Na cestě k plně automatické identifikaci molekul
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Ve společnosti ChemAxon se již od roku 1998 snažíme propojovat chemii a informatiku. Naším cílem vždy bylo umožnit chemikům, aby mohli snadno a efektivně pracovat se svými daty a mohli se tak plně věnovat hlavní náplni své práce namísto třídění a upravování dat. V současnosti nabízí ChemAxon například nástroje pro chemickou vizualizaci (Marvin Suite), vyhledávání (JChem) nebo databázový management (Instant JChem). Novinkami v portfoliu společnosti jsou webové nástroje souhrnně označované jako Plexus Suite a produkt zaměřený na práci s biomolekulami (Biomolecule Toolkit). 

Jedním z úkolů, se kterými se mnoho chemiků setkává na denní bázi, je identifikace molekul. Experimentálně můžeme změřit hmotnostní, NMR, EPR nebo IČ spektrum. Chemik ale bohužel často musí určit strukturu molekuly na základě těchto informací manuálně. V ChemAxonu bychom rádi udělali krok směrem k automatické identifikaci sloučenin. Přestože je vývoj nového produktu teprve na začátku, již nyní jsme schopni porovnat hmotnostní spektra s databází a velmi přesně určit podobnost. Rozšíření a zobecnění na další typy spekter je pouze otázkou času. 

