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Uvodnik

Chemicka informatika — reklamni slogan nebo védecky obor?

Zaplava informaci je ziejmé nejvyznamnéjsim znakem
nasi doby. Pokud ve vyhledavaci Google zadate slovo
. information* a provedete hledani, naleznete 578 000 000
odkazii. Pro porovnani slova laska (love — 118 000 000),
pritel (friend — 94 200 000), a dokonce i penize (money —
124 000 000) a sex (sex — 211 000 000) se kréi v druhé radé.
Slovo informatika (informatics — 3 830 000) si také v této
souteézi nevede Spatné. Pokud se vsak pokusime zjistit, co si
lidé pod slovem informatika predstavuji, dospéjeme k velmi
Sirokému rozpéti ndazori. Velmi pocetné skupiné splyva pojem
informatiky s vyuzitim vypocetni techniky, bézné je informati-
ka ztotoziiovana s programovanim. Pokud vSak slovo informa-
tika povazujeme za zkraceny vyraz pro informacni védu, tedy
védu zabyvajici se shromazdovanim, organizaci a tridénim
informaci, je toto omezeni na oblast pocitacu zavadéjici. For-
malnimi  postupy zpracovani a vyhodnocovani informaci
(napr- logika) se lidé zabyvali tisice let pred objevem pocitacii
a vysledky této prace jsou nesmirné uzitecné i v dnesni dobé.

Vypocetni technika umoznila uskutecnit fadu myslenek,
které pred nékolika desetiletimi hranicily s Silenstvim. Bohu-
zel, stejné jako ohen, i pocitace jsou skvélym sluhou, ale Spat-
nym panem. Lidé velmi casto podléhaji jejich viivu. Pri pohle-
du na vysledky, které se objevuji na obrazovce, zapominaji, Ze
hloupost spocitana nebo nalezena milionkrat rychleji nepre-
stava byt hlouposti.

S tim, jak se s pojmem informatika seznamovali pracov-
nici v jednotlivych védnich oborech, zacala vznikat informati-
ka lékarska, historicka a samozrejmé také chemicka. Na ozna-
Cent chemické informatiky Ize dobre dokumentovat neurcitost
pojmoslovi  (http://'www.indiana.edu/~cheminfo/informatics/
cinform_whatis.html). V anglickém jazyce se objevuji vedle
pojmu chemical informatics také oznaceni jako chemoinfor-
matics, cheminformatics, chemiinformatics, jejichz vysvetleni
zavisi na profesni kariére autora a jen zridka odrazi néjaky
hlubsi sémanticky rozdil.

V oblasti chemie je velky diiraz kladen na pocitacovy
aspekt celé problematiky. S trochou ironie Ize tvrdit, Ze kazdy,
kdo pouzije pocitac pro vyhledani bodu tani slouceniny, spo-
¢ita konformace hexanu s pomoci komercniho programu,
nebo vyuzije statistickych moznosti programu Excel se jiz citi
chemickym informatikem.

Chemicka informatika by vsak méla znamenat néco jiné-
ho. Schopnost vyhodnotit chemické informace a zpracovat je
zpiisobem, ktery nabizi novy pohled na danou problematiku je
skutecnym prinosem, ktery mohou chemici-informatici prinést
chemii a védé. Pocitace jsou vyznamnym pomocnikem na této
ceste, nikoli viak kouzelnym proutkem, ktery splni kazdé pra-
ni. Jelikoz po precteni téchto radkii bychom mohli byt obvine-
ni z pocitacové fobie, radi bychom zduraznili, Ze sami progra-
mujeme v Fadé programovacich jazykii a jsme zakladateli
pocitacoveho projektu (http://www.zvon.org/), ktery kazdy rok
vyuziva nékolik milionii uzivateli z celého svéta. Presto, a
nebo pravé proto, jsme zastanci mnohem komplexnéjsiho
pohledu na celou problematiku.

Pripomenme si zakladni cinnosti, jimiz se zabyva infor-
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macni véda, tedy shromazdovani, organizovani a tridéni in-
formaci. Chemie se pravem chlubi propracovanym systémem
pristupu k informacim, ktery nam mohou jiné védni obory
zavidet. Bylo by vsak velkou chybou nechat se ukolébat dosa-
zenymi vysledky a dale nerozvijet odkaz predchozich genera-
cl.

V oblasti shromazdovani informaci je velkym problémem
roztristénost zapisii chemickych struktur a dalsich konceptii.
Pokud ma chemie plné vyuzit moznosti pocitacii, je tieba vyvi-
nout takovou notaci, ktera umozni automatické zpracovani
a abstrahovani dat.

Pouze v pocdtcich je formalizace postupii pri prohledani
chemickych databadzi. Zde bychom se méli inspirovat softwa-
rovym inzenyrstvim. Formalizace postupu, kterd sebou prines-
la pojmy jako architektura klient-server, , peer-to-peer*
a podobné, usnadnuje komunikaci v oboru, a tim vyznamné
prispiva k pokroku v dané oblasti.

Organizovani informaci je rovnéz vyzvou, kterda doposud
nebyla uspokojivé vyreSena. Zejména je diileZité neomezit se
na pocitacovy aspekt problematiky, tedy na otazky jak efektiv-
né ulozit informace do pocitace tak, aby bylo dosazeno uspory
mista v pametovych médiich a zaroven maximalné urychleno
prohledavani uloZenych dat. Mnohem vétsi diraz by mel byt
kladen na interakci databazovych a vypocetnich systémii
s uzivateli, tedy v prvé radé s praktickymi chemiky. V anglické
literature se tato oblast nazyva ,usability engineeering‘
a ukazuje se, Ze uplatiiovani jejich principii miize prinést ra-
dové uspory casu a prostiedkii. V oblasti chemie jsme bohuzel
na samém pocatku. Myslim, Ze rada ctendru téchto radki
mnohokrat resila problém, jak danému software sdélit, co
vilastné chce najit a snazila se vylustit, co program odpovédél.
Zatimco programatori radi svaluji odpovédnost na neschopné
uzivatele, z hlediska ,,usability je chyba zcela na programu.
Software se musi prizpiisobovat uzivateli, nikoli uZivatel poci-
taci.

Neopominutelnd je rovnéz pedagogicka role chemické
informatiky. Problémem soucasné vyuky nejen na vysokoskol-
ské urovni je nekoordinovany zpiisob, s jehoz pomoci se stu-
denti seznamuji s novymi védeckymi poznatky a s jejich apli-
kact v praxi.

Studenti rovnéz vnimaji teorie a poznatky, se kterymi se
béhem vyuky seznamuji, jako stila fakta, kterd zde od nepa-
meéti jsou a vzdy budou platit. Vyuka informatiky, zameérena
na vyhledavani a samostatné zpracovani informaci v kom-
plexni rovine, umoznuje studentovi snazsi vstup do praktické-
ho Zivota, kde se jeho schopnosti orientace v zdplavé informa-
ci a samostatného vyhodnocovani rozporuplnych dat odrazi
na jeho sluzebnim postupu, a tedy i financnim ohodnocent.

Na zaver bychom se vratili k ndzvu tohoto clanku. Jsme
presvédceni, zZe chemicka informatika je skutecny védni obor,
i kdyz ne se zcela jasnymi hranicemi. Dokonce se domnivame,
Ze se jednd o naprosto klicovy obor, jehoz vyvoj bude urcujici
pro fadu odvérvi ,, klasické* chemie.
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