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Tak uz zname v chemii 100 000 000 sloucenin!!!

V roce 1999 byl na tomto misté otistén uvodnik
s mirné provokativnim ndazvem ,,Kolik je vilastné chemic-
kych sloucenin? “ (Chem. Listy 93, 545 (1999)), ktery re-
flektoval v té dobe prvni zpristupnéni chemickych bazi dat
s logickou otdzkou, kolik je v nich vlastné sloucenin. Tato
otazka mohla byt polozena také diky koncepci registrac-
nich cisel CAS RN, coz jsou de facto poradova cisla che-
mickych sloucenin pridélovand novym sloucenindm chro-
nologicky tak, jak na né abstraktori této instituce narazi
v publikacich nebo patentech ci jinych zdrojich. A jelikoz
tato cisla byla velmi rychle pridélena i vSem slouceninam
zachycenym v rejstiicich CA od r. 1907, mohli jsme se tak
dozvedet, kolik teéch sloucenin viastné uZ zname, coz
v pFipadeé jejich seznamul v tistenych rejstricich nebylo zas
tak snadné. Mimochodem, v letosSnim roce je to uz 50 let
od systematického pridélovani téchto registracnich Cisel,
coz je nesporné vyznamnym prinosem CAS k rozvoji che-
mie jako vedni discipliny.

Aby kolegyné a kolegové nemuseli hledat, kolik ze
tech sloucenin v r. 1999 (presnéji k datu 10.8.1999) tehdy
bylo, zopakuji tehdejsi zaver:

Celkem je registrovano 20 433 827 chemickych latek,
z Cehoz je: 16 174 057 latek organickych a anorganickych
a 4259 770 tzv. ,,sequences “, neboli obecné biopolymeril.

Ve skupiné ,, latek organickych a anorganickych* jsou
také polymery a rada dalSich skupin, jejichZ pocty jsou ale
vzhledem k poctu ,, klasickych* sloucenin malo vyznamné.

Motivaci pro zopakovani tohoto tvodniku je skutec-
nost, ze v cervnu letosniho roku dosdahl pocet registrova-
nych chemickych sloucenin cisla:

100 000 000, tedy rovnych sto milionii !!!

Je nutné zdiiraznit, Ze se jednd o sto milionit individu-
dlnich sloucenin v pravém slova smyslu, a nikoliv o regis-
tracni cislo 1000000-00-9 (posledni Cislice je kontrolni),
které sice asi bylo prideéleno, je ale odstranéno. Pokud by
to nékoho zajimalo, tak ona stomiliontd sloucenina ma
CAS RN 1786400-23-4 a jedna se o nijak mimoradne slo-
Zitou strukturu ze skupiny benzodiazepinii publikovanou
v patentu WO 2015081280 firmy Coferon, Inc. z USA pro
aplikaci v pripadech akutni myeloidni leukémie. Diivod
pro nesoulad mezi CAS RN a poctem sloucenin je zpiiso-
bem upresiiovanim vztahu mezi strukturou a CAS RN
a tedy rusenim cisel (Deleted CAS RN) s absolutnim zdka-
zem jejich opétovného pouZiti.
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Uvodnik

Jestlize nyni srovname udaje o poctu sloucenin v roce
1999 se soucasnym stavem, je ziejmé, Ze za uplynulych
16 let doslo k témer neuveéritelnému pétinasobnému na-
riistu. Doporucuji podivat se na webovské stranky CAS,
kde najdeme maly marketingovy trik CAS, okno s cislem,
jehoz posledni Ccislice priubézne nepravidelné nariista.
Kazdy narist znamend, zZe pravé byla do baze REGISTRY
pridana dalsi nova sloucenina, neboli miizeme sledovat,
Jjak nam slouceniny pribyvaji v primém prenosu a zmérit
si, kolik jich pribyde za minutu, hodinu, den atd. Chemici,
kteri jeste pamatuji, jak se hledaly informace o existenci
dané slouceniny v tisténych rejstricich CA pred pouhymi
cca 15 lety, si mohou zkusit predstavit, jak rozsahlé by
byly rejstiiky ndzvii sloucenin dnes a jak bychom v nich
hledali tu pravou ve sto milionech jejich systematickych
nazvii.

Na svych strankach uvadi CAS pri této prileZitosti
Fadu dalsich zajimavych cisel, napr. Ze téméi 94 milionii
sloucenin obsahuje cyklické struktury, nebo zZe za celou
dobu své existence je v bdzich CA zpracovana védecka
informace z oblasti chemie z cca 50 000 titulii védeckych
Casopisii, tedy i zaniklych nebo vyddvanych pod jinymi
nazvy. Presto, zZe excerpce chemickych reakci byla zahdje-
na az v devadesatych letech v podobée baze CASREACT,
diky zpétné registraci a dohodam o sdileni dat obsahuje
tato baze dnes témér 68 milionii jedno a vicestupriiovych
reakcnich schémat, plus cca 14 milioni tzv. ,, half-
reaction** obsahujicich jen pravou stranu s produkty. Ne-
skryvejme ale skutecnost, Ze tato bdze obsahuje jen reakce
z oblasti organické a metaloorganické chemie a Zadné
reakce anorganickych sloucenin.

Ti, kteri maji radi prorocké predpovédi, se mohou pri
této prilezitosti docist na strankdach CAS, Ze za dalSich
50let bude chemickych sloucenin 650 milionit !!!
(trajektorie ndrustu viz Chem. Listy 101, 593 (2007)).
A pokud si chemik nedovede predstavit, odkud se ty slou-
Ceniny vezmou, pak doporucuji otevrit si program SciFin-
der a na néjakou velmi jednoduchou cyklickou strukturu
ndhodné umistit pdr opét jednoduchych substituentii.
A pokud ne hned napoprvé, pak urcité jen po nekolika
pokusech zjisti, Ze takovd velmi jednoduchd sloucenina
v onéch sto milionech jednoduse jeste neni. Neboli chemi-
kové maji do budoucna o prdci spolehlivé postarano.
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