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Uvodnik

Osobni vipominky na (ne)ddavné problémy s vyhledavanim chemickych informaci

Cilem chemické informatiky je zpracovavat a ziskdvat
informace o chemickych latkach, chemickych vyrobcich,
Jjejich pouziti nebo vyrobé. Ziskdavani téchto udaju je sou-
casti jak zakladniho, tak aplikovaného vyzkumu, ale i ob-
chodni cinnosti ¢i ochrany Zivotniho prostiedi a ochrany
zdravi. Chemie, jako obor, ma vypracovan mimoradné
dokonaly informacni systém s dlouhou tradici. Po vice nez
sto let fungoval v prostiedi tisténych informacnich zdrojui,
Jejichz typickym predstavitelem je referatovy casopis
CHEMICAL ABSTRACTS, ktery vychdazel anglicky. Vedle
toho vychazely analogické casopisy v némciné a rustiné.
Uzivatelska kvalita referatového casopisu zavisi jednak na
tom, jak rozsahlou oblast oboru podchycuje, ale i na tom,
jak je rozsiren, tj. v kolika knihovndach je dostupny. Pri
hledani je nutné mit danou praci fyzicky v ruce.

V celkem neddavné (nebo uz davné?) dobé jsem travil
skoro 2 mésice za rok v knihovné. Nosil jsem jeden svazek
Chemical Abstracts za druhym, ve vybranych sekcich jez-
dil prstem po textu, a vypisoval prace, které mé zajimaly.
K ziskani textu zadané prace bylo nutné splnit tyto kroky:
zaznamenat citaci (Casopis, rocnik, strana...),
zjistit, ktera knihovna pozadovany casopis ma
(seznamy ceskych knihoven byly tehdy hodné deéravé,
Casto neuplné),
dojet do knihovny, kopirovaci sluzby byly nedokonalé,
prdci prostudovat a vratit.

Ziskavani informaci bylo jistym druhem dobrodruz-
stvi, ale také hlavné casové ndrocné, peclivé a trpélivé
prdce.

Po druhé svétové vilce dosSlo k mimordadnému rozvoji
mnoha odveétvi védy a techniky, vyvoj probihal v oblasti
elektronickych systémii a rozvijel se kosmicky vyzkum, ve
kterém pocitace hraly klicovou roli. Kromé nepochybné
klicové role praveé v oblasti kosmického vyzkumu a navazu-
Jicich civilnich i vojenskych aplikaci a obecné predstave,
Ze pocitace hlavné ,,pocitaji“, se zapomind na to, Ze poci-
tace slouzi jako vynikajici nastroj pro ukladani a nasled-
nou, casto velmi jednoduchou, manipulaci s velkymi obje-
my dat. To je idealni nastroj pravé pro vytvareni tzv. refe-
rdtovych casopisii, protoze odpadd nutnost zaznamendavat
pro kazdého autora, nazev clanku, predmétové heslo, bib-
liograficky odkaz i dalsi udaje samostatny kartotécni listek
formatu A4 pro moznost nasledného vytvareni rejstiikil.
Byla to pravé americka Chemical Abstracts Service, ktera
také diky spoluprdci s taméjSim pocitacovym priimyslem
méla pristup k nejvykonnéjsim pocitaciim své doby. Tuto
moznost vyuzila a uz od konce Sedesatych let ukladala
data excerpovand z primarnich zdrojit do pocitacovych
paméti. S naslednym vyuzitim opet elektronickych sazecich
strojii byla tak tisténa cisla casopisu a hlavné rejstriky,
,vyrabeny“ pomoci pocitaci. Pro chemiky to mélo ale
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zatim jedinou vyhodu, Ze se vyrazné zkratila doba mezi
otistenim clanku v Casopise a jeho abstraktem. Vyse po-
psana pracovni metodika prdce v knihovnach se moc ne-
zménila, chemici museli pockat na dalsi vyvoj az do deva-
desatych let, kdy se tato reSersni Ccinnost presunula
z knihoven k pocitaciim. Dodejme ale, zZe princip prdce je
stale stejny, jak je popsan vyse, jen je nesrovnatelné efek-
tivnejsi a pohodinéjsi.

Vedle pocitacové celkem jednoduché prace s velkymi
soubory dat a systémii jejich rychlého prohledani, maji
jesté vetsi vyznam uz skutecné pocitacové aplikace vyuzi-
vajici teorie grafii, coz odstranilo snad neotravnéjsi prdci
s tistenymi rejstiiky, a to vyhledavani informaci o chemic-
kych sloucenindch. Az do zhruba poloviny devadesatych
let  bylo jedinou cestou dopracovat se néjak
k systematickému ndzvu (budiz, za pomoci molekulovych
vzorctl) a pak s maximalni pozornosti vySe zminénou
., prstovou metodou’ prohlizet tisténé rejstriky ndzvit za
soucasného ad hoc zvladnuti zaludnosti abecedniho razeni
zahrnujici numerické lokanty, poradi substituenti, nekolik
riiznych zavorek a dalsi nealfanumerickych znakii. Se zd-
verem, zda hledand sloucenina existuje ¢i nikoliv. Behem
cca 15 let se stalo samozrejmym, Ze hledanou strukturu
nakresli chemik na obrazovku a systematicky ndzev je
viastne vedlejsim produktem takové reserse. Jak struktura,
tak i nazev i jakékoliv dalSi excerpované informace jsou
ulozeny na jedné pocitacové adrese, kterd se tak stala
velmi ucinnym nastrojem chemické informatiky pod ozna-
¢enim CAS RN, neboli Chemical Abstracts Registry Num-
ber. Je to udaj bez fyzikalniho vyznamu, ktery viastné na-
hrazuje a soucasné upresiiuje jednoznacnou identifikaci
chemické slouceniny. Na zdkladé tady mezindrodnich
dohod je toto cislo pouzivano v Fade dokumentii, napr. pro
udaje o legislativé chemickych latek se mi na obrazovce
objevila rozsahla tabulka popsana pismeny, ktera pro mne
byla naprosto nesrozumitelna, ale pokud tam byl sloupec
CASRN, s typickymi cisly, kterd jsem znal a byl jsem je
schopen interpretovat. A samoziejmé neni problém nechat
si zobrazit i nakresleny vzorec latky.

Pocitace zmenily pristupovou cestu k informaci. Che-
mik jiz nemusi cestovat do knihovny, v niz je ulozen caso-
pis tistény na papiru, protoZe vétsina casopisi, zprav
z konferenci a jinych odbornych setkani je pristupna
i v elektronické forme. Nékteré casopisy, napr. Chemical
Abstracts, prestaly vychdzet v tisténé verzi, a jsou pristup-
né jen ve verzi elektronické, kterou je mozné zobrazit na
pocitaci. Tento stav se promitne i do vztahu chemikii
k odborné literature. Je pravdépodobné, Ze informace,
které nejsou dostupné pres pocitac, budou opomijeny.
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