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Databáze chemických látek

• K čemu nám může sloužit databáze chemických látek a jejich 
vlastností

• Jak se budeme v takové databázi orientovat?

?



Kde najít běžná data?

• U prodejců

• V encyklopediích

• V tabulkách



Úloha 1: Kde získáte potřebná data? A co vlastně 
hledat?

Schwarzenbach et al.: Environmemtal
Oranic Chemistry, 2nd Ed., 2003, Wiley &
Sons.



Identifikátory chemických látek

• Jednoznačné a čitelné

• Čitelnost je něco jiného pro člověka a pro počítač



Identifikátory chemických látek

• Které jsou pro člověka 
a které pro počítač?



A kde najít specializovaná data?

• Databáze chemických látek: původně papírové, e.g.,
• Gmelin: anorganické látky (Gmelins Handbuch der anorganischen Chemie, 1st

Ed., 1817, Leopold Gmelin)

• Beilstein: organické látky (Handbuch der organischen Chemie, 1st Ed., 1881, 
Friedrich K. Beilstein)

• Příručky: oborově specifické

• Dnes: elektronické, e.g.,
• NIST, AIST, EChA, DDB

• ChemSpider, Comptox EPA

• Reaxys

• a mnoho dalších…





Úloha 2: Jaká je rozpustnost antracenu?

Schwarzenbach et al.: Environmemtal
Oranic Chemistry, 2nd Ed., 2003, Wiley &
Sons.



UTFG? Use The Fabulous Google!



Other options: e.g., PubChem



Úloha 3: KOA glyfosátu?

• UTFG?



Našli jste KOA glyfosátu?



Databáze

• NIST: webbook.nist.gov

• AIST: sdbs.db.aist.go.jp

• PubChem: pubchem.ncbi.nlm.nih.gov

• EChA: echa.europa.eu/information-
on-chemicals/registered-substances

• ChemSpider: chemspider.com

• a mnoho dalších…



Úloha 4: Kde koupit?

• A za kolik?



Úloha 5: A jak případně vyrobit?



Otázky?




