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Ke dni 26. biezna 2003 bylo v Chemical Abstracts re-
gistrovdano 21 211 680 organickych a anorganickych latek,
pficemz ke dni 21. zaff 2001 to bylo ,,jen* 18 683 580 or-
ganickych a anorganickych litek (aktudlni pocet registro-
vanych chemickych ldtek 1ze snadno zjistit na webové stran-
ce Chemical Abstracts Service, http://www.cas.org/cgi-bin/
regreport.pl). BEhem puldruhého roku tedy pocet registrova-
nych chemickych ldtek vzrostl o vice neZ 2,5 milionu.

Porovname-li tyto pocty s existujicimi databazemi spekter,
zjistime nékolikarddovy rozdil mezi poctem zndmych slouce-
nin a poctem uloZenych spekter. Je pfitom zndmo, ze pravé
molekulovd spektra (pfedeviim spektra NMR, IC, Ramanova
a hmotnostni) jsou jednim ze zdkladnich zdroji informaci
o novych ldtkdch. Spektra jsou ve vétsiné publikaci zreduko-
vdna na jednovétd konstatovani, po piipadé na jednoduchou
tabulku. Pavodni spektra v lepSim pripadé uchovdvd autor,
drive i pozdéji jsou i tato spektra Casto zapomenuta Ci ztrace-
na. Tabulka I shrnuje odhad poctu spekter, kterd byla zminéna
jen v prvnich Sesti ¢islech 67. ro¢niku casopisu Collection of
Czechoslovak Chemical Communications.

V uplynulych letech jsme byli svédky fady pokust vybu-
dovat mezindrodni banku spektroskopickych dat. Idea budo-
vani takové mezindrodni databdze nenf novd a byla tspés-
né ovéfena na bance krystalografickych dat proteinti, do které

Tabulka I

Ptiblizny pocet citovanych spekter v ¢lancich casopisu Col-
lection of Czechoslovak Chemical Communication 67 (2002)
(spektra: IC — infracervend, UV — ultrafialové, ESR — elektro-
nové spinové resonance, NMR — nukledrni magnetické reso-
nance, MS — hmotnostni)

Cislo IC ESR BC-NMR Jind

uv RAMAN  'H-NMR MS
1 70 0 0 0 138 134 25 6
2 6 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

%

24-26 (2001).
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jsou data ukldddna téméf z kazdé recenzované proteinové
krystalografické publikace. Tato banka dat je zpiistupnéna
krystalografické obci a je klicovym zdrojem pro aktivity na
tomto poli (http://www.rcsb.org/pdb/).

V roce 1996 byl na konferenci ,,Spojeni a interpretace
spekter prostfednictvim molekulovych struktur (Linking and
Interpreting Spectra through Molecular Structures), konané ve
Warwicku (Velkd Britanie), poddn ndvrh na zalozeni obdob-
ného zdroje spektroskopickych dat. Hnaci silou tohoto navrhu
byl stdle se zvétSujici rozdil mezi poctem znamych sloucenin
apoctem spekter ulozenych ve spektralnich databazich. V roce
1996 bylo evidovdno 14 miliont chemickych latek.

Po tadé¢ diskusi na riznych konferencich v letech 1996 az
1998 jak v Evropé, tak i v USA byly v roce 1999 a 2000
predloZeny dva ndvrhy vyjddfeni zdjmu o 5. rdmcovy program
zalozZeni spektroskopické databanky. Dusi celého projektu se
stal Dr. Antony N. Davies, University of Glamorgan (Wales)
a Creon Lab Control A.G., Frechen (SRN) (dfive Institut fiir
Spektrochemie und Angewandte Spektroskopie, Dortmund
(SRN)). Oba ndvrhy byly pozitivné posouzeny, prvnimu vSak
bylo vytknuto, Ze se nezabyval strukturou projektu po skon-
¢eni jeho financovani EU. V druhém kole byl projekt s ndzvem
,Access to Research Spectroscopic Data and Associated Che-
mical Knowledge* (Piistup k vyzkumnym spektroskopickym
datim a doprovodnym chemickym znalostem) (EUROSPEC)
vysoce ocenén a schvdlen k financovani jako tématickd sit
v rdmci programu Konkurenceschopny a trvale udrzitelny
riist. Resiteli projektu jsou Institut fiir 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), Vysokd Skola chemicko-technologickd
v Praze, Praha, LGC Ltd., Runcorn (Velkd Britanic), IM
Publications, Chichester (Velkd Britdnie) a Specs and Bio-
specs B.V., Rijswijk ZH (Nizozemsko). Prosazeni tohoto pro-
jektu je velkym dspéchem nejen pro zicastnéné konsorcium,
ale pro spektroskopii jako celek, nebot potvrzuje jeji nepostra-
datelnou tlohu ve sféfe priorit EU.

Jednim z klicovych momentd piipravy celého projektu
byla vSeobecnd podpora a piislib ucasti fady védeckych i ko-
mer¢nich vydavateld ¢asopist i védeckych spole¢nosti. I pies
silny atak ze strany komercnich organizaci, zabyvajicich se
tvorbou a prodejem spektrdlnich databazi, projekt ziskal sil-
nou podporu celé fady velkych i malych vydavatelstvi, a to
Ceské chemické spole¢nosti, EDP Sciences, Elsevier Scien-
ce, IM Publications, International Society for Ion Mobility
Spectrometry, Spektroskopické spolec¢nosti 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 pocita s pfi-
pojenim dalsich vydavateli Casopist, véetné Casopist vychod-
ni Evropy (tab. II).

Vlastni tiflety projekt byl zahdjen 1.ledna 2002 a v prvnim
roce mél dva klicové tkoly: pfipravit infrastrukturu projektu
a presnd pravidla ukldddni a manipulace s daty. Vydavatelé
Casopisi by méli vyzvat svoje autory k zasildni dat do této
mezindrodni databdze a archivu (International Spectroscopic
Databank and Archive, IS-DB) jiz v roce 2003.

Volné zpracovano podle ¢lanku A. N. Daviese: An update on the International Spectroscopic Data Bank Project. Spectroscopy Europe /3 (5),
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Tabulka IT
Seznam participujicich ¢asopisi
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Ndzev Casopisu

Ndzev Casopisu

Nézev Casopisu

Actualité Chimique
Analusis Magazine

Analyst

Analytical and Bioanalytical
Chemistry

Analytica Chimica Acta

Applied Spectroscopy

Bulletin Ceské chemické spole¢nosti
Bulletin of the Ioannes Marcus
Spectroscopic Society

Chemical Communications

Chemické listy

Collection of Czechoslovak
Chemical Communications
CrystEngComm

European Journal of Mass
Spectrometry

Faraday Discussions
Geochemical Transactions

Green Chemistry

International Journal for Ion
Mobility Spectrometry
International Journal of Mass
Spectrometry

Journal of Analytical Atomic
Spectrometry

Journal of Environmental Monitoring
Journal of Mass Spectrometry
Journal of Materials Chemistry
Journal of Molecular Structure

Journal of the Chemical Society,
Dalton Transactions

Journal of the Chemical Society,
Perkin Transactions 1

Journal of the Chemical Society,
Perkin Transactions 2

Journal of Near Infrared Spectroscopy
Journal of Pharmaceutical

and Biomedical Analysis

Journal of Raman Spectroscopy

Lab on a Chip
Magnetic Resonance in Chemistry

New Journal of Chemistry
NIR News

PhysChemComm

Physical Chemistry Chemical Physics
Rapid Communications in Mass Spectrometry
Spectrochimica Acta, Part A:

Molecular and Biomolecular Spectroscopy
Spectrochimica Acta, Part B:

Atomic Spectroscopy

Spectroscopy Europe

Surface and Interface Analysis

Talanta
Vibrational Spectroscopy

X-Ray Spectrometry
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Obr. 1. Vstupni webova stranka Mezinarodni spektroskopické databaze

Snahou fesitelt projektu je, aby vstup dat do databédze
byl co nejjednodussi. Bude realizovdn pomoci webové stran-
ky, ktera by ¢asem méla byt dostupnd i v rdznych jazyko-
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[ Intemnet

vych mutacich, véetné cestiny (obr. 1). Preferovdno bude ulo-
Zeni origindlnich dat s dostate¢nymi informacemi pro identi-
fikaci méficiho systému ve standardnim formdtu pro vyménu
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Obr. 2. Jedna ze stranek pro zaslani spektra do Mezinarodni spektroskopické databaze

dat, jako je JCAM-DX pro spektra, MOLFILES pro struk-
tury atp.

Ulozend data budou v prvni fazi piistupnd pouze vyda-
vatelim a po zajisténé lince recenzentim urcitého Clanku.
Piistup k udplnym spektrdlnim datim by mél recenzentim
usnadnit jejich praci a odhalit chyby v interpretaci spekter. Po
prijeti ¢lanku k uvetejnéni budou spektroskopickd data a do-
provodné chemické informace (ndzev, chemickd struktura,
reaktivita, zdravi a bezpecnost atp.) zpiistupnény vhodnymi
odkazy v elektronické verzi clanku nebo adresou webového
prohliZece v tisténé verzi. Spektroskopickd data (obr. 2) spolu
s doprovodnymi chemickymi informacemi budou v databance
uloZena jako jednotlivé soubory, projekt vSak nepocita s po-
uzitim prostfedkd na vyhleddvani spekter. Tento kol bude
prenechdn organizacim, které jsou na jeho plnéni 1épe pfipra-
veny a bude feSen spolu se zajisténim provozu databdze po
skoncenf projektu, kdy jeji sprdvu pfevezme organizace nezis-
kového charakteru.

Neméné dilezitym krokem je pfiprava novych instrukci
autorim pro zasildni spektroskopickych a doprovodnych dat
elektronickou postou spolu s vlastni publikaci.

Pro feSeni vzniklych problému projekt pocitd s dvéma
poradnimi orgdny.

Jeden poradni orgdn tvoii vydavatelé a jeho tkolem je
garantovat, ze projekt bude odpovidat sou¢asnym trendim
a technickému vyvoji zvlasté v oblasti elektronickych publi-
kaci. To je podstatné, ma-li se projekt vyhnout rozhodnutim,
jejichz vysledkem by byla investice do oblasti, které budou
v krdtké dobé nedtlezité.

Druhym poradnim orgdnem je konzulta¢ni komise konco-
vych uzivateld, jejiz primérni povinnosti bude radit v otazkach
prijatelnosti technologickych feseni. V informac¢ni technologii
se u takto velkych projektt vzZdy objevuje nebezpedi, Ze jejich

Ucastnici chtéji vyuZivat nejnovéjsi ¢i nejelegantnéjsi fesent,
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koncovi uzivatelé vSak casto nejsou schopni nejnovejsi trendy
ve vyvoji hardware ¢i software sledovat.

Bezprosttedni pomoc pfi ukldddni dat budou poskytovat
Skoleni pracovnici na telefonnich linkdch, z nichz jedna bude
na Vysoké Skole chemicko-technologické v Praze.

Autofti dat mus{ rychle vidét prospéch ze své prace v tom,
Ze ulozend data jsou pro né také vyuZitelnd. To je klicovy kol
fesiteld projektu. Projekt podpofili jak akademicti, tak pri-
myslovi spektroskopici. Pro uspéch projektu a vytvoreni kva-
litni databdze je tfeba, aby projekt podporila Sirokd obec
spektroskopikt. To bude predstavovat pro kazdého jednotliv-
ce ¢i pracovni tym urcitou préci navic, ale toto usili by mélo
byt mnohondsobné vyvdzeno prospéchem, které vytvoreni
databdze prinese v ndsledujicich letech. Véfime, Ze i s Vasi
podporou se tento zamér podari.

Dodatek

Béhem ptipravy rukopisu k tisku byl projekt mezindrodni
banky spektroskopickych dat oziven. Systém pro vstup dat
a server archivu IS-DB byly zpiistupnény autortim védeckych
Chcete-li zaslat spektra do této databdze, zaregistrujte se na
webové strance http://www.is-db.org.

L. Volkova 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.



