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KlÌËov· slova:

Ke dni 26. b¯ezna 2003 bylo v Chemical Abstracts re-
gistrov·no 21 211 680 organick˝ch a anorganick˝ch l·tek,
p¯iËemû ke dni 21. z·¯Ì 2001 to bylo Ñjenì 18 683 580 or-
ganick˝ch  a anorganick˝ch l·tek (aktu·lnÌ poËet registro-
van˝ch chemick˝ch l·tek lze snadno zjistit na webovÈ str·n-
ce Chemical Abstracts Service, http://www.cas.org/cgi-bin/
regreport.pl). BÏhem p˘ldruhÈho roku tedy poËet registrova-
n˝ch chemick˝ch l·tek vzrostl o vÌce neû 2,5 milionu.

Porovn·me-li tyto poËty s existujÌcÌmi datab·zemi spekter,
zjistÌme nÏkolika¯·dov˝ rozdÌl mezi poËtem zn·m˝ch slouËe-
nin a poËtem uloûen˝ch spekter. Je p¯itom zn·mo, ûe pr·vÏ
molekulov· spektra (p¯edevöÌm spektra NMR, I», Ramanova
a hmotnostnÌ) jsou jednÌm ze z·kladnÌch zdroj˘ informacÌ
o nov˝ch l·tk·ch. Spektra jsou ve vÏtöinÏ publikacÌ zreduko-
v·na na jednovÏt· konstatov·nÌ, po p¯ÌpadÏ na jednoduchou
tabulku. P˘vodnÌ spektra v lepöÌm p¯ÌpadÏ uchov·v· autor,
d¯Ìve Ëi pozdÏji jsou i tato spektra Ëasto zapomenuta Ëi ztrace-
na. Tabulka I shrnuje odhad poËtu spekter, kter· byla zmÌnÏna
jen v prvnÌch öesti ËÌslech 67. roËnÌku Ëasopisu Collection of
Czechoslovak Chemical Communications.

V uplynul˝ch letech jsme byli svÏdky ¯ady pokus˘ vybu-
dovat mezin·rodnÌ banku spektroskopick˝ch dat. Idea budo-
v·nÌ takovÈ mezin·rodnÌ datab·ze nenÌ nov· a byla ˙spÏö-
nÏ ovÏ¯ena na bance krystalografick˝ch dat protein˘, do kterÈ

Tabulka I
P¯ibliûn˝ poËet citovan˝ch spekter v Ël·ncÌch Ëasopisu Col-
lection of Czechoslovak Chemical Communication 67 (2002)
(spektra: I» ñ infraËerven·, UV ñ ultrafialov·, ESR ñ elektro-
novÈ spinovÈ resonance, NMR ñ nukle·rnÌ magnetickÈ reso-
nance, MS ñ hmotnostnÌ)

»Ìslo I» ESR 13C-NMR Jin·
UV RAMAN 1H-NMR MS

1 70 0 0 0 138 134 25 6
2 16 16 0 0 23 37 0 0
3 45 14 0 0 32 75 35 64
4 3 2 0 0 3 3 0 0
5 101 12 0 0 158 166 14 2
6 1 0 10 2 41 56 83 6
Celkem 236 44 10 2 395 471 157 78

jsou data ukl·d·na tÈmÏ¯ z kaûdÈ recenzovanÈ proteinovÈ
krystalografickÈ publikace. Tato banka dat je zp¯ÌstupnÏna
krystalografickÈ obci a je klÌËov˝m zdrojem pro aktivity na
tomto poli (http://www.rcsb.org/pdb/).

V roce 1996 byl na konferenci ÑSpojenÌ a interpretace
spekter prost¯ednictvÌm molekulov˝ch strukturì (Linking and
Interpreting Spectra through Molecular Structures), konanÈ ve
Warwicku (Velk· Britanie), pod·n n·vrh na zaloûenÌ obdob-
nÈho zdroje spektroskopick˝ch dat. HnacÌ silou tohoto n·vrhu
byl st·le se zvÏtöujÌcÌ rozdÌl mezi poËtem zn·m˝ch slouËenin
a poËtem spekter uloûen˝ch ve spektr·lnÌch datab·zÌch. V roce
1996 bylo evidov·no 14 milion˘ chemick˝ch l·tek.

Po ¯adÏ diskusÌ na r˘zn˝ch konferencÌch v letech 1996 aû
1998 jak v EvropÏ, tak i v USA byly v roce 1999 a 2000
p¯edloûeny dva n·vrhy vyj·d¯enÌ z·jmu o 5. r·mcov˝ program
zaloûenÌ spektroskopickÈ databanky. DuöÌ celÈho projektu se
stal Dr. Antony N. Davies, University of Glamorgan (Wales)
a Creon Lab Control A.G., Frechen (SRN) (d¯Ìve Institut f¸r
Spektrochemie und Angewandte Spektroskopie, Dortmund
(SRN)). Oba n·vrhy byly pozitivnÏ posouzeny, prvnÌmu vöak
bylo vytknuto, ûe se nezab˝val strukturou projektu po skon-
ËenÌ jeho financov·nÌ EU. V druhÈm kole byl projekt s n·zvem
ÑAccess to Research Spectroscopic Data and Associated Che-
mical Knowledgeì (P¯Ìstup k v˝zkumn˝m spektroskopick˝m
dat˘m a doprovodn˝m chemick˝m znalostem) (EUROSPEC)
vysoce ocenÏn a schv·len k financov·nÌ jako tÈmatick· sÌù
v r·mci programu Konkurenceschopn˝ a trvale udrûiteln˝
r˘st. ÿeöiteli projektu jsou Institut f¸r Spektrochemie und
Angewandte Spektroskopie, Dortmund  (SRN), Creon Lab
Control A.G., Frechen (SRN), Institute National Agronomi-
que Paris-Grinon, Paris (Francie), Universidade de Aveiro,
Aveiro (Portugalsko), Vysok· ökola chemicko-technologick·
v Praze, Praha, LGC Ltd., Runcorn (Velk· Brit·nie), IM
Publications, Chichester (Velk· Brit·nie) a Specs and Bio-
specs B.V., Rijswijk ZH (Nizozemsko). ProsazenÌ tohoto pro-
jektu je velk˝m ˙spÏchem nejen pro z˙ËastnÏnÈ konsorcium,
ale pro spektroskopii jako celek, neboù potvrzuje jejÌ nepostra-
datelnou ˙lohu ve sfÈ¯e priorit EU.

JednÌm z klÌËov˝ch moment˘ p¯Ìpravy celÈho projektu
byla vöeobecn· podpora a p¯Ìslib ˙Ëasti ¯ady vÏdeck˝ch i ko-
merËnÌch vydavatel˘ Ëasopis˘ i vÏdeck˝ch spoleËnostÌ. I p¯es
siln˝ atak ze strany komerËnÌch organizacÌ, zab˝vajÌcÌch se
tvorbou a prodejem spektr·lnÌch datab·zÌ, projekt zÌskal sil-
nou podporu celÈ ¯ady velk˝ch i mal˝ch vydavatelstvÌ, a to
»eskÈ chemickÈ spoleËnosti, EDP Sciences, Elsevier Scien-
ce, IM Publications, International Society for Ion Mobility
Spectrometry, SpektroskopickÈ spoleËnosti Jana Marka Marci
(Ioannes Marcus Marci Spectroscopic Society), John Wiley &
Sons, Royal Society of Chemistry, Society for Applied Spec-
troscopy a Springer-Verlag Heidelberg. Projekt poËÌt· s p¯i-
pojenÌm dalöÌch vydavatel˘ Ëasopis˘, vËetnÏ Ëasopis˘ v˝chod-
nÌ Evropy (tab. II).

VlastnÌ t¯Ìlet˝ projekt byl zah·jen 1. ledna 2002 a v prvnÌm
roce mÏl dva klÌËovÈ ˙koly: p¯ipravit infrastrukturu projektu
a p¯esn· pravidla ukl·d·nÌ a manipulace s daty. VydavatelÈ
Ëasopis˘ by mÏli vyzvat svoje autory k zasÌl·nÌ dat do tÈto
mezin·rodnÌ datab·ze a archivu (International Spectroscopic
Databank and Archive, IS-DB) jiû v roce 2003.
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* VolnÏ zpracov·no podle Ël·nku A. N. Daviese: An update on the International Spectroscopic Data Bank Project. Spectroscopy Europe 13 (5),
24ñ26 (2001).



Tabulka II
Seznam participujÌcÌch Ëasopis˘

N·zev Ëasopisu N·zev Ëasopisu N·zev Ëasopisu

ActualitÈ Chimique Green Chemistry Lab on a Chip
Analusis Magazine International Journal for Ion Magnetic Resonance in Chemistry

Mobility Spectrometry
Analyst International Journal of Mass New Journal of Chemistry

Spectrometry
Analytical and Bioanalytical Journal of Analytical Atomic NIR News
Chemistry Spectrometry
Analytica Chimica Acta Journal of Environmental Monitoring PhysChemComm
Applied Spectroscopy Journal of Mass Spectrometry Physical Chemistry Chemical Physics
Bulletin »eskÈ chemickÈ spoleËnosti Journal of Materials Chemistry Rapid Communications in Mass Spectrometry
Bulletin of the Ioannes Marcus Journal of Molecular Structure Spectrochimica Acta, Part A:
Spectroscopic Society Molecular and Biomolecular Spectroscopy
Chemical Communications Journal of the Chemical Society, Spectrochimica Acta, Part B:

Dalton Transactions Atomic Spectroscopy
ChemickÈ listy Journal of the Chemical Society, Spectroscopy Europe

Perkin Transactions 1
Collection of Czechoslovak Journal of the Chemical Society, Surface and Interface Analysis
Chemical Communications Perkin Transactions 2
CrystEngComm Journal of Near Infrared Spectroscopy Talanta
European Journal of Mass Journal of Pharmaceutical Vibrational Spectroscopy
Spectrometry and Biomedical Analysis
Faraday Discussions Journal of Raman Spectroscopy X-Ray Spectrometry
Geochemical Transactions

Snahou ¯eöitel˘ projektu je, aby vstup dat do datab·ze
byl co nejjednoduööÌ. Bude realizov·n pomocÌ webovÈ str·n-
ky, kter· by Ëasem mÏla b˝t dostupn· i v r˘zn˝ch jazyko-

v˝ch mutacÌch, vËetnÏ Ëeötiny (obr. 1). Preferov·no bude ulo-
ûenÌ origin·lnÌch dat s dostateËn˝mi informacemi pro identi-
fikaci mÏ¯icÌho systÈmu ve standardnÌm form·tu pro v˝mÏnu

Obr. 1. VstupnÌ webov· str·nka Mezin·rodnÌ spektroskopickÈ datab·ze
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dat, jako je JCAM-DX pro spektra, MOLFILES pro struk-
tury atp.

Uloûen· data budou v prvnÌ f·zi p¯Ìstupn· pouze vyda-
vatel˘m a po zajiötÏnÈ lince recenzent˘m urËitÈho Ël·nku.
P¯Ìstup k ˙pln˝m spektr·lnÌm dat˘m by mÏl recenzent˘m
usnadnit jejich pr·ci a odhalit chyby v interpretaci spekter. Po
p¯ijetÌ Ël·nku k uve¯ejnÏnÌ budou spektroskopick· data a do-
provodnÈ chemickÈ informace (n·zev, chemick· struktura,
reaktivita, zdravÌ a bezpeËnost atp.) zp¯ÌstupnÏny vhodn˝mi
odkazy v elektronickÈ verzi Ël·nku nebo adresou webovÈho
prohlÌûeËe v tiötÏnÈ verzi. Spektroskopick· data (obr. 2) spolu
s doprovodn˝mi chemick˝mi informacemi budou v databance
uloûena jako jednotlivÈ soubory, projekt vöak nepoËÌt· s po-
uûitÌm prost¯edk˘ na vyhled·v·nÌ spekter. Tento ˙kol bude
p¯enech·n organizacÌm, kterÈ jsou na jeho plnÏnÌ lÈpe p¯ipra-
veny a bude ¯eöen spolu se zajiötÏnÌm provozu datab·ze po
skonËenÌ projektu, kdy jejÌ spr·vu p¯evezme organizace nezis-
kovÈho charakteru.

NemÈnÏ d˘leûit˝m krokem je p¯Ìprava nov˝ch instrukcÌ
autor˘m pro zasÌl·nÌ spektroskopick˝ch a doprovodn˝ch dat
elektronickou poötou spolu s vlastnÌ publikacÌ.

Pro ¯eöenÌ vznikl˝ch problÈm˘ projekt poËÌt· s dvÏma
poradnÌmi org·ny.

Jeden poradnÌ org·n tvo¯Ì vydavatelÈ a jeho ˙kolem je
garantovat, ûe projekt bude odpovÌdat souËasn˝m trend˘m
a technickÈmu v˝voji zvl·ötÏ v oblasti elektronick˝ch publi-
kacÌ. To je podstatnÈ, m·-li se projekt vyhnout rozhodnutÌm,
jejichû v˝sledkem by byla investice do oblastÌ, kterÈ budou
v kr·tkÈ dobÏ ned˘leûitÈ.

Druh˝m poradnÌm org·nem je konzultaËnÌ komise konco-
v˝ch uûivatel˘, jejÌû prim·rnÌ povinnostÌ bude radit v ot·zk·ch
p¯ijatelnosti technologick˝ch ¯eöenÌ. V informaËnÌ technologii
se u takto velk˝ch projekt˘ vûdy objevuje nebezpeËÌ, ûe jejich
˙ËastnÌci chtÏjÌ vyuûÌvat nejnovÏjöÌ Ëi nejelegantnÏjöÌ ¯eöenÌ,

koncovÌ uûivatelÈ vöak Ëasto nejsou schopni nejnovÏjöÌ trendy
ve v˝voji hardware Ëi software sledovat.

Bezprost¯ednÌ pomoc p¯i ukl·d·nÌ dat budou poskytovat
ökolenÌ pracovnÌci na telefonnÌch link·ch, z nichû jedna bude
na VysokÈ ökole chemicko-technologickÈ v Praze.

Auto¯i dat musÌ rychle vidÏt prospÏch ze svÈ pr·ce v tom,
ûe uloûen· data jsou pro nÏ takÈ vyuûiteln·. To je klÌËov˝ ˙kol
¯eöitel˘ projektu. Projekt podpo¯ili jak akademiËtÌ, tak pr˘-
myslovÌ spektroskopici. Pro ˙spÏch projektu a vytvo¯enÌ kva-
litnÌ  datab·ze  je t¯eba, aby  projekt  podpo¯ila öirok· obec
spektroskopik˘. To bude p¯edstavovat pro kaûdÈho jednotliv-
ce Ëi pracovnÌ t˝m urËitou pr·ci navÌc, ale toto ˙silÌ by mÏlo
b˝t mnohon·sobnÏ vyv·ûeno prospÏchem, kterÈ vytvo¯enÌ
datab·ze p¯inese v n·sledujÌcÌch letech. VÏ¯Ìme, ûe i s VaöÌ
podporou se tento z·mÏr poda¯Ì.

Dodatek

BÏhem p¯Ìpravy rukopisu k tisku byl projekt mezin·rodnÌ
banky spektroskopick˝ch dat oûiven. SystÈm pro vstup dat
a server archivu IS-DB byly zp¯ÌstupnÏny autor˘m vÏdeck˝ch
publikacÌ dne 19. kvÏtna 2003 na AchemÏ. EuroSpec jiû ûije!
Chcete-li zaslat spektra do tÈto datab·ze, zaregistrujte se na
webovÈ str·nce http://www.is-db.org.

L. Volkov· and K. Volka (Department of Analytical
Chemistry, Institute of Chemical Technology, Prague): Inter-
national Spectroscopic Data Bank Project EUROSPEC

A short introduction to the International Spectroscopic
Data Bank (IS-DB) is given. This database was established in
May 2003 . It is up to spectroscopists around the world to feed
the system with good reference spectroscopic data. Register
and deposit data at http://www.is-db.org.

Obr. 2. Jedna ze str·nek pro zasl·nÌ spektra do Mezin·rodnÌ spektroskopickÈ datab·ze
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