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O co jde

V tomto &asopise' bylo v roce 2009 referovano o mi-
mofadné aktivit€¢ spolecnosti Fachinformationszentrum
Chemie GmbH v Berling, ktera se podjala tikolu zachranit
pro chemii jediny zdroj bibliografickych informaci pre-
vazné z 19. stoleti, referatovy ¢asopis Chemisches Zentral-
blat’. Vydavani tohoto, po dlouh4 1éta jediného a i pak

skoncCilo vr. 1969 a celkem logicky béhem nasledujicich
let jednotlivé svazky postupné mizely z regald chemickych
knihoven, at’ uz z diivodl prostorovych, nebo jednoduse
z nepochopeni stalé platnosti a uzitecnosti tam uvedenych
informaci, i kdyZ pozdé&ji vyvracenych nebo opravenych,
ale jednou nalezenych a formou védeckych ¢lankl zazna-
menanych vysledki chemického badani. Mimochodem,
jednim z argument pro ziskani prostfedkli pro takovou
akci byla moznost, Ze se v tomto souboru mohou skryvat
gickych aktivitdch hlavné malych molekul. Zptsob, jakym
byla tato akce realizovana, spocival v jednoduché (i kdyz
technicky pochopitelné znacné narocné) digitalizaci celého
souboru vydanych svazkt od r. 1830 do roku 1969 od prv-
ni do posledni stranky, véetné svazku rejstiiki. A v této
podobé byl vysledek nabidnut chemikim k vyuziti, jako
baze dat Chemisches Zentralblatt.

Kdo ale vyuzil této skutecnosti (mimo jiné i diky to-
mu, ze na zaklad¢ vstficnosti Spolku némeckych chemikl
(Gesellschaft Deutscher Chemiker) byl ¢lentim Ceské che-
mické spoleCnosti umoznén piistup zdarma), zjistil, Ze
moznosti jsou nepochybné lakavé, ale prace s prostou digi-
talizaci vSech stranek jednotlivych svazkl neni takova, na
jakou uz jsme zvykli pii operacich s vétSinou sou€asnych
chemickych bazi dat. V podstaté by bylo spravné pracovat
s digitalizovanym souborem stejn€ jako s tiSténou verzi,
tedy zacit s prisluSnymi rejstiiky, najit zajimavé odkazy
a nakonec oteviit piislusné stranky, tentokrat v podob¢ pdf
formatu. Digitalizovanou bazi doplnila nastroji umoziuji-
cimi rozpoznavani chemickych sloucenin na zéklad€ jejich
systematickych ndzvi némeckd spolecnost InfoChem
a tato verze pod nazvem Chemisches Zentralblatt Structu-
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ral Database uz byla uzivatelsky podstatné prijatelné;si.
Ovsem stale to nebyla standardni chemicka baze dat, tedy
baze srozlozenim dat do jednotlivych poli s moznostmi
presné konstrukce dotazil, jejich kombinace a nasledného
upiestiovani a ladéni. Tohoto tkolu se nakonec na zakladé
dohody ujala sluzba Chemical Abstracts Service a vysle-
dek zatadila jako volitelnou soucast programu SciFinder,
v podob¢é samostatného modulu s moznosti oddélit zazna-
my zbazi Chemical Abstracts od pievzatych zaznami
z baze Chemisches Zentralblatt. Modul ptevzatych zazna-
mu z digitalizované verze Chemisches Zentralblatt je
oznacen jako ChemZent™ a vyzaduje samostatnou licenci
v rdmci licence pro ptistup k programu SciFinder.

Jak to funguje?

Chemisches Zentralblatt je samoziejmé bibliograficka
baze dat, se kterou se v tis§téné verzi pracovalo zcela ob-
dobné jako s tiSténymi seSity Chemical Abstracts, tedy
prostiednictvim rejstiikd. Rejstiiky k referatovému casopi-
su Chemisches Zentralblatt byly prakticky stejné jako
k tisténé verzi Chemical Abstracts, tedy autorsky, predmeé-
tovy véetné chemickych nazvi a vzorcovy, typicky rejstiik
molekulovych vzorcl. Digitalizovanad verze samoziejmeé
nemilZze obsahovat zadné jiné rejstiiky, takZze odkazy za
vySe uvedené casové obdobi mulzeme ocekavat jen
v analogickych pfipadech. Tedy budeme-li hledat jména
autorti, predmétova hesla z textti abstraktd a nazvy che-
mickych sloucenin nebo jejich molekulové vzorce. Nemd-
zeme ale ocekavat vysledky dotazii vyuzivajicich moznosti
elektronickych bazi dat, tedy napf. odkazy na ¢lanky, nebo
jejich identifikatory, nazvy komercnich spolecnosti
a n¢které dalsi. Principidlné Ize t¢Zit z obecné obsahlejSich
textd abstraktll, problém je v jejich prekladech do anglicti-
ny. Je logické, Zze odpovédi ztohoto modulu mizeme
ocekavat jednak za obdobi nepokryté bazi SciFinder, tedy
za obdobi 1830 az 1907 a dale za obdobi 1907-1969, kdy
se urcity objem zdznamu bude piekryvat. Mame-li platnou
licenci pro praci s modulem ChemZent™, jsou jakékoliv
reSer$ni dotazy realizovany automaticky i s timto modu-
lem. Pokud vysledek takového dotazu bude obsahovat
i bibliografické zdznamy z modulu ChemZent™, jsme na
tuto skutec¢nost upozornéni novym tlac¢itkem na horni li§té
View Only ChemZent™ (obr. 1), které, mame-li zijem,
umozni oddélit a zobrazit jen bibliografické odkazy z baze
ChemZent™. Kromé toho miizeme omezit vysledky reser-
§i standardni nabidkou na upfesnéni souboru nalezenych
hitl (Refine) stejné, jako napt. modul Medline.

lustrujme si ptfevedeni bibliografického zaznamu
z Casopisu Chemisches Zentralblatt (obr.2) do baze Sci-
Finder.
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Obr. 1. Vstupni obrazovka programu SciFinder s moznosti zobrazit vysledky reSerSe v bazi Chemisches Zentralblatt. Published
with permission of the American Chemical Society, Copyright © 2013. American Chemical Society (ACS). All rights reserved.

Eduard Hoffmann u. Victor Meyer, Zur Kenntnis der Benxoylverbindungen.
Im kiuflichen Benzoylchlorid fanden Vf. Benzaldehyd, der bei der Einw. von NH,
auf dies Benzoylchlorid die Bildung einer Verb. C, H,(N,0,, Nadeln aus h. A, F.

225° veranlafst, die Benzylidendibenzamid, (C,H,.CO.NH),CH.C,H,, ist.
diese Verb. bisher angenommene F. 197° ist unrichtig.

nisch nach:

Der fiir
Da Benzoylchlorid tech-

C,H,CCl; 4+ ZnO = C,H;.COCl + ZnC],
herstellbar ist, wiirde ein Gehalt des Benzotrichlorids an Benzalchlorid das Auftreten

des Benzaldehydes erkliren,

(B. 25. 209—13. 8/2. [21/1.] Heidelberg. Univ.-Lab.)

Obr. 2. Ilustrace abstraktu primarniho ¢lanku v ¢asopise Chemisches Zentralblatt. Je ziejmé, ze praxe referatového Casopisu Che-
misches Zentralblatt respektovala snadnost ziskani origindlu abstrahovanych ¢lankt, ¢asopis Berichte der deutschen chemischen Ges-
ellschaft byl natolik znamy, Ze stacila jednopismenna citace a kratky abstrakt. Pivodni ¢lanek ma totiz 5 stran a obsahuje fadu dalSich
informaci véetné experimentalnich detailti a rovnic, kromé v abstraktu uvadéné redukce benzotrichloridu. Published with permission of
the American Chemical Society, Copyright © 2013. American Chemical Society (ACS). All rights reserved.

Tento zdznam je nyni v bazi ChemZent™ k dispozici
v nasledujici podobé&” (obr. 3).

Preklad némeckého abstraktu neni provadén ,,ru¢né*,
ale za pomoci pocitatovych prekladaci a nelze byt proto
na presnost prekladu prili§ pfisny. Dulezitéjsi je dalsi kli-
covy aspekt, a to bibliograficky odkaz na ptivodni ¢asopis.
Ten byl samoziejmé rovnéz poplatny své dobé, v uvade-
ném piikladu se jedna o Casopis Berichte der deutschen
chemischen Gesellschaft, ktery byl tak vSeobecné znam, ze
stacila jednopismenna zkratka B. Je opét nutné ocenit pro-
gramatorskou praci, ktera dokazala ve vétsiné ptipadd najit
bibliografickou citaci v Chemisches Zentralblatt a uCinit
zni souast zaznamu v ChemZent'™. V daném ptipadé
v podobé¢ na obr. 4.

Viimnéme si ale, ze v modulu ChemZent™ je biblio-
graficky zdznam identifikovan jako zédznam v tisténé verzi
referdtového Casopisu a nikoliv odkazem na Chemische
Berichte. Je to opét disledek skutecnosti, ze v bibliografic-
kych zdznamech v Casopise Chemisches Zentralblatt neby-
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ly odkazy na primérni zdroje ukladany separatné v té dobé
na kartotécni listky, zatimco pii excerpcich pro baze Che-
mical Abstracts uz tomu tak bylo. Proto nemtizeme oceka-
vat nalezeni relevantnich odkazti v modulu ChemZent™
pfi pozadavku vyhledani konkrétni bibliografické citace
(pole Journal v bazi SciFinder), ani nemizeme nalezeny
soubor bibliografickych odkazi v modulu ChemZent™
analyzovat podle periodik. Viechny citace v ChemZent™
maji odkaz na piislusny rocnik, svazek a stranky casopisu
Chemisches Zentralblatt’.

Duplicitni zAznamy

Na zékladé casového pokryti zpracovavaného obdobi
je zfejmé, ze bibliografické citace za 1éta 1907-1969 se
alesponi pro vyznamnéjsi chemické ¢asopisy budou prekry-
vat, tj. budou zaznamenany jak v bazi SciFinder bez mo-
dulu ChemZent™ , tak v tomto modulu. Je to problém? Na
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792. For the recognition of Benxoylverbindungen (Zur Kenntnis der Benxoylverbindungen)

By: Hoffmann, Eduard.; Meyer, Victor

In the kauflichen benzoyl chloride been authors Benzaldebyd at the effect of NH, on this benzoyl chloride forming one compound C2,
H18N, Os, needles from hot A., melting point 225 °, veranlafst, the benzylidene dibenz amide, (C6HS.CO.NH), CH.C, H6,. In this
connection, hitherto assumed melting point 197 © is incorrect. Since benzoyl chloride technical according to: CeH6CCl+ Zn
olanzapine*= C, H5.COCI+ ZnCl2, can be produced if the content of the Benzotrichlorids to benzal chloride the occurrence of benz

aldehyde explain.

Indexing

Concepts

melting point

Substances

98-07-7 Benzotrichloride
98-87-3 Benzal chloride
98-88-4 Benzoyl chloride
100-52-7 Benzaldehyde Q

Obr. 3. ZAznam citace na obr. 2 v bazi ChemZent™. Published with permission of the American Chemical Society, Copyright © 2013.

American Chemical Society (ACS). All rights reserved.

SOURCE

Chemisches Zentralblatt
Volume63 Book 1
Issuel

Pages435

Journal

1892

CODEN:CHZEA6

Original Source: B. 25, 209—
13. 8/2. [21/1.] Heidelberg.
Univ.-Lab.

Obr. 4. Ilustrace identifikace primarniho ¢asopisu z abstraktu
v ChemZent™. Published with permission of the American
Chemical Society, Copyright © 2013. American Chemical Socie-
ty (ACS). All rights reserved.

konkrétnich prikladech je mozné demonstrovat, ze se jed-
na naopak o dalsi zesileni informacniho vyznamu béaze
SciFinder pro chemické discipliny. Excerpéni praxe,
ikdyz v principu nepochybné velmi podobnd, se prece
jenom ligila v obou piipadech. Casopis Chemisches Zen-
tralblatt mé¢l za sebou uz vice nez 70 let nepfetrzité Cin-
nosti a excerpéni praxe byla svym zplsobem ,,usazena“.
Chemical Abstracts naproti tomu efektivni zptisob a zasa-
dy vytvéfeni bibliografickych citaci hlavné v obdobi pied
2. svétovou valkou teprve hledala. Mame-li pfi moznosti
vyhledavani informaci porovnat bibliografické zaznamy
jak z casopisu Chemisches Zentralblatt, tak z Chemical
Abstracts, narazime Casto na velmi piekvapivé rozdily.
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Tak napf. vroce 1968 autofi L.R.C. Barclay
a E. C. Sanford publikovali v ¢asopise Canadien Journal of
Chemistry &lanek® pojednavajici o mechanismu Friedelovy-
Craftsovy reakce, ktery byl zpracovan do ¢asopisu Chemi-
cal Abstracts jako bibliograficky zadznam s abstraktem
o délce 148 slov a excerpovano z néj bylo 6 sloucenin. Ale
tentyZ clanek byl zpracovan i v ¢asopise Chemisches Zen-
tralblatt a dnes je tedy soucasti baze SciFinder a modulu
ChemZent™ a zde jeho bibliograficky zdznam obsahuje
abstrakt v délce 448slov a hlavné zaznamenava
24 sloucenin, ze kterych jen 3 jsou totozné se zaznamem
v Chemical Abstracts.

Kromé rozsahu je patrné, ze abstrakt z ¢asopisu Che-
misches Zentralblatt obsahuje podstatné vice experimen-
talnich detaild a do jisté miry tak nahrazuje neexistenci
fyzikalné-chemickych a reak¢nich dat v bazi SciFinder.
UZiteCnost zafazeni digitalizované verze Chemisches Zen-
tralblatt jako modulu ChemZent™ v bazi SciFinder je tak
mimo jakékoliv pochybnosti.

Strukturni reSerse

Jak jsme se jiz zminili vySe, uz digitalizovany text byl
doplnén moznosti vyhledavani graficky zobrazenych
struktur, takZe i pfi praci s modulem ChemZent™ miizeme
vyuzivat graficky editor programu SciFinder, a to vcetné
substrukturnich reser$i se vSemi zabudovanymi nastroji
upresiiovani zadani. Vysledek je prakticky stejny, samo-
ziejm¢ prislusné bibliografické odkazy, které dostaneme
naprosto stejnym zpiisobem jako v programu SciFinder,
jdou az do r. 1830. Zalezi pak jen na nas, co s nimi dale
udélame. Moznost omezit soubor odkazll jen na publikace
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[ Abstract

| A series of phenyl alkyl chiorides by chiorination of the comesponding alcohols represented: wherein phenyl butyl
| aleohois competes direct cyclization to tetralins. Cyclo alkylaton of I-Chior-5-phenyipentan (X) in presence of A1C13 are
| 1-methy! tetralin (VIIl), n-Pentyibenzol (VIl), I-Methyl-3 4-dihydronaphthalene (LX) and < x-Methyinaphthalin. I-Chior-4-
phenylbutane (lil) provides tetralin (IV). n-Butylbenzol and naphthalene. 1-Chloro-4-methyl-4-phenylpentan (V) are 1.1-
| dimethyitetralin (1), 2-methyl-S-phenyl-u. litle 2-methyl-2-phenyipentan, |-Chior-3-phenyipropane (1) are mainly n-
| Propyibenzol and only trace Indan. l-Chior-3-methyl-3-phenylbutane (I1) provides, in
| methyl-3-phenylbutane and tert -Pentylbenzol. Rk -Mechanismen are there Experiments: |-Chior-3-phenylpropane (1)
| from 3-Phenyipropancl- (1) and SOCI2 in 1 hour at 120 °, 85% (Ausb.). — I-Chior-3-meth -1-}?henw,-lbmane (1) from 3-Me-
thyl-3-phenyibutanol- (1) [from Lmem;-!-a-gmn-,‘.bmﬂncm# 58—60 °) and LiAIH4 n525 52
37) of 1-chioro-4-phenylbutane and tetralin (IV), of 4-Phenyl-butanol- (1) and
SOCI2 in 1 hour at 130 *. — 4-methyl-d-phenylpentancl- (1), by cocking Il with Mg in ether ovemight, cashzon cOo2,
acidifying with diluted HCI, extracting with diluted NaOH, acidfication, Treatment 'with Ae., cooking the acid with
| LIAIH4 in ether over night and working up: 51%. — mixture (86: 14) from -Chilor-4-methyl-4-phenylpentan [V, Kp.a 130 *;
| nD20 1.5198] and 1.1-dimethyitetralin (V1) from above compound and SCCI2 in 1 hour at 145 *. — mixture (44: 5: 49)
| from 2-chioro-5-phenyipentan. N-Pentylbenzol (VII) and 1-methyl tetralin (Vill) from 5-Phenyipentancl- (2) and HCIZnCi2
HCIZNCI2 in 20 hour 1 25 - 3%, -Gemisch (42: 23: 5
| 27) of Vill, VI, 1-Methyl-3 4-dihydronaphthalene (1X) and residue (R), 0.8std. Coghing
r 43% VI, 34% VI, 3% 1X and 20% R. -Analogin CH2C12 at 0 * in 1 hour 17% VIl

hour at 150 “: nD25 1.5175. — mixture (6.

|in 17 hour at 25 *. — VI, of S-phenyl-2-methyipentanol- (2) and
—analog in CS2a125 " in 50
2

Bulletin

ition to hoch-mol. Pry of 2.

05] and SOCI2 in 1/a

of X and A1C13 in petroleum ether

13.3 VI, 26% a-Methylinaphthalin and 54% R. — mixture (1.8: 1) of VIll and VI, From X and FeCl3 in CH3N02 at 25" in
[75 hours: thel s tain A2 A% 370 8% AR ILE . Ehn i h 0 -V ibia b -y
| petroleum eth{ Abstract
wAICKg in pelr| o ng of phenylalkyl chlorides were synthesized for a comparative study of Friedel-Crafts cycloalkylations and competing

| A1C13 in PAs| T€actions invoiving hydride exchange. The synthetic work showed that phenylbutyl alcs., esp. a tértiary alc., may cyclize

| ether under N directly with chionnating agents to yield tetralins. Cyclialkylation products from phenylpentyl chioride include 1-

|in methanal to] Methyltetralin (1), n-pentylbenzene, 1-methyl-3 4-dihydronaphthalene, and methylnaphthalene. A reaction sequence is

L~ Agiven involving dealkylation of | and hydride transfers. Phenylbutyl chloride yielded tetralin, n-butylbenzene, and L

Tnaphthalene. 1.Chioro-4.methyl-4.phenylipentane yielded 1.1-dimethyitetralin (11}, 2-methyl-S-phenyipentane (lll), anda T

small amt. of 2-methyl-2-phenylpentane (IV). |l formed from |l after cycloaliylation, while IV formed by hydride transfer

preceding cyclization. Phenylpropyl chloride yielded mainly a hydride transfer product (propylbenzene) and not indan

Treatment of this chloride contg. deuterium labels at C-1 and C-2 showed that the hydnde ion rearranges from the

carbon adjacent to the halogen. 1-Chloro-3-methyl-3-phenylbutane yielded a complex mixt. including tert-pentylbenzene,
2-phenyl-3-methylbutane, and products of higher mol. wt !

Obr. 5. Ilustrace rozdilnosti abstrakti v programu SciFinder a modulu ChemZent™. Published with permission of the American
Chemical Society, Copyright © 2013. American Chemical Society (ACS). All rights reserved.

z ChemZent™ oviem miizeme aZ po zobrazeni odkazii pro
nalezené slouceniny, kde se zobrazi tlacitko View Chem-
Zent™ only. MiiZzeme se ale setkat i s prekvapujicimi vy-
sledky, kdy napf. strukturni zadani s dvojnou vazbou nede-
finované sterické konfigurace neposkytne zadny vysledek.
Ten dostaneme az po ureni ve struktufe, zda se jedna
o cis-, nebo trans-konfiguraci.

Chemické reakce

V tomto ohledu modul ChemZent™ ptedstavuje rov-
néz zvyseni hodnoty programu SciFinder. Zahrnuje reakce
piipravy a pfemén pro vSechny slouceniny, které byly
ukladany na zéklad¢ stejné zasady zaznamenavat existenci
a vSechny znamé vlastnosti publikované v primarnich
zdrojich do kompendii Beilstein a Gmelin, tedy jdouci
daleko do minulosti. Vyrazny pfinos je pfedevSim v tom,
7e obsahuje i reakce piipravy a pfemén anorganickych
sloucenin. Tedy néco, co by bylo jako nezavisla akce dopl-
néni do programu SciFinder v soucasné dobé prakticky
nemyslitelné. Jak je znamo, reakce anorganickych slouce-
nin, ale i fady jinych, nejsou v soucasné dob¢ excerpovany
prubézné ani do baze CHEMREACT a zda dojde v tomto
sméru ke zméné politiky na stran¢ CAS, neni zatim zna-
mo. Je nutné zdiraznit logicky disledek propojeni, ze totiz
vSude, kde je to mozné, jsou informace o reakcich naleze-
nych vmodulu ChemZent™ doplnény informacemi
z programu SciFinder a soucasné jsou moznosti vyhleda-
véani rozSifeny i na funkci substrukturniho vyhleddvani.
Struéné feceno, zaznamy existence chemickych reakci pro
velky pocet chemickych sloucenin od pocatku existence
veédecké chemie na konci 18. stoleti uz samy o sobé opodstat-

nuji doplnéni licencnich piistupt i pro modul ChemZent.
Zavér

Je nutné vysoce ocenit, ze po kompletni digitalizaci
referatového Casopisu Chemisches Zentralblatt, Chemical
Abstracts Service zdvihla tuto hozenou rukavici a prevedla
cely material do podoby standardni chemické strukturni
baze dat. Jednalo se o velmi naro¢nou akci sestavajici ne-
jenom z technickych problému, ale i otazek pievodu tisté-
nych rejstiikil, pfekladi a spolehlivé identifikace abstrak-
ti. Relativné uspésné byla vyfeSena identifikace primar-
nich zdroji. Svym zptsobem se tak uzavira kruh komple-
tace prevodu chemickych informaci do podoby chemic-
kych bazi dat, a to jak nejstarSich, jen tiSténych dat, tak
i jejich doplnéni a stalé aktualizovani v ¢asovém horizontu
témet hodin. Jesteé vyraznéji se tak posiluje zcela mimorad-
né postaveni chemie jako védni discipliny, ktera ma abso-
lutné nejuplnéji zpracovany systém svych poznatkl, na
kterych je pak mozné spolehlivé vytvaret poznatky nové.
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