-benzimidazol, ale mezi ostatnimi nazvy jsou
uvedeny i alternativné¢ 4-methyl-1H-benzimidazol nebo
varianta vyjadfujici nejistotu — 7(4)-methyl-benzimidazol.

Na urovni reserSe nejde o to, zda skutecné oba tauto-
mery samostatné existuji ¢i nikoliv, ale tento piipad ilu-
struje problematiku pfevodu dat z primarnich zdroji do
databazového zdznamu a uZziteCnost v detailech se lisicich
zasadach prebirani informaci o strukturach.

Vyraznéjsi rozdily nalezneme v pfipadé anorganic-
kych sloucenin, coz logicky vyplyva z faktu, Ze soucasti
Reaxysu je baze dat Gmelin, nejautoritativnéjsi zdroj in-

CH, CH,

>

NH

NH
)

Obr. 4. Tautomery 7(4)-methyl-1H-benzimidazolu
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formaci pro anorganické slouceniny, i kdyz neuplny. Tak
napt. pfi hledani komplexu stiibra s amoniakem akceptuji
jak Reaxys, tak i SF strukturni formulaci bez oznaceni
néaboju, které jsou implicitn€ doplnény a vysledkem je cela
paleta nejriznéjsi strukturnich modifikaci, soli i komplexd.
V SciFinderu je to 603 riznych sloucenin obsahujicich
komplex Ag(NH3) , v Reaxysu 97. Ovsem hlavni pfednos-
ti Reaxysu jsou bezprostfedni odkazy na informace o reak-
cich a vlastnostech jednotlivych sloucenin. Tak napt. pro
samotny kation nenabidne SciFinder nic vice, nez jen od-
kazy na primarni zdroje v poétu 217 citaci. Reaxys naproti
tomu odkazuje jen na 89 citaci, ale na druhou stranu po-
skytne informace o cca 34 reakcich z toho 20 preparativ-
nich. A samoziejmé¢ informace o fyzikalné-chemickych
datech, napt. 18 poli pro faktograficka data a 5 riznych
spekter kromé odkazii na publikace s kvantove-
chemickymi studiemi. Na druhé strané reSerSe z Reaxysu
neobsahuje Zadny nitrid, ktery nalezneme az prostfednic-
tvim nazvu silver nitride.

Neni pfekvapujici, ze v ptipadé hledani konkrétnich
chemickych slouéenin jsou vysledky v obou zdrojich
s jistym nadhledem srovnatelné, ale v kazdém ptipad¢€ vice
¢1 méné rozdilné, coz je mimo veSkerou pochybnost uZi-
te¢ny zavér. SciFinder ptedstavuje jistou normu vyplyvaji-
ci z role systému Registracnich c¢isel. Dodejme ale, ze CAS
RN stale nejsou spolehlivym identifikatorem pro vyhleda-
vani chemické slouceniny v Reaxysu, protoze zatim nedo-
Slo k dohodé¢ mezi CAS a vydavatelstvim Elsevier.
V kaZzdém piipad¢ by mél mit chemik na paméti, ze CA
registruje chemickou slouceninu jako jedince, jehoz exis-
tence je zminéna v primarnim dokumentu a je tudiz spoje-
na sjeho bibliografickym zaznamem, zatimco Reaxys,
potazmo tedy Beilstein ¢i Gmelin, registruji zdznam
o slouceniné jako centrum své Cinnosti vcetn¢ informaci
o jejim vzniku, pfeménach a vlastnostech. O tyto tdaje je
dnes zaznam slouceniny obohacovan v bazi REGISTRY
a programem SciFinder propojovan s bazi CASREACT.

3.3. Reserse chemickych reakci — Explore Reaction,
Reactions

Tato moznost se oteviela teprve v elektronickych
verzich, v tisténych verzich bylo mozné vyhledavat infor-
mace o reakcich jen jako soucast informaci o individual-
nich sloucenindch nebo pomoci jmennych nazvi reakci
nebo jiného slovniho popisu. Zasadni rozdil mezi obéma
bazemi lze vyjadrit nasledujici charakteristikou:

Chemické reakce jako takové byly v systému bazi dat CA
zaznamenavany do samostatné baze CASREACT teprve
od cca osmdesatych let minulého stoleti, a to jeSte
z omezeného okruhu disciplin (organicka chemie a obory
pfibuzné).

V systému Reaxys jsou pfemény chemickych struktur
neoddélitelnou soucésti bazi Beilstein a Gmelin, jinak
feCeno, v téchto bazich nemlze byt uvedena sloucenina
bez jejich reakci a naopak.
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Z toho vyplyva, ze programem SciFinder nalezneme
vyuzitim Explore Reactions jen reakce z poslednich cca 30
let a postupné i starSich, ale pfevazné z oblasti organické
a pfibuzné chemie. Systém Reaxys, jak vyplyva z této
charakteristiky, je reakéni bazi dat v pravém slova smyslu,
zatimco SciFinder pracuje se samostatnou reakcni bézi
CASREACT. Odpovéd zbaze Reaxys bude proto kom-
plexnéjsi, protoze zahrnuje reakéni informace z daleko
$irSiho ¢asového obdobi, ovsem na druhé strané z daleko
mensiho poctu primérnich zdroja.

Celkové porovnani obou informacnich zdroji jako
reakCnich bazi dat je proto prakticky nemozné, lze jen
porovnavat konkrétni zaznamy z prekryvajicich se primar-
nich zdrojii. Pfedev§im pfipomeiime, ze reakéni informace
v tisténych svazcich obou ,,Handbuchi® jsou ve formé co
véta ,,Beim Erhitzen mit AICl; auf 150-160°entsteht
5-Brom-2-hydroxyacetophenon (KI., Mitarb., citace), byla
prevedena do elektronické baze jako rovnice v zdznamu na
obr. 5, coz je nepochybné slusny programatorsky vykon.
Kromé nazornosti ziskavame i propojeni na plny text, pti-
padné moznost vyhledavat pribuzné reakce.

Na tomto piikladu je moZné ilustrovat zdsadni pro-
blém reakcénich bazi dat. Uvedena prace ve skutecnosti
popisuje  pfipravu  serie = 2-alkyl-4-bromfenoli  ze
4-bromfenolu acylaci, pfesmykem na 2-acyl-4-bromfenol
a jeho konecnou redukci. Je to tedy vicestupiiova syntéza,
coz sice z uvedeného zaznamu neni patrné, ale postupnym
vyuzivanim nabidek Synthesis nebo otevienim plného tex-
tu se to dozvime. Protoze ale dalsi zminéné kroky jsou
rovnéz soucasti dané reakéni baze, nabizi se moznost na-
programovat zobrazeni celé vicestupnové syntézy jako
schématu. Tato cesta je v bazi Reaxys postupné realizova-
na jako nabidka View Scheme v piipadé zatim nékterych
reakci. SciFinder a baze CASREACT ma zobrazovani
vicestupnovych reakci zabudovano standardné v piipadé,
ze v experimentalni ¢asti publikace jsou uvedeny jen jed-
notlivé syntetické kroky, které jsou postupné kumulovany
do vicestupniovych schémat. Takze napt. bude-li
v publikaci experimentalni popis Ctyi reakci vedouci ke
kone¢nému produktu oznacenému napf. Cislem 5, tedy
formalné: 1 — 2, 2 — 3, 2 — 4 za alternativnich podmi-
nek, 4 — 5, neboli z vychozi slouceniny 1 jsou postupné
pripraveny slouceniny 2,3,4 a kone¢na sloucenina 5. Tyto
reakce jsou samoziejmé pievedeny do baze CASREACT
individualng jako jednostupiiové, ale navic jsou vytvoieny
i jejich vicestupniové kombinace. Nejdiive tedy tfi
2-stupnové reakce: 2 -4 —5; 1 52 —>4; 1 -2 — 3;
a konecné jedna 3-stupniova reakce: 1 — 2 — 4 — 5, pro-
toze produkt 3 neni vyuzit k zddnému dal§imu kroku.

Systém Reaxys zatim takto diisledny neni, ale postup-
né je timto smérem rozSifovan. Tak napf. prace Wernera
a spol.® je zpracovana v bazi CASREACT do 119 reakci,
zatimco v Reaxysu jen do 41 reakci, rozdil jde na vrub
rozsahu kombinaci doplnénych individuéalnich kroku vice-
stupfiovych reakci. V kazdém piipad€¢ moZnost zobrazit
vicestupnovou syntézu jako celkové reakéni schéma ukaze
na prvni pohled, jaké jsou vychozi slouCeniny a nasledné
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Obr. 5. Tlustrace pievedeni popisu reakce z tisténého dila Beilstein

meziprodukty. Kromé toho jak SF, tak i Reaxys ve svych
soucasnych verzich nabizeji nastroje pro retrosyntetické
studie (Synthesis Planner), Reaxys je za¢ind pouzivat pra-
vé& pro znazornéni vicestupiiovych reakei.

Nejvyraznéjsi rozdily pii hledani chemickych reakeci,
a to ve prospéch Reaxysu, najdeme podle ocekavani
u anorganickych sloucenin. Hlavnim didvodem je skutec-
nost, Zze CAS nezpracovava informace o pripravach a reak-
cich anorganickych sloucenin do baze CASREACT. Neni
pak prekvapujici, Ze pfi pokusu vyhledat programem Sci-
Finder, jak pfipravit kyselinu tetrathionovou nenalezneme
pod nabidkou ,,Get Reaction” bud’ vubec zadny odkaz,
nebo jen vyjimecné pitipady zpravidla nesouvisejici
s problémem, ktery hledame. Tak napf., budeme-li hledat
informace o volné ¢i ionizované kyselin¢ tetrathionové
nebo jejich solich, v zdsadé nenarazime na problémy na-
zvoslovné (fetrathionic acid) nebo problémy s grafickou
reprezentaci a jak pfi praci s programem SciFinder, tak
1 systémem Reaxys se celkem srozumiteln€ vyrovndme se
strukturnimi alternativami, jako je volna kyselina, dianion,
diradikdl apod. SciFinder nabidne takovych variant o dvé
nebo tfi vice. OvSem u vSech téchto alternativnich struktur
dostaneme sice vice odkazli na pilivodni publikace, ale pro
jednotlivé varianty nedostaneme v programu SciFinder
zadnou preparativni reakci. Informace z Reaxysu jsou na-
proti tomu bohaté, viz nasledujici tab. II.

Analogické vysledky dostaneme i v pfipadé anorga-
nickych sloucenin tradi¢né strukturné formulovanych ko-
valentné, napf. v ptipad¢ pentabromfosforu. SciFinder nam
poskytne sice 5169 reakci, ale zadna z nich neobsahuje
tuto slouceninu jako produkt. Naproti tomu z Reaxysu
dostaneme jen 432 odkazi na reakce této slouceniny, ale

Tabulka II

36 znich se tykaji jeji pfipravy v pravém slova smyslu.
Coz ovSem neznamena, ze se z bazi dat CA nedozvime,
jak se pentabromfosfor da ptipravit. Tento kol ale zlstava
na Urovni predmétového popisu, tedy prace v rezimu Ex-
plore Topics, napt. pozadavkem Preparation of Phospho-
rus pentabromide, nebo Explore Substance, a dale omeze-
ni souboru odkazti jen na takové, které spadaji do katego-
rie Preparation. Jedna se de facto o standardni postup
v tiSténych verzich, kde bylo nutné v seznamu upfesiiuji-
cich hesel u pozadované slouceniny zachytit termin prep.
nebo manuf. pfipadné dalsi, které jsou do elektronické
baze prevedeny z tiSténé verze a nadale standardné vytva-
feny.

Phosphorus bromide, PBr5, 7789-69-7P
manuf, from Br and PBr3
Preparation

4. Vyhledavani fyzikalné-chemickych dat

Tato moznost se v uz§im a realistickém slova smyslu
nabizi jen v systému Reaxys, kde ve vychozi volbé je pfi-
mo uvedeno Substances and Properties. Podobna nabidka,
Property, se dnes objevi také v programu SciFinder jako
dalsi moznost pti volbé Explore Substances, ale je evident-
ni, Ze se jedna jen o prvni pokus nabidnout vyhledavani
numerickych dat, a to jak vypoctenych, tak i experimental-
nich, ktera jsou v posledni dobé excerpovana z primarnich
zdroji kromé bibliografického zaznamu a chemickych
sloucenin. V této oblasti je ale stale Reaxys vic¢i programu

Vysledky hledéani zptisobi piipravy kyseliny tetrathionové v bazich SciFinder a Reaxys

CAS RN SciFinder Reaxys
Volna kyselina 13760-29-7 Z4dna reakce 64 prep ze 71 reakci
Jeji dianion 15536-54-6 1 prep z 8 reakcei 224 prep z 334 reakci
Draselna sil 13932-13-3 Zadna prep z 20 reakci 21 prep ze 75 reakci
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SciFinder bezkonkurencni, dila Beilstein a Gmelin jsou na
sbéru numerickych dat pro kazdou uvedenou slouceninu
primo zalozena. Roztfidéni a hierarchicky systém faktogra-
fickych informaci v Reaxysu je velmi podobny, ne-li pfi-
mo stejny, jako v predchozim nastroji CrossFire a je nepo-
chybn¢ impresivni a uzite¢ny. A to jak pro skute¢nd nume-
rickd data nebo propojeni na zdroje napt. spekter (v sou-
Casné dobé uz podobnd moznost existuje iz programu
SciFinder), tak pro principialni informaci o rozsahu viibec
existujicich naméfenych dat pro individudlni slouceniny
(alternativa dotazu Exist). Samoziejmé, problematika fyzi-
kéalné-chemickych dat je mnohem rozsahlejsi a kazdy kva-
lifikovany chemik se v ni musi orientovat individualné.

SciFinder sice nenabizi tak nazorné strukturovany
systém fyzikalné-chemickych dat, ale vysledek takového
dotazu je oproti Reaxysu ve vyhod¢ diky zpracovavani
daleko Sirsiho spektra primarnich zdroji. Takze napf. pii
hledani odkazi na studie teplotni zavislosti hustoty
1-butanolu vede dotaz Density temperature dependence of
1-butanol v programu SciFinder k souboru cca 55 odkazi,
mezi nimiZ je napf. odkaz na praci Komarenka a spol.’,
ktery se v Reaxysu nevyskytuje evidentné proto, Ze tento
Casopis nebyl (a asi stale neni) do Reaxysu excerpovan.
SciFinder jej najde na zaklad¢ detailn€jsiho vécného popi-
su pro danou slouceninu v nésledujici podobé¢.

° 71-36-3, propertie
° Hy;C—CH; CHs— CH;—CH

density and viscosity of, temp. dependence of
Properties

Obecné je mozné predpokladat, Ze problematika vy-
hled4vani fyzikalné-chemickych dat je mezi profesiondlni-
mi chemiky natolik znama, Ze ma smysl na tomto misté
jen ptipomenout snad zazité zkuSenosti a divody pro vol-
bu toho ¢i onoho zdroje.

5. Patentové reSerse

Soucasti systému Reaxys je baze dat Patent Chemistry
Database, relativné novy pokus o vyplnéni mezery
vnabidce informaénich zdroji’, protoze vzhledem
k mimotadné vysokym nakladiim na sekundéarni zpracova-
vani chemickych patentd prestaly byt patenty zpracovava-
ny jak do tiSténého Beilsteina, tak i do jeho elektronické
verze. CA tak zistal jedinym producentem patentovych
informaci jako zdroj pro primysl iakademickou sféru,
mimo ¢isté komercni a piislusné drahé patentové baze
spolecnosti DERWENT. CAS ve zpracovavani i pies vy-
soké naklady pokracuje a zpracovava chemické patenty ze
63 zemi, resp. jejich patentovych Gradl. Naproti tomu baze
Patent Chemistry Database se omezuje jen na evropské
a tzv. svétové patentové spisy, tedy spisy EU a WO a pa-
tentové spisy americké s Casovym omezenim od r. 1976.
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Dalsi omezeni je na patentové tiidy CO07 Organic Chemis-
try, AOIN Agrochemicals/Biocides, A61K and secondary
IPC CO07 [Medicinal, Dental, Cosmetic Preparations]
a C09B Dyes. Oba systémy, program SciFinder i systém
Reaxys proto obsahuji néstroje pro omezeni vybranych
soubortl jen na patentové spisy a v ptipad€ patentil praktic-
ky vzdy funguje propojeni na plné texty do baze Espacenet
nebo baze Amerického patentového tradu.

Z vyse uvedeného je tedy evidentni, ze vysledky pa-
tentovych reSer$i z programu SciFinder by mély byt tpl-
néjsi nez z baze Reaxys. CAS je si védoma své vysoké
pridané hodnoty v této oblasti, a proto vénuje patentim
velkou pozornost. Ale i v zaznamech patentd v Reaxysu je
patrna snaha o detailngjsi zpracovani a neni vyjimkou, ze
zaznam patentu je v Reaxysu zpracovan z hlediska popsa-
nych reakci uplnéji nez v SciFinderu. Na druhé strané
predmétovy popis patentd v SciFinderu byva podrobng&jsi.
Mimofadné¢ cenné jsou zde informace o patentech
z asijskych zemi, z japonStiny, ¢instiny a korejStiny. Pies
své regionalni a oborové omezeni jsou patentové informa-
ce ziskané z Reaxysu cenné a Casto s piekvapenim zjistu-
jeme, ze jeden i druhy systém nezachytily i velmi dulezité
a problému piesn¢ vyhovujici patenty. Dalsi komparativni
vyhodou Reaxysu je moznost vyhledavat patenty na zakla-
dé patentového tfideéni, které SciFinder zatim neumoziuje,
ale pravdépodobné brzy nabidne.

6. Zavér

I pfes omezeny rozsah testovanych reserSnich pfipada
je mozné spolehlivé konstatovat, ze koncepéni zasady, na
kterych byly a jsou vytvafeny sekundarni informace
v bazich CA a Reaxys/Beilstein, Gmelin, jsou stale nejdi-
vysledky reser$i a to zatim i pfes programové dopliiovani
vychozich koncepci difive neuvadénymi aspekty. Soucasné
ale graficka, vzasadé ovSem pocitacova reprezentace
struktur a prostiedi pocitacovych bazi oteviraji dosud ne-
vyCerpané moznosti prace s chemickymi informacemi,
které se postupné napliuji, a to v konkuren¢nim prostredi
producenti. V kazdém ptipad¢ ale plati, ze jak rozdilné
vychozi koncepce, tak i souCasna praxe zpracovavani pri-
marnich dokumentl u obou nejdilezitéjsich bazi dat vedou
k vysledkim, které se s vysokou pravdépodobnosti nikdy
nebudou naprosto prekryvat, ale naopak umozni zachytit
informace, které by pfi omezeni na jednu nebo druhou bazi
dat nebyly nalezeny a vyuZity pro dal$i vyzkum.

Tato prace byla realizovdna jako soucast projektu
Chemické elektronické informacni zdroje pro VaV,
C.projektu: CZ.1.05/3.2.00/12.0231, 7eSeného v ramci pro-
gramu OP VaVpl prioritni ose 3, podporeného
z prostiedkit  Evropského fondu pro regiondlni rozvoj
a MSMT CR.
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J. Silhanek (Department of Organic Technology,
Institute of Chemical Technology, Prague): Comparisons
of the Most Important Chemistry Databases — SciFinder
Program and Reaxys Database System

The posibility of comparing textual description of
a problem is a clear advantage of the SciFinder resulting
from abundant indexing of the paper content done by spe-
cialists in contrast to the description based on the paper
title and abstract only. Search for individual compounds
affords comparable results for both databases because both
use the same principles of excerpting all compounds stud-
ied in a given document. In reaction search the advantage
of Reaxys is distinct, much like the former databases
Beilstein and Gmelin, which are built as reaction data-
bases. The reaction module CASREACT in SciFinder is
comparable with the Reaxys in the last 3040 years only
but offers no data for inorganic reactions. The patent
search in Chemical Abstracts (CA) with traditional in-
depth coverage of patents and in the Reaxys are strong in
looking for data of both organic and inorganic compounds.
Despite the attempts of both databases at extending cover-
age and being competitive, the concept based on biblio-
graphic records in CA and compound listing in Beilstein or
Gmelin lead to different results, which is advantageous for
completeness and relevance of the results.



