INFORMACNI ZDROJE

REGISTRACNI CISLA CHEMICAL ABSTRACTS
PREKONAVAJI DALSI MEZNIK
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stdle noveé a nové pozZadavky na registrace che-
mickych ldtek a s tim souvisejici jednoznacnou
identifikaci ldtek. Ve veétsiné systémii, napr.
REACH, GHS (CLP) - a s nimi spojenych
softwarovych ndstrojich (IUCLID, REACH-
IT...) se ve stdle vétsi mife setkdvdme s regis-
tracnim Cislem CAS, jeZ je jednoznacnym
Ciselnym identifikdtorem, pouzivanym v che-
mii. Ackoli o jednoznacnosti registracnich cisel
CAS bychom po nékolika desitkdch let prdce
s nimi radéji nemluvili, jednd se kaZdopddné
o naprosto unikdtni vyborné propracovany
systém evidence ldtek, zavedeny sluzbou
Chemical Abstracs Service (CAS), Columbus,
Ohio, USA v roce 1967 (dodatecné byly priddny
publikované ldtky od roku 1957).

Neda se fici, ze by Chemical Abstracts Ser-
vice prislo na néco prevratného —jejich ¢isla
jsou v podstaté poradova cisla latek, nevy-
povidaji nic o struktufe (jako napf. novejsi
koédy SMILES, InCHI atd.) aijiné databaze
maji své kody (jmenujme napf. Beilstein,
toxikologickou béazi RTECS a mnoho
dalsich), nicméné zadny z téchto systémi
nenabyl lety takového rozsahu co do poctu
indexovanych latek i oblasti vyuziti. A pravé
tim, jak se pole pisobnosti registracnich
Cisel rozsifuje, jsou indexovany i latky, pro
které neexistuje zadny zdznam v bézi Che-
mical Abstracts. Své ¢islo tak maji vSechny
latky ze seznamu EINECS (European
Inventory of Existing Commercial Chemical
Substances), o pridéleni ¢isla pro novou
latku zadaji organizace typu World Health
Organization, US Environment Protection
Agency aj. a Ize dokonce vznést pozadavek
pies CAS Client Service. Také nové 1atky,
které se objevi v nékterém z obchodnich
katalogl zafazenych v bazi CHEMCATS,
dostanou registra¢ni ¢islo a od roku 2008
jsou zarazovany i latky z nékterych webo-
vych kolekei (napf. ChemSpider aj.).

Vsechny registrované latky jsou zahrnuty
do databaze REGISTRY, jeZ je piistupna
v siti STN International a umoziuje vyhle-
dani registracniho ¢isla podle nazvu nebo
chemického vzorce a poskytuje navic infor-
maci, ve kterych ze dvou stovek riiznych data-
bazich sit€ STN International se dan4 latka
vyskytuje. Kazdy zdznam zahrnuje registra¢ni
¢islo, rejstiikové jméno, synonyma, obchodni
nazvy, strukturni a sumarni vzorec (pokud
je znam). U casti latek jsou navic pfitomné
i informace o vlastnostech, ziskané bud
experimentalné nebo vypocitané.

Jesté neddvno bylo deklarovano, Ze kazdy
den jsou v systému CAS pridé€leny ctyfi tisice
novych registracnich ¢isel. Tempo se vSak
stdle zrychluje, denné je ptfidélovano jiz vice
nez dvandct tisic novych registracnich cisel
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a na 7. zari 2009 bylo ohlaseno prekonani
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hranice padesatimiliontého registra¢niho
¢isla CAS pro organické a anorganické
latky. Toto cislo se netyka biosekvenci,
tém jich bylo pfidéleno jiZ vice nez 61 mili-
ond! Historicky prvnim a tedy nejniz§im
pfidélenym registracnim cislem CAS je
dosud platné ¢islo 50-00-0 pro formalde-
hyd. V dob¢& zpracovani tohoto prispévku,
24. srpna 2009 v 10:13 SELC, byl priibézny
stav 49.433.930 organickych a anorganic-
kych latek a 61.188.491 biosekvenct, pficemz
nejvyssi pridélené registracni ¢islo CAS bylo
1175001-45-2. Maloco ovSem zastarava tak
rychle, jako udaje o poctu registrovanych
latek.

Davno pry¢ jsou doby, kdy v osmdesatych
letech byl ,,slavnostné® vyhlasovan kazdy
milion pridélenych registra¢nich cisel
— timto zpdsobem bychom dnes z oslav
nevysli. Pfesto o slavné okamziky v systému
REGISTRY neni nouze. Registracni ¢islo
je pomlckami rozdéleno na tfi ¢asti, z nichz
prvni ma proménny pocet Cislic, dalsi ma
vzdy praveé dvé cislice a za druhou pomlckou
je jedina Cislice, ktera je konstruovana jako
kontrolni pro umoznéni automatické kon-
troly spravnosti zapisu registracniho ¢isla.
Az do zacatku roku 2008 stacilo Sest ¢islic
pfed prvni pomlckou (tedy celkem devét).
15. ledna 2008 byla zaregistrovana latka
s desetimistnym registracnim cislem CAS
1000000-01-0 se strukturou a zdznamem
v databazi Registry — viz Obr. 1.

Zajimavosti je, Ze bylo pfidéleno téz ¢islo
1000000-00-9, avsak dodatecné bylo zjisténo,
Ze dana latka s ndzvem Furo[3,4°:6,7]naph
tho[2,3-d]-1,3-dioxol-6(5aH)-one, 5,8,8a,9-
tetrahydro-9-hydroxy-10-methoxy-5-(3,4,5-
trimethoxyphenyl)-, (SR,5aR,8aR,9R)-
byla jiz dfive zaregistrovana, takze ji bylo
zachovano ptivodni ¢islo 128443-52-7 z roku
1990 a historicky prvni desetimistné regis-

Obr. 1

tracni ¢islo CAS proto bylo zruseno jako tzv.
deleted number (DR).

P1i rostoucim poctu publikacii pozadavki
chemické legislativy v Evropé€ a ve svété l1ze
ocekavat, Ze nasazené tempo registraci se
v blizké budoucnosti nezpomali. Registracni
¢isla CAS totiz nedostdvaji jen zékladni
slouceniny, ale i radikaly jako napf. 52145-
98-9 = fenyldiazenylovy radikdl (Ph-N=N),
stereoizomery, napt. 4221-99-2 = (S)-butan-
2-olnebo 14898-79-4 (R)-butan-2-ol), sliti-
ny, véetné slitin obsahujicich nekovy (napf.
828259-00-3 = slitina zZeleza Fe 98%, Mn
1,5%, Si0,5%, C0,1%), elementarni ¢astice
jako jsou bosony, fermiony, hadrony, mezo-
ny, kvarky atd., napt. 12586-01-5 = meson,
déle izotopy (7782-39-0 = deuterium), ionty
(17341-25-2 = sodny kationt), smési dvou
a vice chemickych individui, pfipravené
pro konkrétni pouziti (9006-50-2 = vajecny
bilek, 132259-10-0 = vzduch atd.), polymery
(napt. 25038-57-7 = poly(methylen)) aj.
Pokud je ve slou¢eniné nahrazen atom
konkrétnim izotopem, tyto modifikace maji
rovnéz sva registracni ¢isla CAS.

S latkami, které maji pfidélené registracni
¢islo CAS, se vSak nesetkévaji jen chemici,
ale prakticky kazdy (i kdyz to asi netusi).
Registra¢ni ¢islo tak na zdkladé zdroji
z evropské legislativy ma napft. pivo (CN
Beer): 8029-31-0, margarin (CN Butter
substitutes, margarine): 8029-82-1, mléko
(CN Cow milk): 8049-98-7, kava (CN Coffee
Arabica, extract): 84650-00-0, apod.

Miizeme se tedy jisté téSit jesté na fadu
milnikti. Databdaze REGISTRY v STN
International je vSechny zaznamena.
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Absolute stereochemistry.
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