
Strukturní databáze v chemiiStrukturní databáze v chemii

Jak získat, vyhodnotit a vyu�ít Jak získat, vyhodnotit a vyu�ít 
informace o molekulové a informace o molekulové a 
krystalové struktuře látekkrystalové struktuře látek



RTG strukturní analýzaRTG strukturní analýza

krystaly + RTG zářeníkrystaly + RTG záření

difrakdifrakččnníí obrazobraz

mapamapa elektronovelektronovéé hustotyhustoty

atomovatomovéé pozice, vazebnpozice, vazebnéé ddéélky, lky, úúhly...hly...



RTG strukturní analýzaRTG strukturní analýza



Strukturní údaje z RTG analýzyStrukturní údaje z RTG analýzy
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!! parametry základní buňkyparametry základní buňky = = mmří�kovéří�kové parametryparametry
a, b, c, α, β, γa, b, c, α, β, γ

!! souřadnice atomů v základní buňcesouřadnice atomů v základní buňce



CIFCIF ......
!! Crystallographic Information FileCrystallographic Information File

_cell_length_a 5.842(4) 
_cell_length_b 8.865(5) 
_cell_length_c 13.281(6) 
_cell_angle_alpha 83.54(4) 
_cell_angle_beta 79.09(4) 
_cell_angle_gamma 75.64(5) 
_cell_volume 652.7(6) 

_refine_ls_R_factor_all 0.0570 
_refine_ls_R_factor_gt 0.0419 
_refine_ls_wR_factor_ref 0.1090 
_refine_ls_wR_factor_gt 0.1009 



... a Mercury... a Mercury



Uchování údajůUchování údajů

!! Strukturní databázeStrukturní databáze

CSDCSD �� Cambridge Cambridge StructuralStructural DatabaseDatabase

ICSDICSD �� InorganicInorganic CrystalCrystal StructureStructure DatabaseDatabase

PDBPDB �� Protein Data BankProtein Data Bank

NDBNDB �� NucleicNucleic AcidAcid DatabaseDatabase



Přínos databázíPřínos databází

!! pporovnáním charakteristických údajů orovnáním charakteristických údajů 
mo�no identifikovat známou strukturumo�no identifikovat známou strukturu

!! ssrovnávacírovnávací účely, statistikyúčely, statistiky

!! vvyhledáváníyhledávání známých struktur (re�er�e)známých struktur (re�er�e)



CSD (CSD (www.www.ccdcccdc..camcam..acac..ukuk))

!! 400400..977977 sloučenin sloučenin (01/200(01/20077))

!! přírůstek cca přírůstek cca 30.00030.000 sloučenin ročněsloučenin ročně

6.6.44 %%2255..790790Obsahující pObsahující p--kovy kovy 
5.5.33 %%2121..219219Obsahující sObsahující s--kovykovy

5522..55 %%210210..700700ObsahujícíObsahující dd--kovykovy
43.43.00 %%172172..583583Organické strukturyOrganické struktury

363363..931931Odli�né sloučeninyOdli�né sloučeniny



Distribuce CSDDistribuce CSD

!! distribuce na CDdistribuce na CD--ROM,ROM, 1x ročně1x ročně

!! licence pro kalendářní roklicence pro kalendářní rok

!! aktualizace prostřednictvím WWWaktualizace prostřednictvím WWW



RRůstůst CSD v letech 1972 CSD v letech 1972 �� 20002000



Předpokládaný růst CSDPředpokládaný růst CSD



CSDCSD v v ČRČR

!! grant GAČR 203/02/0436 grant GAČR 203/02/0436 

Aplikace krystalografických databází ve Aplikace krystalografických databází ve 
vědecké praxivědecké praxi

Krystalografická společnostKrystalografická společnost

Ing. Jan Ondráček, CSc.Ing. Jan Ondráček, CSc.



CSDCSD

!! instalace na MUinstalace na MU

diordior

rozhraní pro ovládání CSDrozhraní pro ovládání CSD

klientské počítače vybavené Xklientské počítače vybavené X--ServeremServerem



Informace v CSDInformace v CSD

!! 1D informace1D informace
bibliografické informacebibliografické informace
základní krystalografické údajezákladní krystalografické údaje

!! 2D informace2D informace
chemický vzorecchemický vzorec

!! 3D informace3D informace
atomové souřadniceatomové souřadnice



Informace v CSDInformace v CSD



CSD systémCSD systém

!! vlastní databázevlastní databáze

!! ConQuestConQuest �� moderní rozhranímoderní rozhraní

!! QUEST QUEST �� star�í rozhranístar�í rozhraní

!! VISTA VISTA �� statistická analýzastatistická analýza

!! MercuryMercury �� zobrazování strukturzobrazování struktur



CSD CSD -- QUESTQUEST



CSDCSD

ConQuestConQuest



Vyhledávání v CSDVyhledávání v CSD

!! dle strukturního fragmentudle strukturního fragmentu
!! dle textových informacídle textových informací
!! mo�nost logických spojení dotazů (AND, mo�nost logických spojení dotazů (AND, 

OR, NOT)OR, NOT)
!! 2D2D--,3D,3D--constraintsconstraints

max. koordinační číslo, max. koordinační číslo, cyklicitacyklicita, geometrie , geometrie 
v okolí fragmentuv okolí fragmentu



Vkládání dat do CSDVkládání dat do CSD

!! Vlastní data lze do CSD vlo�it eVlastní data lze do CSD vlo�it e--mailemmailem
depositdeposit@@ccdc.cam.ac.ukccdc.cam.ac.uk

!! VVět�inaět�ina časopisů vy�aduje před zasláním časopisů vy�aduje před zasláním 
rukopisu i vlo�ení RTG struktur do CSD, rukopisu i vlo�ení RTG struktur do CSD, 
případně ICSDpřípadně ICSD



Top 10 časopisů v CSD Top 10 časopisů v CSD (01/2007)(01/2007)

Acta Crystallogr., Sect. Acta Crystallogr., Sect. EE10619106191100..
J. Org. Chem.J. Org. Chem.104001040011.11.

Acta Crystallogr., Sect. BActa Crystallogr., Sect. B12471124719.9.
ChemChem. . CommunCommun. . 13451134518.8.
Inorg. Chim. ActaInorg. Chim. Acta13897138977.7.
J. J. OrganometOrganomet. . Chem.Chem.18348183486.6.
Acta Crystallogr., Sect. CActa Crystallogr., Sect. C21311213115.5.
J. Chem. Soc., Dalton Trans. + Dalton Trans.J. Chem. Soc., Dalton Trans. + Dalton Trans.22897228974.4.
J. Am. Chem. Soc.J. Am. Chem. Soc.24508245083.3.
OrganometallicsOrganometallics22590225902.2.
InorgInorg. . ChemChem..33482334821.1.
ČČasopisasopisPočetPočet



ICSD (ICSD (www.www.fizfiz--karlsruhekarlsruhe.de.de))

!! strukturní údaje o strukturní údaje o 100100..243243 anorganických anorganických 
sloučeninách sloučeninách (0(02/2/20020077)) od r. 1913 do od r. 1913 do součsouč..

!! aktualizace na CDaktualizace na CD--ROM 2x ročněROM 2x ročně

!! existuje i předplacená WWW verzeexistuje i předplacená WWW verze



ICSD ICSD FindItFindIt



ICSD ICSD FindItFindIt



ICSD ICSD FindItFindIt



PDB (PDB (www.www.rcsbrcsb..orgorg//pdbpdb))

!! 30.11.200430.11.2004 2828..508 508 
!! 15.11.200515.11.2005 33.58533.585
!! 1122.1.122.200.20066 4040..628628
!! 27.11.200727.11.2007 47.509 47.509 strukturstruktur

!! 43.73343.733 proteinproteinyy
!! 11.817.817 nukleové kyselinynukleové kyseliny
!! 1.1.925925 komplexy proteinů/nukleových kyselinkomplexy proteinů/nukleových kyselin
!! 3344 ostatníostatní
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