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imenje i nazivlje u kemiji i

kemijskom inzenjerstvu

Ureduje: Marija Kastelan-Macan

Kako isplivati iz mora podataka, pravila i preporuka

L. Varga-Defterdarovic

Zavod za organsku kemiju i biokemiju, Institut Ruder Boskovic¢,
Bijenicka cesta 54, 10 000 Zagreb

Vec¢ u osamnaestom stoljecu francuski kemicari Guyton de Mor-
veau (Dijon, 1737. — Pariz, 1816.), Antoine-Laurent de Lavoisier
(Pariz, 1743. — Pariz, 1794.), Claude Louis Berthollet (Talloires,
1748. — Arcueil, 1822.) i Antoine Frangois de Fourcroy (Pariz,
1755. — Pariz, 1809.) suocili su se sa sve vec¢im brojem otkrivenih
i sintetiziranih kemijskih spojeva i potrebom njihova imenovanja,
pa su ve¢ 1787. godine o tome sastavili i objavili prva pravila.’
Neka od tada preporucenih imena jo$ i danas su u upotrebi i
predstavljaju trivijalna imena. Svedski kemicar Jons Jakob Berze-
lius (Vaversunda, 1779. — Stockholm, 1848.) uveo je, 1813.
godine, simbole za kemijske elemente temeljene na njihovim
latinskim imenima (npr. simbol “Fe” od lat. ferrum), a omjer ele-
menata oznacio je brojem u eksponentu (npr. H*O). Simboli
kemijskih elemenata zadrzani su do danas s iznimkom pisanja
njihova omjera u indeksu (npr. H,O). Sazeti pregled nastanka i
nacina pisanja konstitucijskih formula od vremena Berzeliusa, pa
sve do danagnjih dana objavljen je u ¢asopisu KUI.?

Od tada se s vise ili manje entuzijazma stalno radi na normiranju
nomenklature (imenovanja) i grafickog prikaza (strukturne for-
mule) kemijskih spojeva. Posljednjih osamdesetak godina obi-
liezila su Zenevska i Lieska pravila (Ceneve rules i Liege rules,
1882. i 1939.), nekoliko izdanja Plave knjige (Blue book) i to
1957.,1965.,1971.11979. te Vodica kroz IUPAC-ovu nomenkla-
turu organskih spojeva (A Cuide to IUPAC Nomenclature of Orga-
nic Compounds) 1993. i to sve radom u okviru medunarodne
Komisije za nomenklaturu (imenovanje) organske kemije (The
Commission on the Nomenclature of Organic Chemistry, CNOC),
danas sastavnice Medunarodne unije za Cistu i primijenjenu kemiju
(The International Union of Pure and Applied Chemistry, IUPAC).?
Izvornici ITUPAC-ovih preporuka objavljuju se na engleskome
jeziku kao zasebne knjige ili kao clanci u IUPAC-ovu casopisu
Pure and Applied Chemistry (PAC),* a njihove prijevode i prila-
godbu razli¢itim jezicima, u svojim zemljama, provode nacio-
nalna tijela (sekcije, odbori...) zaduZena za imenovanje kemijskih
spojeva.’

Razvoj prirodnih znanosti, pa tako i kemije, doveo je do novih
spoznaja i ogromnog broja novosintetiziranih spojeva, sto postaje
i temom raznovrsnih publikacija. Pridrzavanjem vrlo opseznih
IUPAC-ovih pravila za imenovanje organskih spojeva, otkrivenim
i sintetiziranim spojevima moguce je, ovisno o vrsti primijenjene
IUPAC-ove nomenklature, pridruziti nekoliko potpuno ispravnih
imena,® sto moze dovesti do nedoumica kod drugih kemicara, jer
relativno mali broj njih u potpunosti je ovladao svim do sada
donesenim nomenklaturnim pravilima. Pri tome je bitno da, bez
obzira koji tip nomenklature je primijenjen, sva ispravna imena
moraju predstavljati jednu te istu strukturnu formulu.

" Dr. sc. Lidija Varga-Defterdarovi¢
e-posta: lidija@irb.hr

Kemija je bila prva prirodna znanost koja je sistematizirala pristup
znanstvenim informacijama. Prvi korak napravio je Leopold
Gmelin (Gottingen, 1788. — Heidelberg, 1853.) kada je 1817. u
Frankfurtu na Majni poceo objavljivati Handbuch der Theoreti-
schen Chemie s ciljem da se sakupe, kriticki razmotre i objave sve
znacajne spoznaje (kemijske i fizikalne) o kemijskim spojevima.
Potrebno je naglasiti da u to vrijeme jo3 nije postojala podjela na
anorgansku i organsku kemiju. Uskoro se broj podataka toliko
povecao da je priprema sveobuhvatnih monografija o pojedinom
spoju postala toliko zahtjevna da je od petog izdanja, objavljenog
1852. — 1853., obuhvat bio ogranic¢en samo na anorganske spo-
jeve i tako nastaje Cmelin“s Handbuch der Anorganischen Che-
mie. Nastalu prazninu popunio je 1881. godine Friedrich Konrad
Beilstein (Saint Petersburg, 1838. — Saint Petersburg, 1906.)
objavljivanjem prvog izdanja Handbuch der Organischen Chemie,
koje je tiskano u dvije knjige. Tiskano izdanje Gmelin“s Hand-
buch der Anorganischen Chemie prestalo je izlaziti 1997. godine.
U 116 godina izlazenja objavljeno je 760 svezaka s oko 240 000
stranica i zajednicko kazalo (Gmelin Formula Index) u 35 svezaka.
Danas je Cmelin“s Handbuch der Anorganischen Chemie uklju-
¢en u bazu podataka Reaxys.” Gmelin “s Handbuch der Anorganis-
chen Chemie dugo je vremena imao odlucujuci utjecaj na
sustavnu nomenklaturu anorganskih kemijskih spojeva.

Handbuch der Organischen Chemie, koju je 1881. utemeljio F. K.
Beilstein (Beilstein s Handbook of Organic Chemistry) daje pre-
gled organskih spojeva sa stanovista njihove konstitucije, konfigu-
racije, konformacije, dobivanja, procis¢avanja, termodinamickih,
fizikalnih i kemijskih svojstava, karakterizacije, analitike i derivata.
Tiskano izdanje prestaje izlaziti 1998. godine. U 117 godina
izlazenja objavljena su 503 sveska na 440 814 stranica. Do kraja
2008. godine kriticki je razmotreno preko dva milijuna original-
nih publikacija te je opisano preko deset milijuna struktura i deset
milijuna reakcija s literaturnim navodima. Ovi podaci prikupljeni
su pregledom znanstvene literature od 1771. godine. Od 2009.
godine Handbuch der organischen Chemie ukljucen je u Elsevie-
rovu bazu Reaxys, nasljednicu Crossfire Database,” kao Beilstein
Database, koja je najveca baza specijalizirana za organsku kemiju
(s preko sedam milijuna spojeva), u kojoj se svakom novom
organskom spoju dodjeljuje jedinstven Beilsteinov registracijski
broj (Beilstein Regisry Number).

Kako je sakupljanje i kriticko razmatranje sakupljenih podataka
zahtijevalo odredeno vrijeme, a kemijska se znanost pocetkom
devetnaestog stoljeca vrlo brzo razvijala, 1830. godine je u Leip-
zigu pokrenuto izdavanje Pharmaceutisches Central Blatta (od
1856. izlazi pod imenom Chemisches Zentralblatt), koji objavljuje
sazetke znacajnih publikacija iz podrucja kemije. Objavljivanje
sazetaka publikacija, a ne i njihova kritickog prikaza u okviru sve-
obuhvatne monografije citavog podrucja, omogucilo je mnogo
vecu azurnost u objavljivanju, ali je na korisniku ostalo da prikupi
podatke i provede njihovu kriticku analizu. Chemisches Zentral-
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Slika 1 —Naslovnice nekih od prvih svezaka zbirki monografija
kemijskih spojeva Gmelin’s Handbuch der Anorganischen Che-
mie, Handbuch der Organischen Chemie (Beilstein “s Handbook
of Organic Chemistry) i saZetaka clanaka Chemisches Zentral-
blatt, Chemical Abstract koji se mogu pregledavati na svjetskoj
mreZi (internetu)"

blatt prestaje izlaziti 1969. godine. Tijekom 140 godina izlazenja
Chemisches Zentralblatt objavio je vise od 900 000 stranica od
kojih je 700 000 sadrzavalo oko dva milijuna sazetaka meduna-
rodnih publikacija iz podrucja kemije, dok se abecedni registar
protezao na oko 200 000 stranica. Jedinstven sadrzaj Chemisches
Zentralblatta predstavlja nezaobilazan i neprocjenijiv izvor infor-
macija iz podrucja kemije od pocetka 19. stoljeca do Cetrdesetih
godina dvadesetog stolje¢a. Oko milijun imena kemijskih spojeva
i preko 500 000 kemijskih struktura digitalizirano je i ¢ine Che-
misches Zentralblatt Structural Database.®

Godine 1907. u sklopu Americkog kemijskog drustva (American
Chemical Society) pocinje izlaziti Chemical Abstract (CA), zbirka
sazetaka objavljenih clanaka iz raznih podrucja kemije, koja
1956. godine prerasta u Chemical Abstract Service (CAS) te u
tiskanom obliku izlazi sve do 2009. Danas se kemijski spojevi,
prema imenima i strukturama, mogu elektronicki pretrazivati u
bazi CAS Registry (najvecoj bazi, utemeljenoj 1964. godine, koja
danas broji vise od 75 milijuna kemijskih spojeva i 60 milijuna
sekvencija),’ a objavljeni znanstveni radovi i patenti u bazi poda-
taka CAplus (najveca i jedinstvena baza s vise od 30 milijuna
objavljenih ¢lanaka i patenata iz razli¢itih podru¢ja kemije).”
Relevantni podaci o nekom spoju mogu se dobiti preko CAS
broja (CAS Registry Number), medunarodno prihvacenog broja,
na mreznim stranicama kao $to su npr. National Institute of Stan-
dards and Technology (NIST),"" katalozi dobavljaca kemikalija,'

razli¢ite baze i drugo. CAS broj Cine tri skupine brojeva, medu-
sobno odijeljenih spojnicom, koji ne daju podatke o strukturi ili
svojstvima spoja, ve¢ se dodjeljuju redoslijedom prvog spominja-
nja u CA-u (Sto je prva skupina veca to je spoj novijeg datuma).
Treca skupina brojeva je jednoznamenkasti kontrolni broj, koji se
dobiva po posebnom algoritmu iz prva dva broja.

Ovdje valja spomenuti da su baze Beilstein Database i Chemical
Abstract Service (CAS) u odredenoj mjeri ublaZzile problem vise
jednakovrijednih ITUPAC-ovih imena uvodenjem “svoje sistemati-
zirane nomenklature, odnosno CAS nomenklature” kao i jedin-
stvenih registracijskih brojeva za svaki kemijski spoj.

U medusobnoj komunikaciji kemicari diljem svijeta spojeve opi-
suju imenom dobivenim primjenom dogovorenih pravila, no
daleko jednostavniji nacin je prikaz strukturnom formulom.
Vaznost pravilnog grafickog prikaza uocio je i IUPAC te su na tu
temu izdane dvije preporuke.'*'

Racunala kakva danas poznajemo zapocinju razvoj tridesetih
godina proslog stoljeca i ubrzo se otkrivaju mogucénosti njihove
primjene u raznim podrucjima ljudskog djelovanja, pa tako i u
kemiji, medu kojima je i ostvarenje sna o pretvaranju [UPAC-ovih
imena kemijskih spojeva u kemijsku formulu i obrnuto, koje
zapocinje algoritmom E. Garfielda, objavljenog 1962. godine.'®
To je i vrijeme sve veceg broja (danas je to preko tisu¢u dnevno)
otkrivenih i sintetiziranih spojeva koje je trebalo imenovati i uni-
jeti u baze Beilstein i CA. Upravo to je u Beilstein Institutu, 1987.
godine, pokrenulo osmisljavanje vlastitog racunalnog programa
za prepoznavanje grafickog prikaza kemijskog spoja te imenova-
nje prema IUPAC-ovoj nomenklaturi, odnosno pretvaranja grafic-
koga prikaza u ime i obrnuto, koji je zavrsen 1991. godine pod
imenom AutoNom (od Automatic Nomenclature). Paralelno se i
drugdje radilo na rac¢unalnim programima za tu namjenu, a pri-
mjeri su BASIC,"” LISP,"® te ACD/Name i ACD/ChemSketch, tada
novoosnovane kanadske tvrtke Advanced Chemistry Develop-
ment (ACD/Labs)."® AutoNom je, sa svojom to¢noscu oko 85 %,
bio vrlo popularan krajem 90-ih godina proslog i pocetkom 21.
stoljeca. Ostali vazniji racunalni E)rogrami bili su ili jesu Nemelt i
Drawlt,*® Nomenclator,*" OPSIN?* te ChemDraw koji od 2011. s
Chem3D i ChemFinder ¢ini paket ChemOffice.?®

Sveukupna tiskana izdanja iz podrucja kemije (znanstveni radovi,
patenti, kemijski katalozi, pravna regulativa, udzbenici i dr),
objavljuju se na mnogim svjetskim jezicima, a rad racunalnih pro-
grama za pretvaranje strukture u ime ili obrnuto temelji se na
engleskome, $to neminovno podrazumijeva ugradnju programa
za prevodenje na druge svjetske jezike i s drugih svjetskih jezika
na engleski. Racunalni program Lexichem sastoji se od tri aplika-
cije i to za pretvorbu imena u strukturu (nham2mol), strukture u
ime (mol2nam) i prijevod s drugih jezika na engleski i obrnuto
(translate).**

Upravo nejasnoce i nedoumice do kojih dovodi mogucnost ime-
novanja kemijskih spojeva s vise ispravnih IUPAC-ovih imena
(npr. struktura Me,CO moze se imenovati kao aceton, dimetil-ke-
ton, propanon, pa i pleonazmima 2-propanon ili propan-2-on)
nagnala je ovu organizaciju na uvodenje preporucenoga IUPAC-
-ova imena (Prefered IUPAC Name, PIN).?> Danas IUPAC radi na
svom globalnom projektu uspostavi jedinstvene oznake nazvane
InChl (International Chemical Identifier).?® Algoritam za InChl
temelji se na nizu IUPAC-ovih preporuka prikaza strukture i pra-
vila za normiranje i kanonizaciju prikaza strukture kako bi se
dobila jedinstvena oznaka. Ovo omogucuje racunalno pretvara-
nje grafickog prikaza kemijskoga spoja u jedinstvenu notaciju
InChl, koja ¢e se moci ugraditi u bilo koji program za crtanje
strukture te biti generirana iz bilo koje baze kemijskih struktura.
Kako je InChl jedinstvena oznaka svakog pojedinog spoja, duljina
mu ovisi o formuli, odnosno kompleksnosti toga spoja, te InChl
moze sadrzavati i do 1000 znakova. Ovako velika brojnost zna-
kova onemogucuje pretrazivanje svjetskih mreza, pa je stoga
osmisljen algoritam koji precizno dijeli notaciju InChl po fra-
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gmentima. Time je dobivena njegova sazeta notacija nazvana
InChIKey, koju definiraju kombinacije 27 slova. Notacije InChl i
InChlIKey prihvatili su mnogobrojni éasog)isi i baze, ukljucujuci i
velike svjetske baze kao $to su PubChem?” i ChemSpider.?®

IUPAC-ov projekt InChl zapoceo je 2000. godine unutar IUPAC-
-ove Division VIII (Chemical Nomenclature and Structure Repre-
sentation Division) i do danas je postao jedan od najvaznijih
medunarodnih standarda prikaza kemijske strukture, no i dalje se
radi na uklanjanju uocenih nedostataka i njegovoj nadogradnji i
prosirenju.?

OH

IUPAC:  2-methylpropan-1-ol

CAS: 78-83-1

Beilstein: 1730878

InChl: InChl=1S/C4H100/c1-4(2)3-5/h4-5H,3H2,1-2H3
InChIKey: ZXEKIIBDNHEJCQ-UHFFFAOYSA-N

SMILES:  CC(O)CO

Slika 2 — Primjer prikaza kemijskog spoja formulom (graficki)
(@), imenom (nomenklatura) (b), registracijskim brojem (c) i nota-
cijom (d).

Q. Q. Q0 0 T o

Iz ovog kratkog prikaza vidljivo je kako dostignuca suvremenih
informatickih tehnologija omogucuju uspjesno rukovanje velikim
brojem podataka, koji svakodnevno nastaju kao rezultat istraziva-
nja u podrucju kemije. No kao i pocetkom devetnaestog stoljeca
tako je i danas kriticko vrednovanje prikupljenih podataka nuzno
za njihovu uspjesnu primjenu.
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