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1. Uvod

Soucésti chemickych patentll, zvlaSt' z oblasti farma-
ceutické chemie, je deklarace v patentu chranénych slouce-
nin obecnym, pfesnéji generickym a v patentové termino-
logii Markushovym vzorcem (obr. 1). Tuto praxi Uspesné
obhajil americky chemik Eugene A. Markush' v soudni pfi
s americkym patentovym afadem v r. 1924 (cit.?). I kdyz je
patent pfedevSim pravni dokument stvrzujici pravni narok
na dusevni vlastnictvi v ném obsazenych skutecnosti,
z hlediska vécného obsahu je i zdrojem védeckych infor-
maci. V ptipadé¢ chemickych sloucenin nas tedy zajima
nejenom struktura odvoditelnd z generického vzorce
v kombinaci s uvedenou sadou strukturnich slozek, ale
samoziejm€ i jak byla pfipravena ajaké mda vlastnosti.
Zajmy patentového specialisty a praktikujiciho chemika se
zde rozchazeji, ale z pravniho hlediska je rozhodujici sku-
teCnost, ze sloucenina popsana generickym vzorcem je
explicitné uvedena v patentu. Z hlediska chemie Ize ale
polozit otazku, jak, a zda vibec byla pfipravena, kdyz
vlastnosti a identifikacni udaje chybi. V prvni instanci se
s otazkou, zda uznat ¢i neuznat existenci chemické slouce-
niny jako realnou, setkavaji excerptofi zpracovavajici pa-
tenty do né&jaké chemické baze dat. Ma se za rozumné, ze

do bazi dat jsou excerpovany jen slouceniny, pro které
jsou v patentu uvedeny syntetické postupy, nebo nekteré
vlastnosti, napt. jejich biologicka aktivita. Pak ale nutné
existuje pravdépodobnost, Ze pii reSersich nenajdeme slou-
Ceninu i velmi blizkou té, kterou hledame, ale ktera je
v patentu jen zahrnuta do generického vzorce.

Vyvoj a postupné zdokonalovani nastroji pro praci
s chemickymi bazemi dat SciFinder a Reaxys vedl
vnedavné dob¢ k nabidce strukturnich reSersi v rezimu,
ktery je ve strukturnich editorech oznacen jako Markush
Search, nebo jen Markush, coz by mohlo riziko nedspes-
nych resersi alespon Castecné eliminovat. Bohuzel funkce
té&chto strukturnich reSerSi neni pfili§ detailn€ dokumento-
vana. To nas vedlo k rozhodnuti pokusit se ozfejmit moz-
nosti vyuziti generickych (Markushovych) vzorcti na prak-
tickych prikladech, a to jak z hlediska rozsahu a pravidel
excerpce slouCenin, tak zhlediska vyuziti strukturnich
vyhledavacich rezimt Markush ve vyse zminénych che-
mickych bézich dat.

Je ale nutné upozornit, Ze vyse popsany problém neni
novy a existuje prakticky od zavedeni generickych vzorct
do patentovych dokumenti. To vedlo uz vr. 1951 anglic-
kého chemika Montagu Hyamse k zalozeni firmy
s nazvem DERWENT pravé s cilem zpracovavat chemické
patenty tak, aby byly zachovany generické vzorce jako
zdroj informaci. Nejdiive k tomu byla vyuZivana technika
dérnych stitkt, kde jednotlivé pozice znamenaly individu-
alni substituenty nebo jejich skupiny. To bylo pozd¢ji pre-
vedeno do pocitacové podoby s daleko vétsimi moznostmi
a postupné rozsifovano do dalsich technickych obort. Nej-
Index (WPI), pfistupny na databazovém stfedisku STN
International’. Patenty obsahujici generické vzorce zpraco-
vava i CAS, a to do samostatné baze MARPAT?, rovnéZ
pfistupné na STN International. Spolecnou nevyhodou
téchto bazi jsou jednak vysoké naklady na ptistup a dale
nutnost rozsahlych a stale udrzovanych praktickych zkuse-
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Obr. 1. Ilustrace generického Markushova vzorce v patentu
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nosti, coz vede k tomu, Ze jsou vyuzivany témét vyhradné
specializovanymi patentovymi reserséry. Nabidka struktur-
nich reSersi typu Markush v bazich dat SciFinder a Reaxys
by tak mohla otevfit pristup k témto informacim i pro
praktikujici chemiky a alespon ¢aste¢né pieklenout urcitou
dvojkolejnost chemickych resersi.
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2. Volba testovaciho souboru patentu pro
porovnavani rozsahu excerpce sloucenin

Rozsitena predstava chemikil je, ze z patentl jsou
excerpovany chemické slouceniny, které jsou uvedeny
v prikladech, nebo pro které jsou v patentu konkrétni data.
Jiz méné si chemici uvédomuji, Ze z patentl musi byt ex-
cerpovany také slouceniny, které jsou specificky (napf.
plnym vzorcem nebo systematickym nazvem) uvedeny
v patentovych narocich. Oficidlni zasada pro excerpci
sloucenin do bazi Chemical Abstracts fika, zZe excerpovany

Tabulka I
Ptehled analyzovanych patentl
Patent SciFinder Reaxys
All Prep Prophetic Reactant/ Reactions  Experi- All Prep Reagent/
Reagent mental Catalyst
conditions
WO 2015157005 6477 6179 5995 46 0 0 500 172 40
US 20130072468 2222 1503 1115 1175 6384 6384 1064 534 55
WO02014100533 917 611 13 451 7280 0 500 469 32
US 20130184248 586 543 6 248 3129 3129 574 471 49
EP 1958634 486 418 54 320 4741 4741 443 361 74
US 20130281399 380 262 7 246 861 0 408 857 98
WO 2012043791 321 254 11 213 1810 0 100 zadné reakce
WO 2010146236 309 207 2 208 804 804 256 208 33
WO 2013174736 278 252 64 221 zadné reakce 193 378 47
US 20060089496 275 255 2 37 93 93 301 132 46
WO 2013092756 271 251 4 59 437 437 276 333 35
WO 2012025638 229 162 10 146 415 415 174 155 18
WO 2013184934 198 137 2 124 939 0 227 1067 54
WO 2014074778 196 118 24 107 280 0 145 130 34
WO 2003105845 186 136 0 112 328 0 218 151 38
WO 2013045495 176 71 6 65 825 825 92 462 50
US 20120115903 155 113 17 101 845 839 133 158 44
WO 2013 095304 138 68 0 79 80 80 76 60 7
WO 2008090140 125 99 2 76 426 426 108 92 23
WO 2014198478 105 82 101 82 250 0 zadné slouceniny
US 20110313167 85 57 2 35 31 30 89 32 25
US 6403604 81 30 28 31 36 36 40 29 2
WO 2015165970 73 59 2 59 818 0 Rexys patent neobsahuje
EP 2003120 73 44 19 38 357 311 91 37 34
WO 2008111096 63 57 10 18 52 52 62 40 13
EP 2738165 32 0 0 16 1 0 10 4 15
EP 735043 16 7 5 6 0 0 2 1 -
W02014037391 12 4 0 2 1 1 zadné slouceniny
WO 201511010 9 2 0 8 3 0 7 2 4
WO 2008092665 12 7 1 6 8 8 11 7 2
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jsou ... Claimed and exemplified substances with suppor-
ting data’. Je nutné si uvédomit, ze termin Claimed zna-
mena presné vySe uvedené pfipady, kdy jsou
v patentovych narocich uvedeny slouceniny s pfesnym
nazvem nebo strukturou, ale bud’ viibec bez jakychkoliv
dalsich tdajd, nebo jen vagné pritazené k obecné syntetic-
ké metodé. I kdyz se ndm to moc nelibi, tak pokud je che-
micka sloucenina piesné pojmenovana v patentovych na-
rocich, jednoduse existuje.

V bazi dat SciFinder se v poslednich letech objevil
novy termin souvisejici s patentovymi dokumenty, a to
Prophetic Substances in Patents. Obratime-li se opét na
informac¢ni materialy CAS, dozvime se, ze se jedna o slou-
Ceniny ... Specific but uncharacterized substances (e.g.
reactants, isolated intermediates, products) identified by
chemical name or structure, including structures displayed
in a table’. Zda se, 7e této definici odpovidaji pravé vyse
zminéné piipady a Ze se jedna o snahu producenta umoznit
rozliSeni mezi slou¢eninami plné charakterizovanymi od
sloucenin uvedenych jen strukturou nebo nazvem. Podrob-
néjsi zasady vcetn¢ piikladl jsou evidentné v manudlech
excerptorl, které 1 v pfipad¢€ jejich dostupnosti by prakti-
kujici chemik asi stejné¢ nestudoval. Pouzili jsme proto
vyuzil Ben Wagner®, a na souboru konkrétnich patentd,
byt omezeném, jsme se pokusili alespon orientacné zjistit,
jak se predstavy chemikd o rozsahu excerpce sloucenin
z patentll shoduji srealitou a ilustrovat tak oznaceni
Prophetic Substances.

Patenty byly vybrany v zasad¢ ndhodné z oblasti far-
maceutické chemie, nebo obecné chemie biocidii; jedinym
omezenim byl poZadavek na pritomnost generického
(Markushova) vzorce arole Prophetic Substances
v programu SciFinder. Dale byl vyb&r omezen na patenty
evropské, americké a patenty WO, protoze pro porovnani
rozsahu excerpce v obou nejdulezitéjsich chemickych ba-
zich dat s bazi Reaxys byl vzat ohled na to, Zze Reaxys jiné
patenty nezpracovava. Urcity problém, v zasadé ale malo
vyznamny, se projevil pfi evidentné rozdilné praxi zpraco-
vavani patentovych rodin v pfipad¢ baze SciFinder a Re-
axys. V piipadé CAS je povazovano za standardni praxi
zpracovat prvni patent, ktery se dostane na sttl excerptoru,
coz je sice asi stejné i v pripadé baze Reaxys, ale komple-
xita patentd muze vést k tomu, ze takové prvni patentové
dokumenty mohou byt rtizné. Nejcastéji se takové situace
vyskytuji v pfipadé patentt WO. V piipadé baze SciFinder
byvaji rozsahy excerpovanych sloucenin u patentdt WO a
druhého zédznamu napi. patentu EP prakticky stejné,
v piipadé baze Reaxys je situace o néco méné piehledna.
Setkavame se i s ptipady, kdy jsou zpracovany dva zazna-
my patentl z jedné patentové rodiny jak se stejnym rozsa-
hem excerpce, tak i bez excerpce nebo s rozsahem vyrazné
odliSnym. Ptehled zpracovanych patentil a excerpovanych
dat je sumarizovan v tab. 1.
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3. Excerpce chemickych sloucenin z patenti
a jejich analyza

Mame-li otevieny bibliograficky zaznam patentového
dokumentu v bazi dat, mlizeme bezprosttedné¢ zobrazit
soubor vsech sloucenin, které byly z daného dokumentu
excerpovany. V programu SciFinder k tomu slouZi tlacitko
Get Substances, v bazi Reaxys pak nabidka Show All Sub-
stances v zéznamu patentu. Tato data by méla piedstavo-
vat v§echny chemické slouceniny, které byly pfi zpracova-
ni daného dokumenty pievedeny do baze dat jako chemic-
ké slouceniny. Ty jsou uvedeny v tab. I pod databazi Sci-
Finder a Reaxys, v obou piipadech ve sloupcich oznace-
nych A/l 1kdyz z ndhodného vybéru nelze d€lat kategoric-
ké zaveéry, zda se, ze mimoradné velké pocty excerpova-
nych sloucenin se vyskytuji navzdory obecnosti generic-
kych vzorcl spiSe vyjimecné. Vzhledem k tomu, Ze se
jedna o patenty témét vyhradné z oblasti farmaceutické
chemie, nejsou pocty excerpovanych sloucenin v fadu set
prekvapujici, i kdyz jsou samoziejmé vyS§i, nez
v typickém casopiseckém c¢lanku. Porovnani poctu excer-
povanych slouéenin v bazich SciFinder a Reaxys, coz by
mély byt bez ohledu na moznost odliSnych excerpcnich
zasad v zésad¢ srovnatelné hodnoty, nevykazuje kromé
prvnich piipadi mimofadné velkych pocti systematické
odchylky, nékdy naopak pfinasi i prekvapivé shody.

Podstatné zajimavéjsi jsou moznosti piesnéjsi specifi-
kace excerpovanych sloucenin, které nabizi ptredevsim
baze SciFinder. Pod nabidkou Get Substances pii otevie-
ném bibliografickém zdznamu patentu miiZeme poZadovat
zobrazeni bud’ vSech excerpovanych sloucenin, tedy A,
nebo jen slou€enin zafazenych do nékteré z 13 kategorii
(v terminologii bazi CAS se jedna o tzv. Roles). Pro posu-
zovéani informaci o chemickych slouc¢eninidch obsaZenych
v daném patentu byly vybrany kategorie Preparation, Re-
actant or Reagent a hlavné zajimava kategorie Prophetics
in Patents. Do prvni kategorie by mély byt zatazeny slou-
¢eniny, pro které je v daném patentu popsana jejich synté-
za, coz byva hlavni divod pro pftihlaseni patentu. Pocty
syntetizovanych sloucenin jsou podle ocekavani ve vSech
pripadech nizsi, rozdil by se mél objevit ve sloupci Re-
actants or Reagents. Nemuzeme ale ofekavat, ze souctem
sloupce Preparation a sloupce Reagents or Reactants do-
staneme celkovy pocet sloucenin. Jako reaktanty mohou
byt, a evidentné také jsou, uvedeny meziprodukty, které
jsou soucasné oznaceny jako slouceniny syntetizované.

Nejzajimavéjsi jsou samoziejmé data ve sloupci
Prophetics in Patents. PoCty sloucenin takto oznacenych
jsou ve vétsiné ptipadl vyrazné nizsi, ale nechybi ani pa-
tenty, ve kterych se pocet vSech sloucenin, nebo pfiprave-
nych sloucenin od poétu Prophetic 1i8i jen malo. Oficialni
charakteristika téchto sloucenin v navodech prace
s programem SciFinder je uvedena vySe s odkazem na
material CAS>. Piiklady z konkrétnich patenttl ukazaly, Ze
se jedna typicky o slouceniny, které jsou v patentu presné
oznaceny, at' jiz vzorcem, nebo systematickym nazvem
(zpravidla obojim zpuisobem), ale jejich ptiprava je odka-
zovéana na obecnou metodiku vice ¢i méné¢ vzdalenou od
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syntéz uvedenych v ptikladech, nebo neni uvedena viibec.
Nejsou pro né tedy uvedena zadna konkrétni data, body
tani, hustoty, spektra, vytéZky reakci apod. Pfesto jsou
takové slouceniny zahrnuty do baze REGISTRY, protoze
jsou exemplified a specific a tedy de iure existuji. Ve vétsi-
n¢ piipadi studovaného souboru patentit byly slouceniny
oznacené jako Prophetic soucasné zafazeny do kategorie
Preparation, ¢imz lze vysvétlit, Ze se poCty sloucenin uve-
denych v téchto dvou kategoriich pfili§ nelisi. V kazdém
piipadé ale kategorie Prophetic davd moznost udé€lat si
predstavu, pro kolik sloucenin jsou uvedeny explicitni
preparativni postupy a kolik sloucenin je k takto detailné
uvedenym syntézam vice €i volnéji ptifazeno a poskytuje
tedy v programu SciFinder obecné uzite¢nou informaci.

Dalsi moznosti, jak si udé€lat predstavu o rozsahu
sloucenin s uvedenymi podminkami pfipravy, jsou infor-
mace o reakcich uvedenych v zdznamu dané¢ho patentu,
coz dostaneme vyuzitim nabidky Get Reactions
v programu SciFinder. Velky rozdil mezi excerpovanymi
slouceninami a zdznamem reakci v patentu ¢. 1 v tabulce
zieteln€ indikuje, ze pfiprava naprosté vétSiny sloucenin je
pfifazena jen k nékolika konkrétnim popistim experiment,
coz je vsouladu i suvedenym poctem sloucenin
v kategorii Prophetics. Je jen nutné upfesnit, Ze poCty re-
akcei v programu SciFinder jsou kombinaci v§ech individu-
alnich reakénich kroku vicestupnovych syntéz, neboli jed-
notlivé syntetické kroky jsou zaznamenany formou reakc-
niho schématu jednak jako jednostupiiové, ale postupné
dale jako dvou-, tii-, Ctyf- i vicestupniové az po celkové
syntetické schéma zvlast. Takze napf. pétistuptiova synté-
za muze byt v programu SciFinder zaznamenédna celkem
15 zaznamy reakei, ¢imz se vysvétluji velké poCty zézna-
mu konkrétnich reakci v nékterych patentech. Program
SciFinder vSechny jedno i vicestupiiové reakce zobrazuje
samostatné¢, baze Reaxys pracuje v soucasné dobé
s podobnou koncepci, ale vicestupnové reakce zobrazuje
v prostiedi aplikace SynthesisPlans. Mimotadné pocty
v ptipad¢ patentu €. 2 v tabulce ilustruji nestandardizované
formy formulace patentd; v daném pfipadé jsou experi-
mentalni podminky uvedeny sice obecné, ale v rozsadhlych
tabulkach jsou konkrétné specifikovany reakéni podminky,
jako jsou rozpoustédla, teploty, doby reakci apod. Velmi
uzite¢nou nedavno zavedenou informaci jsou detailni ex-
perimentalni podminky uvedené jako soucast zaznamu
patentu (obecné jakéhokoliv zaznamu dokumentu obsahu-
jici chemické reakce). Program SciFinder je uvadi pod
oznacenim Experimental conditions, baze Reaxys pod
nabidkou Has preparation. Ale opét zavisi na Gsudku ex-
cerptora, co piijme jako detailni popis syntézy. Shodny
pocet reakei a k nim nélezejicich experimentalnich podmi-
nek v patentu €. 2 naznacuje, ze vySe uvedeny zplisob po-
pisu syntéz je povazovan za detailni podminky. V kazdém
ptipad¢ ale tento idaj muze eliminovat potiebu studovat
Casto obsahlé popisy patentd. V piipadé baze Reaxys je
u pfevzatych experimentalnich detailti uzite¢na informace
uvedenim stranky, nebo jiné formy lokalizace daného ex-
perimentalniho popisu v textu patentu.
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Béze Reaxys zatim kategorii Prophetic nema; pokud
je patent v bazi Reaxys zpracovan jako zdznam, jsou tako-
vé slouceniny uvedeny v souboru Substances. Inspekce
zdaznamu v bazi Reaxys ale ukézala, Ze jsou do této baze
excerpovany i slouceniny, pro které najdeme v patentech
jen odkaz na obecnou metodu pfipravy, nebo slouceniny
vyjmenované explicitné jako vycet patentovych narok,
tedy v podstaté slouceniny typu Prophetics. V zésadé se
ukazuje, ze prekryv mnozin sloucenin excerpovanych
zbazi SciFinder a Reaxys neni, azprincipu excerpéni
prace ani nemlze byt stoprocentni, rozdily se ale nezdaji
byt zasadni.

4. Moznosti zadani strukturnich reSersi
v rezimu Markush

Generické neboli Markushovy vzorce jsou v kazdém
pripadé zalezitosti strukturniho vyhledavani, a proto by
nastroje oznacované jako Markush Search, nebo jen Mar-
kush, mély vychazet zjejich nakresleni ve strukturnich
editorech. To ale plati, navic jen ¢aste¢né, pouze pro struk-
turni editor programu SciFinder; tam sice najdeme nabidku
na volbu kromé Exact a Substructure také  Markush
Search, ale pro zadani struktury miizeme vyuzit jen nabid-
nuté alternativy substituentti, alternativnich atomi, nebo
velikosti kruhd. Baze Reaxys ma stejné moZnosti, ale ne-
nabizi vyhledavaci rezim Markush. Jen pomérné ,,skryté“
otevird moznost zahrnout do vysledki reSersi i dokumenty
s Markushovymi vzorci’. Zatimco vysledek substrukturni-
ho vyhledavani je soubor struktur slouc¢enin vyhovujicich
zadani, vysledek hledani v rezimu Markush je soubor bib-
liografickych odkaziti, z nichz n€které obsahuji ocekavané
Markushovy vzorce, ale setkdme se 1 sodkazy, kde
v abstraktu uvadéné vzorce maji spise nepravdépodobnou
podobu. Jak se ma chemik v téchto vysledcich orientovat?

Predevsim je nutné zddraznit, Ze shoda mezi zadanou
strukturou a strukturou obsaZenou v patentu je zaloZena na
podobnosti generické nebo analogické, z nichz ani jeden
termin nema piesnou definici. Materidly CAS uvadéji, ze
vyhledavaci rezim Markush najde i slouceniny podobné
(Similar). Patenty nalezené na zaklad¢ strukturni reSerSe
v rezimu Markush by tedy mély obsahovat slouceniny
vyhovujici témto zadsadam.

Pro vysvétleni napadného nesouladu Markushovych
vzorct pfi prohliZzeni nalezenych bibliografickych z4zna-
mi je nutné dodat nasledujici skute¢nosti. Abstrakty bibli-
ografickych zdznamul patentl typicky piebiraji generické
vzorce reprezentujici slouceniny v patentu chranéné pokud
mozno v jejich nejobecnéjsi a z grafického hlediska také
v nejruznéjsi podobé (viz napf. obr. 2 az 7). V textu paten-
tt se ale mohou vyskytovat dalsi takové vzorce, které napf.
z diivod prehlednosti reprezentuji uzsi ¢ast celé mnoziny,
anebo predstavuji jiny diivod patentové ochrany, nez jaky
je uveden ve struném textu abstraktu. Pokusime se tyto
skutecnosti ilustrovat na piikladu reSerSe v rezimu Mar-
kush pro znamy farmaceuticky preparat Pantoprazol
(obr. 2). Zadanim tohoto vzorce do strukturniho editoru
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Obr. 2. Pantoprazol

Obr. 3. Markushuv vzorec v abstraktu patentu nalezeném na
zakladé zadané struktury Pantoprazolu

programu SciFinder a volby rezimu Markush Patents by
Structure (pti volbé z rozbalené nabidky More options a
Explore by Structure ve strukturnim zobrazeni)
s alternativou Substructure dostaneme cca 176 odkazl na
patenty, znichZ hned prvni ¢insky patent obsahuje jako
soucast abstraktu Markushiv vzorec zcela se vymykajici
zadani (obr. 3). Zobrazime-li si ale vSechny slouceniny,
které byly excerpovany z tohoto patentu, nalezneme slou-
Ceninu velmi blizkou zadané struktufe Pantoprazolu
(obr. 4); vyhledavaci algoritmus tedy funguje. Blizsi in-
spekce pak ukaze, ze Markushiv vzorec, ktery je soucasti

HC/O NH / \
Q-
N

Obr. 4. Genericka struktura slouc¢eniny nalezena jako generic-
ka varianta Pantoprazolu
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Obr. 5. Struktura slouceniny odpovidajici Markushovu vzorci
v patentu na obr. 3
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Obr. 6. Typicka podoba Markushova vzorce v abstraktu pa-
tentu nalezeného pri strukturni reSersi analogu Pantoprazolu
v rezimu Markush
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Obr. 7. Markushiiv vzorec v textu patentu s rozsahlou varia-
bilitou

abstraktu prvniho ¢inského patentu (obr. 3), se vztahuje
k jinym v patentu zminénym slouc¢enindm, napf. slouceni-
né na obr.5. Zda slouceniny odpovidajici struktufe na
obr. 3 nebo struktufe na obr. 5 jsou hlavni soucésti paten-
tovych naroki, 1ze zjistit jen studiem textu patentu a niko-
liv strukturni reSersi v rezimu Markush. Strukturni reSerSe
v rezimu Markush ale nalezne i odkazy na patenty, které
obsahuji Markushovy vzorce s velmi bohatou variabilitou
substituentd nebo atomu (obr. 6 a 7).

Pro zachovani autenticity nebyly vzorce 1 az 7 pie-
kreslovany, nybrz byly vesmés zkopirovany z ptvodnich
patent.

Zpracovani souboru bibliografickych odkazii pro na-
lezeni relevantnich informaci prostfednictvim Markusho-
vych vzorci je tedy mozné bud’ individualni inspekei sou-
boru sloucenin excerpovanych v jednotlivych dokumen-
tech, anebo lze zkusit selekci struktur pomoci nastroje Get
Substance a nasledné Refine a Chemical Structure. Ovsem
zde jiz mame k dispozici jen alternativu substrukturniho
vyhledavani, tedy omezeni jen na modifikace zadané
struktury.

Jak jiz bylo zminéno, baze Reaxys nenabizi jiny vy-
hledavaci rezim nez Exact, nebo Substructure. Ale na dru-
hé strané pokud vyuZijeme moznosti pozadat o zatazeni
odkazi na patenty s Markushovym vzorcem’, najdeme
v tomto souboru odkazii samostatné zaznamy ,,sloucenin®,
které jsou soucasti takovych vzorcii. Takovy zaznam obsa-
huje strukturni vzorec tak, jak je uveden v patentech, dopl-
nény vyctem substituentil a dalSich strukturnich slozek ve
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stejné podobé, tedy jako seznam R1, R2,...Rx a dalsi defi-
nice. Jinak feceno, baze dat Reaxys registruje pro indivi-
dudlni Markushovy vzorce samostatnd registracni Cisla,
samoziejmé jako Reaxys Registry Numbers, kterymi dopl-
fuje definice substituentll ve vySe zminéné podobé jejich
seznamu. Takové registracni zdznamy jsou oznaceny jako
Markush structure. Jestlize tedy je vysledkem strukturni
reSerSe v bazi Reaxys jedna sloucenina v ptipadé pozadav-
ku na Exact reSersi, nebo vice sloucenin v pfipadé rezimu
Substructure, pak pro kazdou takto nalezenou slouceninu
miZzeme vyuzit dalSich moznosti prace s nalezenym zazna-
mem (Display further options and data), kde najdeme
alternativu View related Markush. Nasledné pak dostane-
me seznam Markushovych vzorct, které se vyskytuji
v souvislosti s danou strukturou s odkazem na bibliografic-
kou citaci. Pokud pro danou strukturu se nabidka View
related Markush nevyskytuje, znamena to, ze nebyl nale-
zen zadny odkaz na patent obsahujici relevantni genericky
vzorec.

5. Zavér

Lze konstatovat, Ze i pfes nutn€ omezeny soubor tes-
tovanych bibliografickych zaznami patentti je mozné for-
mulovat ur€ité poznatky tykajici se reserSni problematiky
patentii obsahujicich generické, tj. Markushovy vzorce.
Predevsim se v podstaté potvrzuje, Ze excerpce takovych
patenti do chemickych bazi dat se fidi ,,rozumnymi* zasa-
dami, totiz ze jsou excerpovany slouceniny, jejichz exis-
tence je nepochybna a potvrzena bud’ identifika¢nimi daty,
nebo i zplisobem piipravy. Aspekt, ktery praktikujicim
chemikim unika, spociva ve faktu, ze sloucenina,
v patentu jednozna¢né identifikovana bud’ vzorcem, nebo
systematickym nazvem, z pravniho hlediska jednoduse
existuje bez ohledu na to, Ze mizeme mit pochybnosti
o tom, Ze byla skute¢né pfipravena a identifikovana. Ozna-
¢eni takovych slouCenin terminem Prophetic pouzitym
v programu SciFinder je nepochybné uzitecné, i kdyz jsou
takové slouceniny soucasn¢ uvedeny jako pfipravené, coz
zpravidla vychazi z odkazli na obecné metody syntéz. Vy-
uziti rdznych kategorii pro chemické slouceniny
v programu SciFinder, v¢etn¢ kategorie Prophetic, umoz-
fiuje udé€lat si alesponi pfibliznou predstavu o charakteru
daného patentu a v ném popsanych, resp. chranénych slou-
¢enin. Nekteré takové moznosti vyplyvaji z dat v tabulce 1.
Naproti tomu strukturni reSerSe v podobé zaddni Mar-
kushovych vzorct podle predstav chemiki, jak by se zdalo
z nabidky vyhleddvaciho rezimu Markush, jsou ponckud
zavadgjici. Ve skuteCnosti mizeme formulovat obecny
vzorec jen jako vzorec pro substrukturni resersi s vyuzitim
prednastavenych substituentd a dalSich strukturnich atribu-
tlh a volba rezimu Markush nasledné poskytne nikoliv jen
slouceniny substrukturniho charakteru, ale i slouceniny,
které je mozné oznacit jako generické vzhledem k zadané
struktufe. Je pochopitelné, ze genericky vztah zavisi na
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tom, jak je logika vyhledavani struktur naprogramovana.
Urcitou nevyhodou je obtizné identifikace takovych gene-
rickych sloucenin, zvlasté pokud celkovy pocet sloucenin
excerpovanych z patentu je vysoky.

Resersni logika v bazi Reaxys je v tomto ohledu rela-
tivne bliz§i chapani syntetickych chemik, a to pfedev§im
v tom, ze definice Markushova vzorce v patentu, resp. vice
takovych upfesiiujicich vzorcii v jednom patentu, je excer-
povana jako takova vcetné definic substituentd Rx a dal-
Sich atributli a je zaznamenana jako samostatny zdznam,
neboli jako jedna ,,sloucenina®, tedy Markushova slouceni-
na. I kdyZ je nasledné zpracovani souboru vysledkt struk-
turnich reser$i se zdjmem pravé o generické slouceniny

v

vvvvvv

jici praci s Markushovymi vzorci predstavuji uréité uzitec-
né rozsifeni reSerSnich moznosti chemickych patentd, do-
sud vyhrazenych spiSe profesionalnim patentovym reSersé-
rim.

Autori by radi podekovali za financni podporu Narod-
nimu programu udrzitelnosti I ¢islo LO-1215 (MSMT —
34870/2013).
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Pozn. redakce:

Existuje cela rada editorii chemickych vzorcii, které
Markushovy vzorce nakresli, ale pouze nékteré je spravné
interpretuji. Mezi ty, které chapou tyto strukturni vzorce
spravné, patii m.j. programy, jako strukturni editor
z databaze SciFinder (Chemical Abstracts Service),
program  ACD/ChemSketch  (Advanced  Chemical
Development Inc.) ¢i program MarwinSketch (ChemAxon
Ltd.).

J. Silhdnek, E. BeneSovd, and P. Kader
(Department of Organic Technology, University of Che-
mistry and Technology, Prague): Empirical Testing of
New Tools for Searching Generic (Markush) Struc-
tures in Main Chemistry Databases

Generic or Markush structures in chemistry patents
represent a very useful and convenient description of com-
pounds claimed in patent documents. On the other hand,
chemists face an uncertainty about a real existence of
chemical compounds represented by a given Markush
structure. Particularly for a synthetic chemist, generic or
Markush structure brings uncertainty about which specific
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compound corresponding to a generic formula was really
synthesized and identified and which not (and is included
for the maximum extent of patent claims). This problem
should in first instance be solved by chemists creating
bibliographic records for chemistry databases, primarily
SciFinder and Reaxys. In case of a really synthesized com-
pound, it is included in the existing list of known chemical
compounds and receives the so called Registry number,
most importantly the CAS RN. SciFinder database offers
a chemist some help by setting up a new category of com-
pounds with only partial description under the name Pro-
phetic in Patents. Markush formulas represent a serious
problem when we search for particular chemical com-
pounds. Both chemical databases, SciFinder and Reaxys,
recently offered new searching tools which make search-
ing for generic compounds possible. The aim of this work
is to test these searching tools on a random set of chemis-
try patents which contain both Markush formulas and
compounds in the Prophetic category. Despite the limited
set of patents tested, it was possible to formulate some
conclusions about the applicability of these tools. Particu-
larly the category Prophetic in Patents seems to be useful,
as well as individual registration of Markush structures
with relevant Reaxys Registry Number.



