Strukturni databaze v chemii

Jak ziskat, vyhodnotit a vyuzit
informace o molekulove a
krystalove struktute latek



RTG strukturni analyza

krystaly + RTG zareni

|

difrakcni obraz

|

mapa elektronove hustoty

|

atomove pozice, vazebne delky, uhly...






Strukturni tidaje z RTG analyzy

m parametry zakladni bunky = mrizkove parametry

a,b,c,a,p,y

B souradnice atomu v zakladni bunce



CIFE ...

m Crystallographic Information File

_cell length a
_cell length b
_cell length ¢
_cell_angle alpha
_cell angle beta
_cell angle gamma
_cell volume

_refine Is R factor all
_refine Is R factor gt

_refine Is wR_factor ref
_refine Is wR_factor gt

5.842(4)
8.865(5)
13.281(6)
83.54(4)
79.09(4)
75.64(5)
652.7(6)

0.0570
0.0419
0.1090
0.1009
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Uchovani tidaju
B Strukturni databaze

CSD — Cambridge Structural Database
[CSD — Inorganic Crystal Structure Database
PDB — Protein Data Bank

NDB — Nucleic Acid Database



Prines databazi

B porovnanim charakteristickych tidaji
mozno 1dentifikovat znamou strukturu

B srovnavaci ucely, statistiky

m vyhledavani znamych struktur (reserse)



CSD (www.ccde.cam.ac.uk)

m 400.977 sloucenin (01/2007)

Odlisne slouceniny 363.931

Organicke struktury 172.583 43.0 %
Obsahuyici d-kovy 210.700 52.5 %
Obsahuyici s-kovy 21.219 5.3 %
Obsahujici p-kovy 25.790 6.4 %

m prirustek cca 30.000 slouCenin rocné



Distribuce CSD

m distribuce na CD-ROM, Ix rocné
m licence pro kalendarni rok

m aktualizace prostrednictvim WWW



Rust CSD v letech 1972 — 2000
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Predpokladany rust CSD




CSD v CR

m grant GACR 203/02/0436

Aplikace krystalografickych databazi ve
veédecké praxi

Krystalograficka spolecnost
Ing. Jan Ondracek, CSc.



CSD

m 1nstalace na MU

}Z&Jni/ (240 ovléki@XK

- I -

klientske pocitaCe vybavene X-Serverem



Informace v CSD

B D mformace
bibliograficke informace
zakladni krystalograficke tidaje
m 2D informace
chemicky vzorec
m 3D informace

atomove souradnice



1D Bibliographic Information

2D Chemical Connectivity

BASYOJ

g-Oxonicotinanide—1-
fif-beta-D-27, 37 5 —tri-0-

doetyl —ribofurdnoside)

SJource: Rothmannia longiflora

Cl7 H20 N2 09

. Bringmann, M. Ochse, K. Wolf,
J. Eraus, E. Peters, E-M. Peters,
M. Herderich, L. Ake, F. Tayman

Phvtochemistry A1 (1999), pa7l

3D Molecular Structure

3D Crystal Structure



CSD system

m vlastni databaze

B ConQuest — moderni rozhrani
m QUEST - starSi rozhrani

m VISTA — statisticka analyza

m Mercury — zobrazovani struktur



CSD - QUEST
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Vyhledavani v CSD

m dle strukturniho {ragmentu
m dle textovych miormaci

m moznost logickych spojeni dotazu (AND,
OR, NOT)

m 2D-,3D-constraints

max. koordinacni Cislo, cyklicita, geometrie
v okoli fragmentu



Vikladani dat do CSD

m Vl]astni data Ize do CSD vlozit e-mailem
deposit@ccdc.cam.ac.uk

m VctSina Casopisu vyzaduje pred zaslanim
rukopisu 1 vlozeni RTG struktur do CSD,
pripadn¢ ICSD



Top 10 casopisu v CSD (01/2007)

Pocet Casopis
. 33482  Inorg. Chem.
2. 225901  Organometallics
3. 24508  J. Am. Chem. Soc.
4, 22897  J. Chem. Soc., Dalton Trans. + Dalton Trans.
5. 21311  Acta Crystallogr., Sect. C
0. 18348  J. Organomet. Chem.
7. 13897  Inorg. Chim. Acta
8. 13451 Chem. Commun.
0. 12471  Acta Crystallogr., Sect. B
10. 10619  Acta Crystallogr., Sect. E
11. 10400 J. Org. Chem.




[CSD. (www.fiz-karlsruhe.de)

m strukturni tdaje o 100.243 anorganickych
slouceninach (02/2007) od r. 1913 do souc.

m aktualizace na CD-ROM 2x roc¢n¢

m cxistuje 1 predplacena WWW verze
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m 30.
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PIDB' (www.rcsb.org/pdb)

111.2004

11.2005
12.2006

m2/.

9 0 O O

[1.2007

43.733
1.817
1.925

34

28.508

33.585

40.628

47.509 struktur
proteiny
nukleove kyseliny

komplexy proteinti/nukleovych kyselin

ostatni
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