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1. Uvod

Pfi dnesnim explozivnim rlstu objemu dostupnych
informaci je schopnost hledat potfebné informace jednou
ze zakladnich znalosti, kterou musi kazdy védec ovladat.
Kromé zékladnich vyhledavacich technik, které jiz dnes
témet kazdy pouziva i v bézném Zzivoté, jako je hledani
podle kli¢ovych slov v internetovém vyhledavaci, existuje
v oblasti chemie fada technik, které uz tak jednoduché ¢i
zfejmé nejsou. Hledani podle chemickych identifikatord'
je asi nejblize prostému hledani podle klicovych slov s tim
definovat. Ale fada i voln¢€ dostupnych programt jiz umi
tyto identifikdtory vygenerovat, pokud jim umime zadat
strukturu sloudeniny (napf. ChemSketch’ nebo Marvin-
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kych sloucenindch nebo jejich chemickych preménach je
pak pravé hledani podle struktur ¢i substruktur. Méné béz-
né je také vyhledavani ve strukturovanych databazich pod-
le chemickych, fyzikalnich, nebo biologickych vlastnosti
chemickych sloucenin.

Z komerc¢nich chemickych databazovych zdroju jsou
nejznaméj$i a nejpouzivandjdi webové aplikace Reaxys®,
SciFinder’ a Web of Science® (WoS), ve kterych jsou vyse
uvedené vyhledavaci techniky mozné a kterym se tento
¢lanek bude vénovat podrobnéji. Srovnani vyhledavacich
moznosti téchto tii zdroji bylo v loiiském roce publikova-
no v Journal of Chemical Education’ a srovnani dvou vy-
razn€ji chemicky orientovanych zdroji Reaxys
a SciFinder — vySlo pfed nékolika lety i v Chemickych
listech®. V Chemickych listech byl také popsan dilezity,
ale specializovanéjsi, zdroj 3D strukturnich informaci —
Cambridge Structural Database’.

V tomto ¢lanku budou popsény typy databazi pouZzi-
vanych v chemii a vyhledavaci moznosti nejdulezitéjSich
komer¢nich nastroji. Bude také podan pfehled alternativ-
nich volné pfistupnych webovych chemickych zdroju,
které mohou v néekterych ptipadech komerc¢ni zdroje na-
hradit. Na zavér budou shrnuty pfednosti i nedostatky po-
psanych databazi a doporuceny metody pro jejich optimal-
ni vyuZiti.

2. Databaze v chemii

Pro G¢inné vyhledavani v jakychkoli databazich je
dobré mit povédomi o tom, jak jsou v nich data organizo-
vana a vzajemn¢ propojena. Podle typu dat, ktera obsahuji,
1ze databaze délit na dve velké skupiny, které se ale mohou
vzajemné prolinat — plnotextové (fulltextové) a struktu-
rované.

Plnotextova databaze je obvykle sada dokumentt, ke
kterym jsou vytvafeny indexy umoZiujici jejich rychlé
prohledavani. Tento typ databazi obvykle provozuji vyda-
vatelé (Casopisy, knihy), patentové ufady (patenty) nebo
vysoké Skoly (zavérecné prace studentll). Asi nejvetsi da-
tabazi na svété tohoto typu ale provozuje Google'®, kde
dokumenty jsou webové stranky a ostatni vefejné piistup-
né soubory na internetu.

Strukturované databaze se naproti tomu obvykle skla-
daji ze sady tabulek, které obsahuji zdznamy (nazyvanych
také rddky, anglicky records nebo rows), které vSechny
maji  stejnou  strukturu  definovanou sadou poli
(nazyvanych také sloupce, anglicky fields nebo columns).
Kazdému zaznamu je vzdy pfirazen unikétni identifikator
(tzv. primarni kli¢, obvykle v nazvu obsahuje ,,ID*“ nebo
,»Number®), pomoci kterého lze na zaznam odkazovat.
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Ptikladem takového primarniho kli¢e muize byt hojné pou-
7ivané CAS RN'' (Chemical Abstracts Service'> Registry
Number), které je primarnim klicem pro strukturu v data-
bazi REGISTRY (viz dale). Podle obsahu lze strukturova-
né databaze délit na dvé velké skupiny — bibliografické
a faktografické.

Bibliografické databaze, jak nazev napovidd, obsahuji
informace o publikacich, patentech a podobnych doku-
mentech, Cili kazdy zdznam ponese informace o praveé
jedné publikaci (ale neobsahuji zpravidla plny text doku-
mentu). Typickymi poli v bibliografickych zdznamech
jsou — autor, nazev Casopisu, nazev ¢lanku, ro¢nik, rok
vydani, stranky apod. Relativné novym parametrem, popi-
sujicim jednozna¢né umisténi dokumentu na webu, je Di-
gital Object Identifier’> (DOI). Zaznam v bibliografické
databazi podava sekundarni informaci, tj. odkazuje na
primarni dokument, ktery teprve muze obsahovat konkrét-
ni fakta.

Faktografické databaze mnaproti tomu obsahuji
v zaznamech informace o jinych entitach, nez jsou doku-
menty, tj. obsahuji ona konkrétni fakta extrahovana
z primarnich dokumentt. V oblasti chemie tedy hlavné
fakta o chemickych slouceninach nebo o chemickych reak-
cich, mezi které patii identifikdtory sloucenin, fyzikélni,
reakéni, spektralni, toxikologické ¢i bioaktivitni informace.

Idedlni databazovy systém samoziejmé umoZziuje
vyhledavat zaznamy podle v§ech hodnot poli a umoziuje
vytvatet vyhleddvaci dotazy za vyuZiti logickych operato-
ri. Tento zpisob vyhledavani ale vyzaduje podrobné zna-
losti o struktufe databaze (hlavné nézvy poli), syntaxi vy-
hledavaciho jazyka a jisté informatické schopnosti. Proto
se snazi producenti databazi vytvéret uzivatelsk4 rozhrani,
ktera zadavani takovych dotazd uzivatelim vyrazné usnad-
flyje. Jedna metoda, kterd je Casto pouZivéna, jsou formu-
lafe jiz obsahujici nazvy obvyklych poli daného typu
(napt. formulaf pro ,,bibliografické udaje nebo ,,fyzikalni
parametry®). Modifikaci pfedchozi ,,statické® formulafové
metody jsou formulafe, do kterych Ize nova pole dynamic-
ky pridavat podle potieby (za pomoci rozbalovacich nabi-
dek), pfipadné i s pozadovanym logickym operatorem.
U formuléid je ale obvykle obtizné zapojit vSechny typy
logickych operatori nebo je vhodné seskupovat. Dalsi
metodou, kterd uz umoznuje konstrukci dotazu jakékoli
slozitosti, je pifimé vytvafeni vyhledavaciho dotazu
v textové podobé za pomoci funkci pro vyhledani nazvi
poli pfipadné i jejich moznych hodnot. Nejpokrocilejsi
uzivatelsky privétivou metodou v tomto sméru (kterou
zatim nabizi jen nejnovéjsi verze Reaxys) je vyuziti
drag&drop"* pro seskupovani libovolnych poli do skupin
a pouziti jakékoli kombinace logickych operatori uvnitt
skupin a mezi skupinami.

U chemickych databézi je dalsi metodou, jak tvofit
vyhleddvaci dotaz, zaddni chemické struktury nebo sub-
struktury hledané slouceniny pomoci specializovaného
strukturniho editoru. U webovych aplikaci byly fadu let
vyuzivany editory instalované do webovych prohlizect
jako zésuvny modul — Java applet. Velmi rozsifeny struk-
turni editor tohoto typu byl napt. JME editor'®. Od roku
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2015 vsak zacali producenti webovych prohlizect postup-
n¢ opoustet podporu této technologie (v poslednich verzich
prohlizect Firefox a Chrome uz Java applety nefunguji)
a tak museli i producenti chemickych databazi pfejit na
editory zalozené na JavaScriptu, ktery je zjevné technolo-
gii budoucnosti. Mezi nejlepsi strukturni editory tohoto
typu dnes patii MarvinJS (pouzivany i v aplikaci Reaxys)
od firmy ChemAxon, kterd se v poslednich letech stile
vice prosazuje v oblasti chemoinformatiky. Z webovych
stranek této firmy lze ziskat zdarma fadu programu,
z nichz jiz v ivodu zminény editor chemickych struktur
MarvinSketch® je asi nejvice pouzivany.

Dalsi, patrné nejpouzivangj$i program pro kresleni
chemickych vzorcil, je komeréni ChemDraw'® prodavany
pivodné firmou Cambridgesoft, kterou ale nedavno koupi-
la firma PerkinElmer. Posledni verze tohoto editoru umoz-
nuje nakreslené struktury ptimo vyhledat v rozhrani Sci-
Finder.

3. Komeréni chemické databaze

V chemickych oborech jsou nejcastéji vyuzivany tfi
komer¢ni webové databazové aplikace — Reaxys, SciFin-
der a WoS. Z téchto tif jsou si nejvice podobné co do che-
mického obsahu a zplisobu vyhledavani prvni dvé (WosS je
spiSe multioborovou bibliografickou databazi). Diky znac-
nému presahu si proto Reaxys a SciFinder konkuruji, coz
je ovsem pro uzivatele vyhodné. Prvni zdsadni vyhodou
pro koncové uzivatele, se kterou pfiSel pfedchiidce Reaxys
— CrossFire — v poloviné 90. let minulého stoleti, byl jed-
norazovy ro¢ni poplatek za ptistup k databazim pro institu-
ci. Do té doby se pii pfistupu k chemické databazi podob-
ného rozsahu, kterou poskytoval CAS, platilo za ¢as, pocet
zaznamu apod., coz neumoziovalo pfistup studentim nebo
nezkuSenym uzivatelim. Reakci CAS na CrossFire byl
vznik aplikace SciFinder a obdobného platebniho modelu.
Od té doby se vyrazné rozsifily fady uzivateld a tvirci
téchto systémil se snazi nabizet stale lepsi uzivatelské pro-
stiedi a funkcionalitu. V roce 2008 se z desktopové aplika-
ce SciFinder stala webova aplikace a z desktopové aplika-
ce MDL CrossFire se v roce 2009 stala webova aplikace
Reaxys. Ob¢ sluzby pokracuji ve zlepSovani nabizenych
funkci a interface, ob& také zavedly pokrocilou aplikaci
planovani syntetickych strategii. Stale jsou v§ak mezi nimi
rozdily, které stoji za podrobné&;jsi rozbor.

3.1. Reaxys

Webova sluzba Reaxys® spojila pii svém vzniku'’
roku 2009 dohromady data z databazi Beilstein, Gmelin
a Patent Chemistry Database. Databaze Beilstein byla
vytvofena z udajl v ti§téném zdroji Beistein Handbook of
Organic Chemistry'®, ktery byl ve své dobé nejrozséhle;-
$im tisténym zdrojem (,,prirucka” zabirajici celou sténu
v knihovné) obsahujicim vlastnosti organickych slouc¢enin
a ktery obsahoval tdaje i z téch nejstarSich chemickych
publikaci (nejstarsi z roku 1771). Databaze Gmelin vycha-
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zela z Udajii v ti§téné Gmelin Handbook'®, obsahujici in-
formace o anorganickych a organometalickych slouceni-
nach. Patent Chemistry Database byla vytvofena z udaji
o patentech z oblasti blizkych chemii v roce 2005 a obsa-
hovala data abstrahovana z chemickych patentti publikova-
nych v anglickém jazyce od roku 1976.

Z historie jejiho vzniku plyne, Ze databdze Reaxys je
vyrazné¢ faktograficky zamétena a obsahuje rozsahlé infor-
mace o piipravé sloucenin a o jejich experimentalné zmeé-
fenych vlastnostech a odkazy na primarni literaturu, kde
byly dané informace zvefejnény. Databaze je neustale
aktualizovana udaji o novych slouceninach. Data pochaze-
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a z chemickych patentti. V roce 2013 se pocet ¢asopisu, ze
kterych jsou data ziskdvéna, zvySil na 16 000.
V soucasnosti obsahuje databaze asi 500 milionl experi-
mentalnich vlastnosti, které 1ze vyhledavat v 500 riznych
polich a zahrnuji udaje o reakcich, fyzikalné-chemické
a spektralni vlastnosti i udaje o biologickych aktivitach.
Data jsou aktualizovana kazdy tyden, ale ¢asova prodleva,
ktera uplyne od publikace a zaneseni odpovidajicich udaji do
databaze, mize byt v rozmezi dvou tydnti az dvou mésica.

Data jsou vedena ve tfech databazich, vzajemné pro-
pojenych — Structures (vice nez 28 milionll zaznamu),
Reactions (44 mil.), Citations (54 mil.). Vyhledavani
v Reaxys je pak mozné pravé v jednom z téchto tii kontex-
th a vysledky hledani ukazuji zdznamy z jedné z téchto
databazi s odkazy do zbylych dvou. Reaxys prohledava
i externi voln¢ dostupné databaze PubChem (pro biologic-
ké aktivity slouCenin, bude popsana dale), eMolecules
(databaze dodavatelti chemikalii) a LabNetwork (databaze
prodavajicich a nakupujicich — produkti z oblasti védy).

Nejvetsi prednosti ve srovnani s ostatnimi databaze-
mi, kterou Reaxys disponuje, je moZnost vyhledavéani pod-
le hodnot vSech (tj. 500) experimentalnich vlastnosti, které
jsou v databézi zaneseny. V jinych databazich je obvykle
také mozné vyhledavat podle vlastnosti sloucenin, ale
vzdy jen podle n€kolika méalo pfedem vybranych nejbéz-
né&jsich vlastnosti.

I vyhledavani podle struktury nebo reakéni premény
je velmi dobfe propracovano. Oproti ostatnim databazim
nabizi Reaxys S$irSi nabidku strukturnich proménnych
(Reaxys Generic Groups), které usnadnuji substrukturni
vyhledavani, i moznost definovat fadu parametrti pro ato-
my ve struktufe (naboj, isotop, radikal, ...).

Video tutoridly k pouzivani Reaxys jsou nejrychlej-
§im zptisobem, jak se s nim naugit pracovat®.

3.2. SciFinder

SciFinder byl firmou CAS uveden na trh roku 1995
jako nastroj (desktopova aplikace) pro hledani chemické
literatury. Dne$ni webova aplikace poskytuje pfistup
k vétsiné databazi produkovanym firmou CAS a také
k voln€ dostupné bibliografické databazi MEDLINE. We-
bové rozhrani nabizi pfimé prohledavani databazi:

CAplus — bibliografickd databaze (prohleddvana sou-
¢asné s MEDLINE?"), kterd obsahuje tdaje z nejdile-
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7it&jsich 1500 Gasopisti z oblasti blizkych chemii*’. Pro
k dispozici volné dostupny nastroj CAS Source Index
(CASSI)®, kde lze vyhledavat podle CODEN, ISBN,
ISSN, ndzvu nebo zkratky nazvu vSechny zdroje pouzité
CAS od roku 1907. Do CAplus jsou také abstrahovany
patentové  dokumenty z oblasti blizkych chemii

vvvvvv

v rozhrani SciFinder pouzijeme nékterého formulafe ze
sekce REFERENCES, budou zobrazeny bibliografické
zaznamy z této databaze. Kromé bibliografickych udaja
jsou také pro zobrazené zaznamy dostupné relevantni od-
kazy do ostatnich CAS databazi a ve vétSing ptipadl
1 odkazy na plné texty nalezenych dokumentti.

CAS REGISTRY - databaze obsahujici informace
o vSech slouceninach, které byly kdy CAS abstrahovany
z literatury. Kazdé dosud nepopsané sloucening, ktera je
pridana do databaze, je pfirazeno nové CAS Registry Nu-
mber (CAS RN), které je velmi rozsitenym identifikato-
rem  chemickych  sloufenin  pouzivanym  casto
i v katalozich prodejcti chemikalii. Pro nejbéznéjsi chemi-
kalie (kolem 7900) je mozné CAS RN dohledat podle jmé-
na slouceniny (nebo naopak podle CAS RN dohledat jmé-
no) ve volné pristupné webové aplikaci provozované CAS
— Common Chemistry®. Pokud v rozhrani SciFinder pou-
zijeme nékterého formulafe ¢i strukturniho editoru ze sek-
ce SUBSTANCES, budou zobrazeny vysledky pravé z této
databaze. V kazdém nalezeném zdznamu jsou pak kromé
informaci o sloucenin€¢ uvedeny i relevantni odkazy do
ostatnich CAS databazi. Momentalné obsahuje CAS RE-
GISTRY vice nez 130 miliond zdznamti o organickych
a anorganickych slouceninach a vice nez 67 milioni DNA
a proteinovych sekvenci. Kazdy den je do databaze ptida-
no kolem 15 tisic novych sloucenin.

CASREACT - databaze s informacemi o chemic-
kych reakcich, které byly publikovany v nékterém z vice
nez stovky klicovych Casopisil. Vétsina reakcei je z publika-
ci od roku 1985, ale Ize najit i zaznamy publikované uz
v roce 1840. Pokud je v rozhrani SciFinder pouzita sekce
REACTIONS, ktera umoznuje hledat jen podle udaji zada-
nych ve strukturnim editoru, budou zobrazeny zaznamy z této
databaze. Momentaln¢ obsahuje databaze CASREACT vice
nez 83 milionl zaznamu a kazdy den je ptidano asi 30 tisic
novych reakci.

Dalsi databaze, které jsou dostupné z odkazu vysled-
ka vyhledavani vyse uvedenych databazi, jsou:

CHEMCATS - databiaze dodavatell chemikalii.
U kazdé nalezené komercné dostupné slouceniny je uve-
den odkaz na jeji dodavatele, ktery vede do této databaze
(momentalné (rok 2017) ma podobu obrazku Erlenmeye-
rovy baiiky s cenovkou). Lze v ni ale nalézt jen ty dodava-
tele, kteri se zapoji do CHEMCATS programu firmy CAS.
I tak je Casto mozné nalézt divéryhodného dodavatele
s vyrazn€ vyhodné&jsi cenou, nez nabizi obvykli dodavate-
1é. Navic je aktudlni cena chemikalie pomérné Casto odlis-
né od té, kterd je uvedena v SciFinderu.

CHEMLIST - databaze regulovanych chemikalii.
Zahrnuje chemikalie, které se vyskytuji na néjakém sezna-
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mu regulovanych chemikalii (toxickych, nebezpecnych
apod.). Pokud je sloucenina nalezena v databazi CAS
REGISTRY obsazena i v databazi CHEMLIST, pak lze
patficné odkazy nalézt v zdznamu slouceniny v sekci
REGULATORY INFORMATION. Momentalné obsahuje
tato databaze vice nez 348 000 zaznamu a kazdy tyden je
pfidéno asi 50 novych latek.

Aktualni zptisob zékladniho ovladani rozhrani SciFin-
der Ize nejrychleji nastudovat za pomoci online tutorialu
na vyukovych strankach CAS. K dispozici je i tutorial pro
kresleni chemickych struktur®’.

3.3. Web of Science

Web of Science (WoS), dfive nazyvany ISI Web of
Knowledge, navazuje na sluzby poskytované firmou Insti-
tute of Scientific Information (ISI), ktera byla zalozena
v roce 1960. Jeji zakladatel, Eugene Garfield (1926-2017),
je povazovan za otce citacnich databazi a bibliometrické
analyzy. Science Citation Index”® (SCI) byla prvni data-
baze tohoto typu, ktera vysla z tisténého zdroje Current
Contents. WoS vznikl v roce 1997 poté, co firma Thomson
Reuters koupila firmu ISI. Od roku 2017 je provozovate-
lem WoS firma Clarivate Analytics, kterd byla dfive sou-
¢asti firmy Thomson Reuters.

Dnes WoS umoznuje piistup k databidzim Science
Citation Index Expanded (SCIE), Art and Humanitites
Index (AHCI) a Social Sciences Citation Index (SSCI),
pripadné podle ptedplatného i k indexiim konferencnich
ptispévki a knih. Je to tedy skute¢né multidisciplindrni
citacni databaze. WoS aktualizuje obsah svych citacnich
databazi indexaci obsahti nové vyslych ¢lanki z vybranych
védeckych casopisli. Tyto Casopisy patii do tzv. Web of
Science Core Collection (WoS CC), kterd zahrnuje kolem
12 tisic Gasopisi®’. Tento seznam je ale prab&zné aktuali-
zovan podle danych kritérii na kvalitu®®.

Dalsi databazi, ktera je dostupna v rozhrani WoS, je
Journal Citation Report (JCR). Ta je dilezitym zdrojem
pro hodnoceni védecké kvality Casopisi — zde najdeme
dnes tak intenzivné diskutované impakt faktory. Obecné
Ize fici, ze Casopisy, které najdeme v JCR, patii mezi ty
lepsi (maji impakt faktor) a je rozumné publikovat praveé
v nich. Dnes, v dobé predatorskych casopisi, které vydaji
cokoli bez ohledu na védeckou kvalitu, jen kdyZz zaplatite,
je to vhodny zdroj pro rozhodnuti, zda v pfislusném ¢aso-
pise publikovat. Lze fici, ze vybér do JCR je jest¢ o néco
piisnéjsi nez do WoS CC a aktualné JCR pracuje s 11 tis.
Casopisy.

Instituce si mohou pfiplatit pfistup i ke specializova-
nym chemickym databazim Current Chemical Reactions
(CCR) a Index Chemicus (IC), které také patii do WoS
CC. CCR obsahuje pies 1 milion syntetickych metod abs-
trahovanych z vice nez 100 chemickych casopisti od roku
1986. IC poskytuje pristup k vice nez 2,5 milionu slouce-
nin abstrahovanych také z vice nez 100 chemickych €aso-
pist od roku 1993. Obé¢ tyto databaze jsou ale fadové men-
Siho rozsahu, nez odpovidajici databaze v aplikacich Sci-
Finder nebo Reaxys. Navic ma nyni WoS technické pro-

734

Referat

blémy v modernich webovych prohlizecich s vyhle-
davanim sloucenin podle struktury, protoze pouZiva Java
appletovy strukturni editor.

WoS vyniké hlavné pokroc¢ilymi funkcemi pro citaéni
analyzu. Umoznuje pocitat H-index — dnes hojné pouziva-
ny k hodnoceni kvality védcii a také umi hledat citace pod-
le vice poli, nez ostatni databaze. Novéjsi zaznamy ve
WoS lze tak vyhledavat i podle grantové agentury nebo
podle ¢isla grantu. Je mozné také nalezené zaznamy expor-
tovat v riznych formatech do souboru nebo do webové
verze osobni bibliografické databaze EndNote. Pro nasled-
ny import do jiné bibliografické databdze je vhodné pouZzit
pro export strukturovany format RIS, ktery je uznavanym
standardem pro tyto ucely.

Ovladani WoS je nejsnadnéjsi se naulit za pomoci
video tutoriald®', které jsou dostupné na strankach provo-
zovatele.

3.4. Srovnani komerénich databazi

Srovnani komer¢nich databazi pfinasi tabulka I.

4. Volné pristupné chemické databaze
4.1. Google Scholar

Google Scholar® je variantou webového vyhledavace
Google, dostupnou od roku 2004, ve které¢ se do vysledkil
zaclenuji jen dokumenty nebo metadata dokumentti souvi-
sejicich s védeckou ¢innosti. Mezi indexované zdroje patii>
recenzované online dostupné védecké Casopisy, knihy,
konferen¢ni ptispévky, diplomové a disertacni prace, pa-
tenty a dal$i odborna literatura. Indexovany jsou jak zdroje
volné pfistupné v plném textu, tak 1 ty nepiistupné,
u kterych jsou indexovana jen volné pfistupna metadata.
Podle odhadt je takto dostupnych vice nez 150 milionQ
dokumentti. Nové dokumenty jsou pridavany nékolikrat
tydné, ale muze trvat i n€kolik mésicti az rok ¢i vice, nez
se novy dokument na Google Scholar objevi.

Této volné dostupné sluzbé je fadou védct davéna
pfednost i pfed placenymi, jako je napt. WoS, diky propra-
covanému zpracovani ptirozeného jazyka, ve kterém Goo-
gle exceluje. K placenym nastrojim je ale vhodné se uchy-
lit, pokud je potieba pouzit strukturovany dotaz (podle
hodnot poli v bibliografickém zadznamu) nebo je tfeba najit
nedavno vydané dokumenty.

Kromé¢ vyhledavani nabizi Google Scholar uZivate-
Iim i moznost tvofit si osobni profil se seznamem vlast-
nich publikaci a vytvafi citaéni statistiky a pocitd H-index
podobné jako WoS.

4.2. ChemSpider

ChemSpider* je voln& dostupna databéze chemic-
kych sloucenin nabizejici rychlé vyhledavani podle texto-
vych nebo strukturnich dotazi. Aktualné popisuje pres
58 milionti sloucenin, o nichZz ziskavd informace asi



Chem. Listy 171, 731-737 (2017) Referat
Tabulka I
Srovnani komer¢nich databazi
Databéaze Reaxys SciFinder Web of Science
Adresa aplikace WWW.reaxys.org scifinder.cas.org webotknowledge.com
Poskytovatel Elsevier Chemical Abstract Services (CAS) Clarivate Analytics
www.elsevier.com WWW.Cas.org clarivate.com
Zprostiedkovava Reaxys CAS REGISTRY: slouceniny (130 mil Science Cit.Index Expanded (SCIE)
pfistup k internim Reactions (44 mil) sloucenin, 67 mil sekvenci) Social Sciences Cit.Index (SSCI)
databazim Substances (29 mil) CAplus: bibliografie (436 mil) Arts & Humanities Cit.Index(AHCI)

Citations (54 mil)

experimentalni fakta
(500 mil)

CASREACT: reakce (83 mil)
CHEMCATS: dodavatelé chemikalii
CHEMLIST: regulované chemikalie
(384 tis)

MARPAT: struktury v patentech

Current Chemical Reactions (CCR-
EXPANDED) (1 mil)
Index Chemicus (IC) (2.5 mil)

celkem vice nez 100 mil. Zaznamt

Vyuziva externi

PubChem (91 mil)

Medline (23 mil)

Google Scholar

databaze eMolecules (10 mil)
LabNetwork
Vychazi z historic-  Beilstein Hanbook Chemical Abstracts (1907-2009) Current Contents
kych tisténych Gmelin Handbook
zdroji

Dnesni primarni

« odborné ¢asopisy — chemie

* odborné ¢asopisy — chemie

* odborné ¢asopisy

zdroje dat (4500) * knihy * knihy
« s chemiii spojena periodika, * patenty * konferen¢ni sborniky, abstrakty
abstrakty konferenci (>16 000) * konferen¢ni sborniky, abstrakty
* knihy * chemické katalogy
* patenty » disertace
Typ dat bibliografické i faktografické DB  bibliografické i faktografické DB biliografické DB, omezena chemicka

« bibliograficka data

« chemicka data (reakce,
pripravy)

« zivotni prostiedi

« eperimentalni fyzikalni data

« experimentalni spektralni data

* bibliografické data

* chemicka data (reakce, piipravy)
« experimentalni fyzikalni data

* experimentalni spektralni data

* vypocitana fyzikalni data

* vypocitana spektralni data

faktograficka DB

* pokrocila bibliograficka data
* bibliometricka data

Data z oblasti védy

chemie, medicinalni chemie

chemie, pfirodni védy

multidisciplinarni — pfirodni védy, socialni
védy, humanitni védy

Mozno vyhledavat
podle

* pfirozeny jazyk

« kli¢ova slova

« struktura (slouceniny, reakce)
« bibliografické udaje

« v§echny experimentalni
fyzikalni, spektralni, biologické
vlastnosti sloucenin

* pfirozeny jazyk

* klicova slova

« struktura (slouéeniny, reakce)

* bibliografické udaje

* 13 experimentalnich, 21 vypocitanych
fyzikalnich a biologickych vlastnosti
sloucenin

* klicova slova
* bibliografické udaje

« struktura/vlastnosti slouceniny (omezené
mnozstvi parametrt, technické problémy se
strukturnim editorem)

Max. pocet zazna- 5000 100 500
mu pro export
Prvni data z roku 1771 1800 1900

Unikatni vlastnosti
a vyhledavaci
moznosti

* Do detailu propracované vyhle-
déavani podle hodnot vsech 500
riznych poli za vyuziti logickych
operatortl.

Velice vhodné pro vyhledavani
sloucenin podle jejich parametri
(fyzikalnich, biologickych
vlastnosti).

* Obsahuje pouze experimentalné

* Nejlépe propracovany algoritmus pro
vyhledavani pfirozenym jazykem —
lexikalni analyza, automaticky ptevod na
terminy databazové pocitacové.

» Kromé experimentalnich vlastnosti
sloucenin obsahuji jejich zaznamy

i vypocitané (predikované) vlastnosti.

* Vyhledavani sloucenin podle vlastnosti
je omezeno jen na 13 experimentalnich

stanovené vlastnosti sloucenin (ne a 21 vypocitanych vlastnosti.

vypocitané).

* Moznosti exportu nalezenych
dat jsou co do mnozstvi zaznamui
a moznych formata
nejpokrocile;jsi.

* Rozsahlé nastroje pro citaéni analyzu
(H-index), snadny export citaci, pokrocilé
vyhledavani podle bibliografickych udaja
(pracovisté, grantova agentura, ¢islo
grantu).

* Omezené moznosti pro hledani prodle
struktury (technické problémy se struktur-
nim editorem, maly pocet zaznamu)
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z 500 zdroji, na které se zpétné odkazuje. Poskytovatelem
této sluzby je od roku 2009 Royal Society of Chemistry
(RSC), coz dava nadéji na dalsi pozitivni vyvoj této velmi
uziteéné sluzby.

Pro nalezenou slouceninu nabizi informace zna¢ného
rozsahu — vSechny jeji myslitelné nazvy a identifikatory
(standardni i nestandardni), experimentalni i vypocitané
fyzikalné-chemické vlastnosti, tdaje o toxicité a biologic-
ké aktivité, spektra (NMR, IC, MS, UV-Vis), seznam pro-
dejct, odkazy na publikace, patenty apod. Které informace
jsou k dispozici, samoziejmé zalezi na tom, co se podatilo
ziskat z puvodnich zdroji, odkazy na néz jsou rovnéz
k dispozici.

ChemSpider si klade nelehké ukoly pro svou dalsi
¢innost:

Ziskat na jedno centralni misto informace o vSech
slouceninach dostupnych na webu, umoznit jejich
snadné vyhledavani a standardizovat jejich struktury a
nazvy.

Zlepsit kvalitu vefejnych chemickych zdroji za vyuzi-
ti automatizované kontroly struktury a také manudl-
nich tprav spolupracujicich experti.

Poskytnout platformu pro vkladani a uchovéavani dat.
Registrovani uzivatelé mohou uploadovat vlastni
struktury a informace o nich a mohou publikovat reak-
ce na ChemSpider SyntheticPages®’, coz je volng do-
stupna databaze chemickych reakci s plnymi texty
experimentalnich procedur tvotfend piimo uzivateli.
Snazit se o usnadnéni ptistupu ke vS§em datim za vyu-
ziti webového rozhrani optimalizovaného pro mobilni
zafizeni, mobilnich aplikaci, webovych sluzeb pro
zptistupnéni dat.

Integrovat data do RSC publikaci za vyuziti pfimych
odkazii a vyuzit validovanych chemickych nazvi pro
vyhledavani v Google Scholar, PubMed a RSC kni-
héch, ¢asopisech a databazich.

To jsou jisté predsevzeti, se kterymi nelze nez souhla-
sit a v ramci svych moznosti je podpofit. Kazdopadné
z toho plyne, ze ChemSpider by mélo byt to nejvhodnéjsi
misto pro nalezeni té ,,nejspravnéjs$i“ struktury i ndzvu pro
hledanou slouceninu.

4.3. PubChem

PubChem®® je voln& pristupna webova aplikace
a databaze zalozena roku 2004, ktera poskytuje informace
o biologickych aktivitich malych molekul. Za malé mole-
kuly se povazuji latky, které maji méné nez tisic atomil
a vazeb. PubChem provozuje National Center for Biotech-
nology Information (NCBI), které je soucésti knihovny
National Library of Medicine (NLM). Ta patii do National
Institutes of Health (NIH) — nejvétsi agentury v USA, kte-
ra se vénuje vyzkumu v oblasti mediciny.

PubChem se sklada ze tfi hlavnich databdzi — Sub-
stance, Compound a BioAssay, které jsou navzajem propo-
jeny. Compound obsahuje unikatni struktury (kazdé je
pfitazen Ciselny identifikator SID) a Substance realné
vzorky, pro které byla zjiStovéana biologickd aktivita
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(s ptipadnymi odkazy do Compound). BioAssay je potom
databaze biologickych aktivit, které byly zjistény pro vzor-
ky z databaze Samples.

V databazi 1ze vyhledavat chemické slouceniny podle
mnoha parametri véetné jejich (sub)struktury, identifika-
toril, nazva ¢i sumarniho vzorce. Kazdy nalezeny zdznam
obsahuje veskeré dostupné informace o sloucening, véetné
jeji biologické aktivity a odkazli do vSech ostatnich NCBI
databazi (napf. bibliografické databaze PubMed), ve kte-
rych se danad sloucenina vyskytuje. Od roku 2012 jsou
vyuzivana data z PubChem i v aplikaci Reaxys. Dnes je
PubChem s vice nez 91 miliony unikatnimi strukturami
nejvetsi volné piistupnou databazi chemickych sloucenin.

4.4. PubMed

PubMed®’ je voln& piistupné webové rozhrani (od
roku 1997) uréené k vyhledavani zaznami nachazejicich
se primarn¢ v databazi MEDLINE (23 milioni zdznamu).
Do této bibliografické databaze se indexuji zaznamy
z Casopisi a dalSich primarnich zdroji, které souvisi
s medicinou. Lze tam tedy najit i informace o publikacich
z oblasti medicinalni chemie nebo biochemie. PubMed
identifier (PMID) je celé Cislo (primarni klic) uZzivané
v PubMed pro identifikaci zdznami v této databazi.

4.5. Ostatni chemické databaze

Chemickych databazi jsou jisté desitky, mozna stov-
ky. Lisi se obvykle rozsahem a specializaci. Relativné

serveru ChemistryViews’".

5. Zavér

Z vlastnosti popisovanych databazi plyne, ze vybér té,
kterou je vhodné pouzit, zalezi vzdy na tom, ¢eho chceme
docilit:

Pokud chceme zjistit, jestli jiz sloucenina byla popsa-
na v literatufe, nebo o ni zjistit veSkeré dostupné in-
formace, je vhodné pouZit jak SciFinder, tak Reaxys.
Tyto dva systémy poskytnou témét vzdy odlisné vy-
sledky, které plynou z pouZiti rliznych primarnich
zdroji a také obdobi, ve kterém byl ten ktery zdroj
pouzivan. Reaxys jde obvykle vice do minulosti.
Pokud chceme najit vSechny publikace, které popisuji
reakci, kterd nas zajimd, je opét vhodné pouzit jak
Reaxys tak SciFinder. Opét pravdépodobné dostane-
me vysledky, které se budou lisit.

Pokud chceme provést uplnou literarni reserSi na
téma popsané pomoci klicovych slov, je samoziejmé
vhodné pouzit vSechny tii komercni zdroje, ale u Web
of Science lze ocekavat nejvetsi pocet zaznamul.

Pokud nemame zajem o nalezeni pokud mozno vsech
informaci na dané téma, ale chceme najit alesponl
néco, vystatime obvykle s néjakou volné¢ dostupnou
databazi. Pro slouceniny je pak nejvhodnéjsi pouzit
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ChemSpider a pro publikace Google Scholar. U Goo-
gle Scholar mame navic Sanci (nikoli vSak jistotu), Ze
nejvice relevantni vysledek bude v seznamu vysledkl
na prvnim miste.

Pokud chceme najit slouceninu, na kterou mame fadu
pozadavkl ohledn¢ jejich vlastnosti, pak nejlepsi
volbou bude Reaxys.

Mame-li néjaky komplexni dotaz formulovany pfiro-
zenym jazykem, tak nejlep$im systémem, ktery po-
skytne pravdépodobné nejlepsi odpovéd’ bude Sci-
Finder.

Pokud chceme stahnout z databaze co nejvice experi-
mentalnich dat, nebo bibliografickych zaznami v co
nejkrat§im Case a v co nejstrukturovanéj$i podobg,
pak jasnou volbou bude Reaxys.

Tento clanek vznikl za podpory MSMT v ramci Nd-
rodniho programu udrZitelnosti I projekt LOI1220
(CZ-OPENSCREEN).
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Faculty of Science, Charles University, Prague): Databa-
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The most widely used specialized chemistry data-
bases and web services allowing access to them will be
described. Besides the largest commercial three (Reaxys,
SciFinder, Web of Science), some freely available services
(Google Scholar, ChemSpider , PubChem, PubMed) will
also be discussed. Strong and weak points of the present-
ed databases will be emphasised and recommendations for
optimal database selection and searching will be given.



