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1 Johdanto

Tämäkemiantietokantaopasontarkoitettukaikille niille tutkijoille ja opiske-
lijoille, jotka tarvitsevat luotettavaatietoaaineidenrakenteista,ominaisuuk-
sistatai esimerkiksiniiden saatavuudesta.Oppaantarkoituksenaon kertoa
minkälaistatietoamistäkinCSC:ntarjoamastakemiantietokannastalöytyy
ja auttaavalitsemaansopivatietokantakuhunkintarkoitukseen.Oppaassaan-
netaanmyösyksinkertaisiaesimerkkejäerilaisistahakutoiminnoista.Edisty-
neempääkäyttöävartenkannattaatutustuasuoraantietokantojenja hakuoh-
jelmienkäyttöohjeisiinja mahdollisestiosallistuaCSC:njärjestämillekurs-
seille.

CSC:nkauttaonmahdollistahakeatietoauseistaeri tietokannoista.Tietokan-
nan käyttö saattaaedellyttääkuulumistakansalliseenkonsortioon(MDL/-
ISIS),sopimuksenpiiriin (MDL CrossFire)tai sittenyliopisto- ja korkeakou-
lukäyttäjätvoivat hyödyntäätietokantaavapaasti.Toisettietokannatedellyt-
tävätasiakasohjelmistonasentamistaomallekoneelle(esim.MDL CrossFire
Commander)ja toisiaon mahdollistakäyttääjoko verkkoselaimenavulla tai
graa�sellaX-pääteyhteydellä.

Oppaassakäsiteltyjentietokantojenja/taiasiakasohjelmienasentamiseenliit-
tyvä tietosekäkaikkeinuusintieto löytyy CSC:nwww-sivuilta. Asennusoh-
jeetseuraavat joko itseohjelmienmukanatai löytyvät CSC:nkemianpalve-
luidenverkkosivuilta. KemiantietokantaoppaanlisäksiCSC:nvalikoimassa
on useitabiotieteidenalaanliittyviä tietokantoja,joita esitellääntarkemmin
CSC:nBio-oppaassaja verkkosivuilla.

Kiitämme oppaanteossaauttaneita:JuhaHaataja,Mikael Johansson,Timo
Kervinen,Tuija Raaska,RaimoUusvuori.Lisäksi kiitämmeaiempienpai-
nosten1. ja 2. tekijöitä luvastakäyttäänäidenpainostenmateriaaliatässä
painoksessa.

Espoossa13.12.2005

Tekijät
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2 YhteydenottoCSC:hen

CSC:nylläpitämättietokannatsijaitsevat ja niitä käytetäänCSC:ntietoko-
neissaEspoonKeilaniemessä.CSC:ntietokantapalvelujenkäyttämiseksitar-
vitaantietoliikenneyhteysCSC:hen.TietoliikenneyhteyksistähuolehtiiCSC:n
ylläpitämäFunet-verkko, johon korkeakoulujenkoneeton kytketty. Hyvien
verkkoyhteyksienansiostatyöskentelyon välimatkastahuolimattasujuvaa.
Päätekoneenavoi yleensäkäyttäämitä tahansaverkkoon kytkettyätietoko-
netta(esimerkiksiPCtai Mac),jokaonvarustettusopivilla asiakasohjelmilla.
Tämänoppaantietokantoihinliittyen yhteydellätarkoitetaanjoko asiakasoh-
jelmanavulla toimivaayhteyttä,selaimillatoimivaaWWW-yhteyttäja teksti-
tai graa�staX-pääteyhteyttä.

Omatietokone.
Asiakasohjelma,
esimerkiksiMDL
CrossFireCommander
tai ISIS/Base.

TietokannatCSC:ss�

Funet-verkko

Kuva 2.1: JoidenkinCSC:ntietokantojenk�ytt�miseksi tarvitaanomaankonee-
seenasennettuasiakasohjelmasek� CSC:nmy�nt�m� tietokannank�ytt�oik eus.
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2.1 Yhteyksienavaaminen

CSC:nylläpitämätkemiantietokantasovelluksetkoostuvat yleensäasiakas-
ohjelmastasekävarsinaisestatietokannasta.Asiakasohjelmatsuorittavat se-
käyhteydenotonCSC:henettätietokannoistasaatavantiedonhakemisen,kä-
sittelyn ja tulostamisen.Asiakasohjelmiaon useitaerilaisia ja ne voidaan
yleensäladataverkosta.Asiakasohjelmienkäyttöja yhteydenototCSC:ntie-
tokantoihinvaativatvoimassaolevantietokannankäyttäjätunnuksenja salasa-
nan.Osaatietokannoistavoi käyttääsuoraanselaimellatai Tutkijan käyttö-
liittymä -palvelunSOMA:n kautta.SOMA on CSC:ssäkehitettymolekyyli-
mallinnusympäristö,joka on tehtyuusienlääkeaineidensuunnitteluavarten.
SOMA-projektinwww-sivuilta

http://www.csc.fi/proj/drug2000/

saalisätietojatähänliittyen.

Www-yhteyksienavulla kaikistaverkossaolevistakoneistavoi lukeaCSC:n
opassivuja ja käyttääwww-pohjaisiatyökaluja.Joihinkin www-palveluihin
on rajoitettupääsytai nevaativat salasanan.

2.2 CSC:n asiakkaaksi

CSC:ntietokantojenkäyttölupahakemuskaavakkeenvoi tulostaakohdastaPe-
rustietoapalveluidenkäytöstäosoitteesta

http://www.csc.fi/suomi/palvelut/

aukeavistalinkeistä.Samoiltasivuiltavoi hakeamyöslaskentaresurssejakäy-
tettäväksiCSC:nmonipuolisessalaskentaympäristössä.

CSC:npalvelintietokoneetkäyttävätUnix- taiLinux-käyttöjärjestelmiä.Unix
perustuukirjoitettuihin rivikomentoihin.LisätietojaUnix-käyttöjärjestelmäs-
tä löytyy CSC:nmuistaoppaista,kutenCSC:npalvelinympäristö[KR01]-
oppaastatai Bio-oppaasta[MTK03]. Oppaitavoi tilata CSC:stäja ne ovat
myösluettavissaosoitteessa

http://www.csc.fi/oppaat

Lisäksitietoalöytyy CSC:nkoneidenkäyttösivuilta osoitteesta

http://www.csc.fi/metacomputer/

CSCjärjestäävuosittainuseitakurssejamm.tietokantojenkäytöntehostami-
seksi.Kurssitarjontaanvoi tutustuaosoitteessa:

http://www.csc.fi/suomi/koulutus/

Ongelmatilanteissaapuakannattaaetsiäensintietokannantaiohjelmanwww-
sivultaCSC:llä:

http://www.csc.fi/chem/



10 CSC:nkemiantietokannat

tai suoraankemianasiantuntijoilta:

http://www.csc.fi/chem/contact.phtml.en

tai 8.30-16.00päivystävästähelpdeskistäsähköpostilla:helpdesk@csc.�tai
puhelimitse(09)4572821.



2 YhteydenottoCSC:hen 11

2.3 CSC:n ympäristön pikaohje

� man komento(manuaalisivut)
� lynx, mozilla (verkkotiedotus)
� use-s (osapalvelimen

sovellusohjelmistoista;
ohjelmistonk�ytt��notto esim.use
elmer)

� CSC:npalvelut:
http://www.csc.�/suomi/palvelut

Opastus

� ls (hakemistolistaus)
� less(tiedostonlistauskuvaruudulle)
� cat (tiedostontulostuskuvaruudulle)
� cp (tiedostojenkopiointi)
� rm (tiedostojentuhoaminen)
� mv (tiedostojensiirt�minen)
� cd (nykyhakemistonvaihto)
� pwd (nykyhakemistonnimi)
� mkdir (hakemistonluominen)
� rmdir (hakemistontuhoaminen)
� exit (yhteydenlopettaminen)
� passwd(salasananvaihto)

Unix-komentoja

� lesstiedosto
� ls -la | less(komennonsivutus)

� return (seuraavanrivin n�ytt�)
� välilyönti (seuraavankuvaruudun

n�ytt�)
� b (edellisenkuvaruudunn�ytt�)
� h (n�ytt�� less-ohjelmankomennot)
� q (lopettaaless-ohjelman)

Sivutusohjelma less

� sshkoneennimi(salattuyhteys
koneeseen)

� Graa®senX-ikkunoinnin toimimiseksi
ssh-ohjelmanasetuksissatuleeolla
valittuna”ForwardX11”

� Windows-k�ytt�liittym�k oneissat�m�
edellytt�� lis�ksi erillisen
X-emulaattoriohjelman,esim.Exceed.

Tietoliikenne

c
 CSC–Tieteellinen laskenta Oy 2005

� emacstiedosto(emacsink�ynnistys)
� emacs-nw tiedosto(emacsilman

X-ikkunointia)
� Merkint� Ctrl-c tarkoittaa:”pidet��n

Control-n�pp�in pohjassaja painetaan
c-n�pp�int�”

� Ctrl-x Ctrl-c (lopettaminenja
tallentaminen)

� Ctrl-x Ctrl-s (tiedostontallentaminen)
� Ctrl-g (komennonkeskeytys)
� Ctrl-h Ctrl-h (Emacsin

opastusj�rjestelm�)
� Muita tekstieditorejaovatesim.pico,

nano ja vi.

Emacs-editori

� scpkone1:tiedosto1kone2:tiedosto2
(kopioi tiedostojakoneestatoiseen)

� Esimerkkiscp:nk�yt�st�:
scpnobel.texlaureate@top.univ.�:
(kopioi tiedostonnobel.tex (jokaon
nykyhakemistossa(ks.pwd) koneelle
top.univ.� . Koskahakemistoa
kohdekoneellaei oleannettu,tiedosto
meneek�ytt�j�tunnuksen laureate
kotihakemistoon.)

� Tiedostojavoi siirt�� my�s selaimen
avulla tutkijank�ytt�liittym�n kautta:
https://hotpage.csc.fi

Tiedostojen siirto

� $HOME K�ytt�j�n kotihakemisto
(yhteineneri koneille,
varmuuskopioidaan)

� $TMPDIR Tilap�ishakemisto
(paikallinenkussakinkoneessa,s�ilytys
vuorokaudenajan,ei varmuuskopiota)

� $WRKDIR Tilap�ishakemisto
(paikallinen,s�ilytys 7 vuorokautta,ei
varmuuskopiota)

� $METAWRK Tilap�ishakemisto
(koneidenyhteinen,s�ilytys
30vuorokautta,ei varmuuskopiota)

� $ARCHIVE Arkistopalvelin (s�ilytys
asiakkuudenajan)

Tiedostojen säilytys
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� tcshonCSC:noletuskomentotulkki,
jossaonkomentorivin editointi

� Nuolin�pp�imet yl�s ja alasselaavat
vanhojakomentojaeteen-ja taaksep�in.

� Tabulaattorit�ydent�� (josmahdollista)
komennontai tiedostonnimen.

� Ctrl-d onUnix-j�rjestelm�ss�
tiedostonlopetusmerkki.

� Ctrl-d listaakeskenkomennontai
tiedostonnimenkirjoittamisen
mahdollisetvaihtoehdot.

� ctrl-z siirt�� suorituksessaolevan
ohjelmantai komennontaustalle,esim.
k�ym��n pine:st� komentorivill�
sulkemattapine:�.

� bg (background)jatkaataustalle
siirretynkomennonsuorittamista.

� fg (foreground)palaataustaprosessiin.
� Tulostuksenohjaustiedostoon:

ls -la > tiedosto
� Komentojenyhdistely:ls -la | less

Komentotulkki tcsh

� ibmsc.csc.� (IBM SP4
rinnakkaislaskentaan)

� corona.csc.� (SUNFire25K
rinnakkaiskone)

� sepeli.csc.�(Linux-laskentapalvelin
sarja-ja rinnakkaislaskentaan)

� gepardi.csc.� (bioinformatiikan
Linux-palvelin)

� laari.csc.�, nitr o.csc.�
(tietokantapalvelimia)

Tietokoneet

� K��nt�j�t CSC:nkoneilla:
F90/95 F77 C C++

Corona f95 f90, f95 cc CC,
IBMSC xlf90 xlf , cc g++,

xlf95 f77 xlc xlC
Sepeli pgf90 pgf77 pgcc pgCC

� sepeliss�on lis�ksi F90/F77k��nt�j�
pathf90 ja vastaavatC/C++-k��nt�j�t
pathcc. Sepeliss�haluttuk��nt�j�/mpi
-kirjastoyhdistelm�valitaan
suorittamallasenalustusskripti,esim.
source/opt/lam/lam-path64.csh

� Esimerkkiohjelmank��nt�misest�
(Corona):f90 -o prog -fast prog.f90

� Ajokomento:./prog

Ohjelmointiympäristö

� pine (postinlukuja -l�hetysohjelma)
� Lukeminen:valitaanviesti

nuolin�pp�imill� ja painetaanreturn
� i (saapuneidenviestienn�ytt�)
� c (postinl�hett�minen)
� r (postiinvastaaminen)
� f (postinl�hett�minen edelleen)
� q (ohjelmastapoistuminen)
� ? tai Ctrl-g (ohjeita);merkint� Ctrl-g

tarkoittaa”pid� Control-n�pp�in
pohjassaja painag-n�pp�int�”

� Ctrl-c (keskeyt� nykyinentoiminto)

Sähköposti

� PostScript-tai tekstitiedostontulostus:
lpr -Pcsc_posttiedosto

� Tulostuksenseuranta:lpq -Pcsc_post
� Tulostuksenperuminen:

lprm -Pcsc_postnro

Tulostaminen

� saldo(keskusyksikk�kiinti�n seuranta)
� quota -v (levykiinti�n seuranta)
� ps (prosessientilan listaus)
� top (jatkuvaprosessienseuranta)
� uptime (koneen1, 5 ja 15min kuorma)
� who (listaakoneessaolevat k�ytt�j�t)
� df -k (levyjenk�ytt�aste kilotavuina)
� du -k (hakemistonk�ytt�m� levytila)
� qsub, qstat, (ibmsc:llsubmit , llq)

(er�ajojenl�hetys ja seuranta)

Järjestelmän seuranta

� CSC:nwww-kotisivu:
http://www.csc.fi

� Osoite:CSC±TieteellinenlaskentaOy,
PL 405,02101Espoo

� Katuosoite:Keilaranta14,
Espoo

� Keskus:(09)4572001,
telekopio (09)4572302

� Neuvonta(09)4572821tai
s�hk�postiosoitehelpdesk@csc.�

� Tunnuksetja salasanat:(09)4572075
tai s�hk�postiosoiteusermgr@csc.�

� Listaasiantuntijoistaja
yhteyshenki�ist�
http://www.csc.fi/suomi/
asiantuntijat.html

Yhteystiedot
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3 Kemian tietokannat ja
oikeantietokannan valinta

Kuva 3.1: Kuvassaonesitettymist� tietokannastavoidaanhakeamit�kin bentsee-
ni� koskevia tietoja.

3.1 Tietokannanvalinta

CSC:lläonkäytössäkuusieri kemiantietokantaatai -ohjelmistoa:

� CambridgeStructural Databaseeli CSD-tietokanta

� MDL ISISeli MDL-tietokannat
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E

ritietokantojensis�lt�m
i�

tietoja.
Nimi Sis�lt�

epäorg. org. rakenne reaktio viitteet spektrit fys. omi- biol. sekvenssit
2D 3D naisuudet omin.

CSD * * * * * *
MDL-CHC * * * * *
MDL-CIRX * * * * *
MDL-OrgSyn * * * * *
MDL-MDDR-3D * * * *
MDL-ACD-3D * * * * *
MDL-NCI-3D * * * * *
MDL-Metabolite * * * * *
MDL Cross�re-Beilstein * * * * * *
MDL Cross�re-EcoPharm * * * *
MDL Cross�re-Gmelin * (*) * * * * *
PDB * * * *
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� CrossFire-tietokannat(entinenBeilstein)

� ProteinDataBankeli PDB

� MolecularModeling& ComputationalChemistryResultseli MMCC

� Bibliographicdatabaseof RelativisticTheoryof AtomsandMolecules
eli RTAM

Seuraavaksiesittelemmenäidentietokantojensisällönpääpiirteissään.

CSD-tietokannassaon röntgen-ja neutronidiffraktiolla määritettyjäkidera-
kenteitaalle tuhathiiliatomia sisältävistäorgaanistayhdisteistä,organome-
talleistaja metallikomplekseista.CSDsisältäämyöslyhyidenpeptidiensekä
mono-,di- ja trinukleotidienrakennetietoja.CSD-tietokannastalöytyy kris-
tallogra�sta informaatiota(kutenalkeiskopinparametritja kidejärjestelmät),
yhdisteidenkemiallisetperustiedot,tekstitietoayhdisteistäja viitteet julkai-
suihin.Perushakuohjelmannimi onConQuest, jolla kiderakenteitavoi hakea
monipuolisesti.CSD-tietokantaavoi hyödyntäämyöstietämyskantanausei-
denmuidenapuohjelmienavulla: IsoStar, SuperStar, Mogul. Rajapintana
toimivia ohjelmiakäsitelläänkappaleessa4.

MDL ISIS/BASE on monipuolisestierityisestilääkesuunnitteluatukemaan
koottu järjestelmä,joka sisältääkahdeksaneri tietokantaa.NäistäACD-3D-
tietokantasisältäätietoakaupallisestisaatavilla olevista kemikaaleista(esi-
merkiksikemikaalinvalmistajiennimet).MDDR-3D-tietokantasisältäätie-
toa eri kehitysvaiheissaolevista lääkeaineista(esimerkiksitietoa yhdistei-
denbiologisestaaktiivisuudesta).NCI-3D-tietokantasisältäätietoasyöpää
parantavien ominaisuuksienvaraltatestatuistayhdisteistä.CIRX -tietokanta
sisältäätietoja reaktioistaja synteeseistä(esimerkiksiorgaanisetreaktiot ja
entsymaattisetprosessit).CHC-tietokannastalöytyy tietoa heterosyklisten
yhdisteidensynteeseistä,reaktioistaja käytöstäei-heterosykliensynteeseis-
sä.OrgSyn-tietokantasisältäätavallisimpienreagenssienvalmistus-ja käyt-
töturvallisuusohjeet.Metabolite-tietokannassaon kemiallistenyhdisteiden
metaboliareittejäelimistössä.KaikkianäitätietokantojakäytetäänMDL ISIS-
tiedonhallintajärjestelmänavulla, joka koostuukolmestaohjelmasta:ISIS
Host, ISIS/Draw ja ISIS/Base.MDL-tietokannoistakerrotaanlisää kappa-
leessa5. ACD-3D,MDDR-3D ja NCI-3D tietokantojavoi käyttäämyösSO-
MA-lääkeainesuunnittelutyökalulla,katsokappale2.1.

MDL CrossFire-ohjelmistopaketti sisältäätietokannatBeilstein ja Gmelin.
Beilsteinonmaailmanlaajinorgaanisenkemianelektroninentietokantasisäl-
täentietoaorgaanisistayhdisteistäja niidensynteesireaktioista.OsanaBeil-
steiniaon myös tietokantaEcoPharm,jossaon tietoja farmakologian, tok-
sikologianja ekologisenkemianalueilta.Gmelin on tietokantaepäorgaani-
sistayhdisteistäja organometalliyhdisteistä,esimerkiksimineraaleista,ke-
raamisistaaineistaja metallienseoksista.NäitätietokantojakäytetäänMDL
CrossFireCommander-tietokantahakuohjelmanavulla. LisääMDL CrossFi-
restakerrotaankappaleessa6.
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ProteinDataBank eli PDB sisältääkokeellisestimääritettyjäproteiinienja
muidenbiologistenmakromolekyylien kolmiulotteisiarakenteita.Rakenne-
tiedonlisäksiPDB:n tietueetsisältävättietojamolekyylistä, rakenteenmää-
rittelyyn käytetyistämenetelmistäsekärakenteeseenliittyviä kirjallisuusviit-
teitä.LisääPDB:stäkerrotaankappaleessa7.

Molecularmodelingandcomputationalchemistryeli MMCC Resultson 10
kertaavuodessailmestyväverkkojulkaisu.Siihenvalitaankolmestakymme-
nestälehdestäkiinnostavimmatrakennekemiaanja biologiaanliittyvät artik-
kelit. Nämäon lajiteltu aiheittainsovelluksiin, metodologiaanja kokooma-
artikkeleihin.

Bibliographicdatabaseof Relativistic Theoryof Atoms andMoleculeseli
RTAM sisältääkirjallisuusviitteitärelativistisistalaskennallisistajulkaisuis-
ta.Viitteitä vuonna2005oli yli 12 000.LisätietojaRTAM:sta ja MMCC:stä
löytyy CSC:nkemianwww-sivuilta

http://www.csc.fi/chem

Koskajokainentietokantasisältääerittäinsuurenmääräntietoa,tässäoppaas-
saonmahdotontakertoayksityiskohtaisestikaikkeamitäkukin tietokantasi-
sältää.Jottatietokannanvalinta helpottuisi,taulukossa3.1 on vertailtu eri
tietokantojensisältämiätietoja muutamantärkeäntietoluokanosalta.Tieto-
kannanvalinnassavoidaankäyttääavuksimyöskuvaa3.1,jokaosoittaa,mitä
tietojabentseenistävoi hakeamistäkintietokannasta.

Näiden edelläkuvattujen tietokantojenlisäksi CSC:n kautta voidaankäyt-
tää useitabiotieteidentietokantoja.Ne on esitelty tarkemmin CSC:nBio-
oppaassa[MTK03], katsomyös

http://www.csc.fi/molbio/dbs

BiotietokannatsisältävättyypillisestiDNA- tai proteiinisekvenssejäja muita
rakennetietoja.Joitakinmuita verkostalöytyviä muuallaylläpidettyjätieto-
kantojaonmyöskerättyCSC:nkemiansivuille

http://www.csc.fi/chem/databases.phtml.en.

3.2 Tietokantojen käyttöoikeudet

Useimpientietokantojenkäyttöoikeudetovat rajatutja osatietokannoistaon
maksullisia.Taulukosta3.2 ilmenevät eri tietokantojenkäyttöoikeudet.Aka-
teemiseksikäytöksi katsotaanyliopistoissatai korkeakouluissatehtäväpe-
rustutkimus,jonkatuloksetovat julkisia eivätkäliity kaupalliseenpalvelutut-
kimukseen.Joidenkintietokantojenkäyttöoikeuson vain tietyn konsortion
jäsenillä,eli käyttäjäryhmillä,kutenMDL-konsortiolla.Konsortiotovatavoi-
miakaikille akateemisilleryhmille, muttajäsenyydestäperitäänvuosittainen
jäsenmaksu.
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Taulukko 3.2: Tietokantojenk�ytt�oik eudet.

K�ytt�-
liittym�

Tietokanta lisenssityyppiK�ytt�-
oikeus

Maksulli-
suus

ConQuest CSD akatee-
minen

yliopistot,
korkea-
koulut /
yksikk�-
kohtainen

ilmainen

Superstar º º yksikk�-
kohtainen

º

Isostar º º yliopistot,
korkea-
koulut

º

Mogul º º yliopistot,
korkea-
koulut

º

Vista º º yliopistot,
korkea-
koulut

º

MDL
CrossFire
Comman-
der

Beilstein akatee-
minen

mat.-luon.
osastot

ilmainen

Gmelin º º º
EcoPharm º º º

MDL
ISIS/Base

ACD-3D akatee-
minen

MDL-
konsortion
j�senet

maksul-
linen

MDDR-3D º º º
NCI º º º
CIRX º º º
OrgSyn º º º
Metabolite º º º

SRS PDB akatee-
minen

kaikki ilmainen

InsightII º º yliopistot,
korkea-
koulut

ilmainen

Selain Gepardi º º ilmainen

Selain MMCC kaikki º ilmainen
Selain RTAM kaikki º ilmainen
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4 Cambridgen
rakennetietokantaeli CSD

CambridgeStructuralDatabase-tietokantaakutsutaanlyhenteilläCSD,CCDC
tai CSDS.TässäoppaassakäytetäännimitystäCSD.

CSD-tietokannanperustivuonna1965tohtoriOlgaKennardCambridgenyli-
opistosta.Vuodesta1989 tietokantaaon ylläpitänyt Cambridgenyliopiston
yhteydessätoimiva järjestönimeltäCambridgeCrystallographicDataCentre
(CCDC).

CSD-tietokantasisältääkristallogra�stainformaatiota(esimerkiksialkeisko-
pin parametritja kidejärjestelmät),yhdisteidenkemiallisetperustiedot(esi-
merkiksikemiallisetkaavat), tekstitietoayhdisteistäja viitteet alkuperäisjul-
kaisuihin.Tietokannassaonröntgen-janeutronidiffraktioanalyysitietoja(esi-
merkiksikiderakenteet)alle tuhathiiliatomia sisältävistäorgaanisistayhdis-
teistä,organometalleistaja metallikomplekseista.CSDsisältäämyöslyhyitä
peptidejäsekämono-,di- ja trinukleotidejäkoskevia tietoja.

Vuonna2005tietokannastalöytyi noin 335000yhdistettä.Tiedoton kerätty
useistaalan julkaisuista.Vuosittaintietokantaanlisätäännoin 22 000 uutta
rakennetta.

4.1 CSD-tietokannankäyttöoikeudetja lisenssitCSC:ssä

CSC:llä on CSD-tietokannanja siihen liittyvien ohjelmistojenkansallinen
lisenssi,joka uusitaanvuosittain.CSD:n käyttö on akateemisillekäyttäjil-
le ilmaista.Peruskäyttösuoritetaankoneellacorona.csc.�(vuonna2005)X-
pääteyhteydellä ja seon ilmaistayliopisto- ja korkeakoulukäyttäjille.Vaih-
toehtoisestiakateeminentutkimusyksikkövoi saadatietokannanomalleko-
neelleenallekirjoittamallalisenssisopimuksenCSC:nkanssa.Näitäjaettavia
lisenssejäon rajoitettumääräja neovat konekohtaisia.Lisenssinja asennus-
levykkeetsaadaksesiotayhteyttäCSC:hen,katsokappale2.2.Tietokantaso-
pimussallii vain lukuoikeuden,eli tietokantaanei voi tallentaaomiakidera-
kenteita.Käyttösopimusuusitaanvuodenvälein.
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Taulukko 4.1: CSC:n lisenssill� k�yt�ss� olevat CSD:n ohjelmistopaketin
ohjelmat ja tietokannat.Ohjelmat toimivat Windows, Linux ja Unix-k�ytt�j�r-
jestelmiss�.ks. my�s http://www.csc.fi/chem/progs/csd.phtml.en . CSC:n
Corona-palvelimellaohjelmatsaak�ytt��n komennollause ccdc .

Ohjelmisto Sis�lt� Unix/PC

ConQuest käyttöliittymäCSD-tietokantaan Windows,
Linux, Unix

Mercury visualisointiohjelmisto Windows,Mac,
Linux, Unix

IsoStar tietämyskantamolekyylien Windows,
välisistävuorovaikutuksista Linux, Unix

SuperStar tietämyskantaproteiinienja funktionaalisten Linux, Unix
ryhmienvälisistävuorovaikutuksista

Mogul tietämyskantamolekyyligeometrioista Windows,
Linux, Unix

PreQuest� omienCSD-formaatinmukaistentietokantojen Windows,
teko Unix,Linux

Vista� hakutulostennumeerinen,tilastollinen ja graa-
�nen analyysi

Unix,Linux

� Ohjelmaaei enääkehitetä

4.2 CSD:n ohjelmistopaketin ohjelmat

CSD-ohjelmistopakettiin kuuluuCSD-tietokantaja useitaohjelmiatietokan-
tahakujentekoon sekähakutulostenvisualisointiin ja analysointiin.CSD:n
ohjelmistopaketistaCSC:nlisenssilläovat käytettävissätaulukon4.1mukai-
setohjelmistot.Tietokannanperuskäyttöeli hakujenteko ja tulostenkäsittely
edellyttäävainConQuest-ohjelmankäyttöä.

4.3 CSD:n asennus

CSD-tietokantaakäyttäviäohjelmia (esimerkiksiConQuest)voidaankäyt-
tääjoko PC- tai työasemaympäristöissä(Windows, Linux ja joillakin Unix-
murteilla; tämänhetkinentilanneselviääCSD:nkotisivuilta). Tietokannatja
ohjelmatvaativat levytilaa noin 1,5 - 2 GB. Kaikkia ohjelmia voi käyttää
myösX-pääteyhteydenavullaCSC:nsovelluspalvelimeltacorona.csc.�asen-
tamattaniitä omallekoneelle.

Linux-työasemaltaX-pääteyhteystoimii ilmanlisäohjelmistoja,muttaWindows-
koneessatäytyyolla lisäksiasennettunaX-pääte-emulaattori,esimerkiksiHum-
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mingbirdin Exceed.Tämänlisäksi kummallakinkäyttöjärjestelmälläX11-
yhteyspitäätunneloitassh-yhteydenläpi.

Tämänmäärittelylöytyy F-securenssh-ohjelmastakohdasta:

Edit | Settings| Pro�le Settings| Tunneling

josta pitää olla valittuna kohta: Tunnel X11connections.Jostunnelointi ei
ollut valittuna,pitääyhteysavatauudestaan,jottamuutostuleevoimaan.Sa-
maltavälilehdeltätuleeolla valittunamyöskohta EnableSSH2connections,
sillä SSH1protokollalla ei enääsaayhteyttäCSC:npalvelimille.

OhjeetpaikallisenasentamisentekemiseentulevatCSD-paketinmukana.Jos
haluatasentaaCSD:npaikallisesti,ota yhteyttä CSC:nkemianpalveluihin
http://www.csc.fi/chem/contact.phtml.en Ajan tasallaolevia lisäoh-
jeitakannattaaetsiäCSC:nkemiansivuilta:

http://www.csc.fi/chem/progs/csd.phtml.en

4.4 ConQuest

ConQueston CSD-tietokannanperushakuohjelma.Sitävoi käyttääX-pääte-
yhteydellä suoraanCSC:n sovelluspalvelimelta corona.csc.�.Tietokannan
käyttämiseksialustetaanensinympäristökomennolla:

use ccdc

jonkajälkeenConQuestja muutkintaulukon 4.1ohjelmatovat käytettävissä
suoraankomentoriviltä. ConQuestkäynnistyykomennolla

cq

PaikallisessaLinux-asennuksessaConQuestkäynnistyysamallakomennol-
la kunhanympäristömuuttuja$CSDHOME/binon määritettypolussa(ks.
CSD-paketinmukanatulevaasennusohje).

Hakutai useammanhaunyhdistäminentapahtuuvalitsemallavälilehti:

Build Queries

Hakumääritelläänvalitsemallavasemmanpuoleisestakehyksestätietotyyppi
ja täyttämälläavautuvaanikkunaanargumentit(kuva4.1).

Tietokannastavoidaanhakeatietoamm. seuraavilla eri tietotyypeilläja nii-
denyhdistelmillä:

1. Piirtämälläetsittäväyhdistetai senosa

2. Aminohappojärjestyksellä

3. Tieteellisenartikkelin tiedoilla,esimerkiksitekijäntai julkaisunnimel-
lä
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Kuva 4.1: ConQuestinaloitussivu, jossavoidaanm��ritell� hakuehdotvasemman-
puoleisestakehyksest� ja k�ynnist�� haku.

4. Kiderakenteessaolevienyhdisteidennimellä

5. Yhdisteessäolevienalkuaineidennimillä tai molekyylikaavalla

6. Avaruusryhmällä

7. Alkeiskopinparametreilla

8. Tiheydellä

9. Kiderakenteenmääritykseenliittyvillä kokeellisilla tiedoilla, esimer-
kiksi mittauslämpötilalla

10. Yleisellätekstihaulla

11. CSD:nsisäiselläkoodilla (jokaisellaCSD:ssäolevalla kiderakenteella
onomakoodinsa)

Hakuehtonavoi antaasiis esimerkiksietsittävänyhdisteenrakenteentai sen
osan.Haunvoi keskeyttäävalitsemallaoikeanpuoleisestakehyksestätoimin-
nonStopSearch.
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Hauntulos voidaantallettaaohjelmanomassaformaatissavalitsemallatoi-
minto File | SaveSearch As tai File | Export Parameters and Data. Vaih-
toehtoisestirakenteetvoidaantallettaavalitsemallaFile | ExportEntriesAs,
jolloin talletusformaatteinavoidaankäyttäämm. muotojaCIF, PDB, MOL2
tai SHELX.

Tulostentalletusonnistuuvain, jos tulosvälilehti(View Results) on avoin va-
littaessaFile. Joseri hakuehdothalutaantallettaa,valitaanvälilehti Combine
Queriesja sittenvalitaanFile | SaveQueries. Talletettujahakuehtojavoidaan
myöhemminkäyttäävalitsemallaFile | ReadQueries.

Hakutulostenraporttientulostustaei voida tehdäsuoraanohjelmasta,vaan
on käytettäväjotain muutatulostukseensopivaaohjelmaa.Tulostustavarten
tuloksetvoidaantallettaaAdobenPDF-muodossa(File | Write PDF �le to
view/print). Ohjelmassavoi valita raporttiintulostuvat tiedot.Raporttejavoit
katsellaesimerkiksiilmaisenAdobe Reader-ohjelmistonavulla (http://
www.adobe.com/reader ).

4.4.1 Esimerkki 1. Piirr et��n fenolin rakenneja suoritetaanhaku

Teemmehaun,jossahakuehtonapiirretäänfenolin rakenne.Fenolionyhdis-
te, jossabentseenirenkaassaonOH-ryhmä.Valitse

Build Queries| Draw

Tällöin avautuuikkuna,johonvoit piirtääetsittävänrakenteen(kuva4.2)

Valitseensinbentseenirenkaankuviovasemmanpuoleisestakehyksestäjaklik-
kaamaapiirtoikkunaa.ValitseO eli happiatomialakehyksestäja osoitapiir-
toikkunaa,jolloin happiatomisiirtyy piirustusikkunaan.Alakehyksenkoh-
dastaBond voit valita toivotun sidostyypin.Tarkista,että nyt on valittuna
Single. Sidosbentseenirenkaanhiiliatomin ja happiatominvälille saadaan
muodostumaan,kunosoitintaliikutetaanhappiatomistabentseenirenkaanhii-
liatomiin pitäenvasemmanpuoleinenhiiren näppäinalhaalla.Lisäävetyato-
mi happiatomiinvalitsemallaalakehyksestäH eli vetyatomija osoittamalla
piirustusruutua.OsoitakirjaintaH ja vedähiirenvasennäppäinalhaallaviiva
kirjaimestaH kirjaimeenO, jolloin muodostuusidoshappiatominja vetyato-
min välille.

Jälkimmäinenmenetelmäon myöskätevä tapapiirtäänopeastimolekyylejä.
Piirrä ensinmolekyyli käyttäenyhtäatomityyppiä(esimerkiksihiiltä) ja yk-
sittäistäsidosta.Piirrettyäsikoko molekyylin muutaatomit hiilestäesimer-
kiksi typeksivedyksi,hapeksijne. valitsemallane samaantapaanalakehy-
kestäja osoittamallaja klikkaamallavasemmallanäppäimelläatomia,jonka
tyypin haluatvaihtaa.Samaantapaanvoit vaihtaasidoksientyypit valitse-
malla Singlesijaanjonkun muun sidostyypinja klikkaamallasidosta,jota
haluatmuokata.

Virheensattuessavoit tehdäkorjauksenERASE-toiminnonavulla.
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Kuva 4.2: ConQuestinpiirtoikkuna, joka aukeaakuvan 4.1 vasemmanreunan
ylimm�isest� Draw-painikkeesta.

Kun rakenneon valmis,käynnistähakuvalitsemallaoikeanpuoleisestakehi-
kosta

Search

ja ruutuunilmestyvästäikkunastaSearch setupvaihtoehto

Startsearch

HaunjälkeenoikeanpuoleiseenkehykseenilmestyyCSD:nkoodeillaeri viit-
teitä, jossarakenneesiintyy. Näitä voi selataklikkaamallakoodia ja tarvit-
taessavierittämälläpalkkia.Toivottu tietovalitaanklikkaamallavasemmalla
olevia vaakapalkkeja (kuva 4.3).Haunetenemistävoit seuratasinisestäpal-
kistaoikeanpuoleisestakehyksestä.

4.4.2 Esimerkki 2. Hakujen yhdist�minen

Tarpeettomathakuehdotvoi poistaaBuild Queries-välilehdelläoikeanreu-
nan Delete-painikkeesta.Haku voidaanmyös jättää käyttämättäCombine
Queries-välilehdeltä.

Koskayksi hakuehtotuo helpostipaljon turhia tuloksia,kannattaahakueh-
toja yhdistäätai karsia.Tässäesimerkissätehdäänhakuyhdistämälläkuusi
eri ehtoa.Määritteleensimmäiseksihakuehdoksibentseeninrakennevalitse-
malla:
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Kuva 4.3: ValitsemallaCSD:nkoodejaoikeanpuoleisestakehyksest�voidaankat-
soahauntuottamiaeri yhdisteit�. Vasemmanpuoleisestakehyksest� voidaanvalita
eri tietojakyseisest�yhdisteest�.Kuvassaon valittu koodi SARDAQ ja 3D Visua-
liser

Build Queries| Draw

Valitsebentseeninkuvapiirustusikkunanvasemmanpuoleisestakehyksestäja
osoitapiirustusikkunaa.Tämänjälkeenvalitsepiirustusikkunanoikeanpuo-
leisestakehyksestä

Store

Tällöin hakuehtoilmestyyruudunyläreunaan(kuva4.4).

Seuraavaksi hakuehdoksimääritetään,että tiedot on julkaistu vuonna1983
kirjoitetussajulkaisussa,jonkakirjoittajistayksi onZhangYongmao.

Valitse

Author/Journal

Uusi ikkunaavautuu.Kirjoita kohtaan

Authors` Names

teksti

Zhang Yongmao
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Kuva 4.4: KohdassaBuild Queriesvoidaanm��ritell� useitaeri hakuehtojaruu-
dulle.

ja kohtaan

Year

teksti

1983

Valitsejälleen

Store

Valitsepääikkunankohdasta

Build Queries| SpaceGroup

Kirjoita avautuvaanikkunaanavaruusryhmäksi

Pcnb

Valitsejälleen

Store

Tiheystiedotsaathakuehtoihinvalitsemallapääikkunankohdasta

Build Queries| Z/Density
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Uusi ikkunaavautuu.Kirjoita kohtaan

CalculatedDensity

tiheydenarvoksi

1.36

Valitse

Store

Annamittauslämpötilavalitsemallapääikkunasta

Build Queries| Experimental

Uusi ikkunaavautuu.Kirjoita kohtaan

Temperature of StructureDetermination

teksti

295

ja valitsevierestäyksiköiksiKelvin. Valitse

Store

Viimeisenähakuehtonaannajulkaisunnimi. Valitsejälleenpääikkunankoh-
dasta

Build Queries| Author/Journal

Valitsejulkaisujenlistasta

ACH-Modelsin Chemistry[1994-2000]

Lehdennimi ilmestyykohtaanJournalName. Valitse

Store

Kunkaikki hakuehdotonmääriteltyvalitaanvälilehti

CombineQueries

Vasemmassakehyksessäon kolmenlaisiakohtia (kuva 4.5). Ylimpäänkoh-
taan(musthave, booleanAND) tulevat ne hakuehdot,joiden tuleesisältyä
etsittäväänyhdisteeseen(esimerkiksiyhdisteennimi). Keskimmäiseenkoh-
taan(mustnot have, boleanNOT) tulevat nehakuehdot,jotka rajaavat etsit-
tävääyhdistettä(esimerkiksiei sisällärikkiä). Alimpaankohtaan(musthave
at leastoneof, booleanOR) tulevat nehakuehdot,joistaainakinyksi määri-
telmäpäteeetsittäväänyhdisteeseen.

Hakuehtosaadaantoivottuunkohtaanhiirellä vetämällävasennäppäinpai-
nettunaja päästämällänäppäinylös,kun haunkuvake on oikeassakohteessa
(kuva 4.5).Hakuehtojavoi samallatavalla viedäeri kohdistatoiseen,jos ne
aluksionviety vääriinkohtiin.

Vie nyt nehakuehdot,joissaon määriteltybentseeninrakenne,julkaisunte-
kijäksi ZhangYongmao,avaruusryhmäksiPcnbja lämpötilaksi295K sarak-
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keeseenmusthave. Tämänjälkeenvie hakuarajaavat tiedot,joissaonmääri-
telty tiheys ja lehdennimi, kohtaanmustnothave. Joshakuehtojenmäärityk-
sessäon tapahtunutvirheitä,voi nekorjatavalitsemallahakuehdonkohdalla
olevastakehyksestäEdit, jolloin avautuuikkuna,jossavoit muuttaahakueh-
toja.

Käynnistähakuvalitsemalla

Search

ja automaattisestiavautuvastaikkunastaSearch Setupvaihtoehto

StartSearch

Haunetenemistävoit seuratasinisestäpalkistaoikeanpuoleisestakehyksestä.
Lopullistenhakutulostenmääränäkyy sinisenpalkin yläpuolellaoikeanpuo-
leisessakehyksessä(esimerkiksi30hitseli 30viitettä).

Kuva 4.5: Esimerkkihakuehtojenyhdist�misest�ennenhaunsuorittamista.

Kun hakuon päättynyt, nähdäänoikeanpuoleisessakehyksessäCSD:nkoo-
deja kullekin löydetylle hauntulokselle.Nyt tuloksia on vain yksi: koodi
CECWIQ. Vasemmanpuoleisestakehyksestävoidaanvalita ne tiedot, joita
kulloinkin halutaantarkastella(kuva4.6).
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Kuva 4.6: Haunvalmistuttuavoidaanvasemmanpuoleisestakehyksest� valita ne
tiedot,joita halutaantarkastella.Kuvassaonvalittu 3D tikku-pallomalli.

4.4.3 Esimerkki 3. Yksikk�k opin tarkastelu ruudulla

Valitseedellisenesimerkinhakutulos,jonka koodi on CECWIQ tai jos olet
jo kadottanutesimerkin2 tulokset,niin teehakutällä koodilla valitsemalla
Build Queries| Refcodeja antamallakoodinarvoksiCECWIQ.Valitsemalla

3D Visualiser

saatruudulle haetunyhdisteenkolmiulotteisenrakenteen.Rakennettavoit
pyörittää,siirtää tai suurentaaliikuttamalla hiirtä hiiren vasen,keskimmäi-
nentai oikeanappipainettuna.Klikkaamallaikkunaahiirenoikeanpuoleisel-
la napillasaatnäkyviin valikon, jostavoit esimerkiksivalita ruudulleyksik-
kökopinkolmiulotteisenrakenteenklikkaamalla

Packing | 1 Unit Cell

(kuva4.7).Samastavalikostavoi valitaerilaisiagraa�siavisualisointeja,esi-
merkiksitikku-pallo (DisplayStyle| Ball & Stick), katsokuva4.6
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Kuva 4.7: Esimerkkikolmiulotteisestakiderakenteesta(CSD:nkoodiCECWIQ).

4.5 Mercury

Mercury on molekyylien ja erityisestikolmiulotteistenkiderakenteidenvi-
sualisointiohjelma.Mercurynkäyttöliittymäon esitettykuvassa4.8.Mercu-
ry tunnistaauseitakiderakennetiedostoformaattejaja siinä on valmiita toi-
mintojaConQuest-hauntuloksienjatkokäsittelyyn.Mercuryon käytettävis-
säCSC:nCorona-palvelimella,kun CSD-ympäristöon alustettu.Coronassa
alustaminentapahtuuantamallakomentouse ccdc , jonka jälkeenohjelma
käynnistetäänkomennolla

mercury

CSD tarjoaaMercurystayksityiseentutkimus- tai opetuskäyttöönilmaista
paikallistaasennusta(Linux, Mac,Unix, Windows), joskin siinäei ole kaik-
kia samojatoimintojakuin erillislisenssillähankitussaversiossatai Corona-
palvelimelleasennetussaversiossa.Mercuryon joka tapauksessakätevä vi-
sualisointiohjelmamuihinkin tarpeisiinkuin vain CSD-tulostenanalysoin-
tiin.

PaikallistaasennustavartenMercurynvoi ladataverkostaCSD:nsivuilta:

http://www.ccdc.cam.ac.uk/products/csd_system/mercury
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Kuva 4.8: Mercurynk�ytt�liittym�.

KäynnistyessäänMercuryyrittääselvittääonko CSDpaikallisestiasennettu-
na.Josohjelmalöytäätietokannat,käyttöliittymänoikeaanreunaanaukeaa
vierityspalkki, joka näyttääkaikkientietokannassaolevien yhdisteidenkoo-
dit. Joshaluattarkastellajotainmuutatietokantaavalitse

File | Open| haluamasitietokanta

jolloin valitsemasitietokantalisätäänvalikkoonDatabases.

Mercurynavulla voit tarkastellaomiakiderakenteitasitai ConQuest-hauntu-
loksenalöytyneitärakenteita.

4.6 VISTA

VISTA onCSD:ngraa�nentyökaluConQuest-hakutulostentilastolliseenana-
lyysiin. VISTAlla voit esimerkiksimäärittäähakukriteerittäyttävienraken-
teidenominaisuuksienvälisiäkorrelaatioita,lineaaristaregressiota,pääkom-
ponenttianalyysiäja tallentaatulostenhajontakuviotjulkaistavassaformaa-
tissa.

VISTA käynnistyykomentoriviltä antamalla vista -j omahaku.tab, kun
käyttöympäristöCorona-palvelimellaonalustettu.Ylläolevassakomennossa
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omahaku.tab sisältääConQuest-hauntulokset,jotkaontalletettuConQues-
tin valikosta

File | ExportParameters andData

VaihtoehtoisestiVISTA voidaankäynnistääsuoraanConQuest-käyttöliittymästä

File | View in Vista.

4.7 Prequest

Prequeston muuntotyökalu,jolla kiderakennetiedostojavoidaankoota yh-
teentietokannaksi,jostavoidaantehdähakujaCSD:ntietokantatyökaluilla,
esimerkiksiConQuestilla.Prequestinavulla tutkimusryhmänomatrakenteet
(tai vaikkapasimulaatioidentulokset)voidaanliittää CSD-tietokannanrin-
nalle.Prequestymmärtääseuraavia rakenneformaatteja:CIF, SHELX,MOL,
MOL2 ja BCCAB.

Kattavakuvaus,ohjekirjaja käyttöesimerkkejälöytyy CSD:nsivuilta:

http://www.ccdc.cam.ac.uk/support/documentation/

4.8 Mogul

Mogul on tietämyskanta(knowledgebase)CSD–tietokannassaolevista ra-
kenteista,jostavoidaanhakeatodennäköisimmätarvot ja jakaumatesimer-
kiksi sidospituuksille,-kulmille tai asyklisilletorsioille.Näitäarvojavoidaan
käyttääesimerkiksi

� telakointi- taimolekyylidynamiikkalaskujentuottamienkonformaatioi-
denluotettavuudenarvioimisessa

� uusienkiderakenteidendimensioidenvalidoinnissa

� isäntä/ligandi-rajoituspotentiaalikirjastojenluomiseen

Mogul ymmärtääsyöttötiedostonauseitaeri rakenneformaatteja.Vaihtoeh-
toisestitutkittava rakenneyksikkö voidaanluodaohjelmanomallapiirtotyö-
kalulla.

Moguliavoi käyttääjoko graa�senkäyttöliittymänkauttatai suoraankomen-
toriviltä käyttäenerityistäkomentotiedostoa.

Kattavakuvaus,ohjekirjaja käyttöesimerkkejälöytyy CSD:nsivuilta:

http://www.ccdc.cam.ac.uk/support/documentation/
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Kuva 4.9: Mogulin k�ytt�liittym�. KuvassafragmentinO-C-O-Ctorsiokulmaja-
kaumaja kuva er��st� kriteeriinsopivastamolekyylist�.

Kuva 4.10: IsoStar±ohjelmank�ytt�liittym� ja RasMol-ikkuna,jossan�kyy veden
happiatomientodenn�k�isin sijainti ryhm�n -COO� ymp�rill�.
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4.9 IsoStar

IsoStaron CSD:nensimmäinentietämyskanta(knowledgebase)kemiallis-
ten ryhmienavaruudellisistavuorovaikutuksista.IsoStarintiedot perustuvat
CSD:n ja PDB:n kiderakennetietokantoihinja molekyyliorbitaalilaskuihin.
IsoStarinavulla voidaantutkiamitenjokin tietty funktionaalinenryhmä(ku-
ten-OH tai -COO� ) onorientoitunutjonkin toisenrakenteellisenryhmänlä-
heisyydessä.Tuloksetesitetäänhajontakuvioina(scatterplots)tai tasa-arvora-
japintoina(contourplots).

IsoStarinkäyttöliittymäperustuuverkkoselaimeenja RasMol–ohjelmaanja
sitävoi käyttääjoko graa�sellayhteydelläCSC:nsovelluspalvelimeltacoro-
na.csc.�tai asentamallaseomaankoneeseen(Windows,Linux, Unix). Asen-
nus omaankoneeseenedellyttäämyös itse tietokannanasentamista,katso
kappale4.3.

TietämyskannastalöytyvienfunktionaalistenryhmienlisäksiCSD-asennuksen
mukanatulevalla Isogen -ohjelmallavoi tutkia kokonaanitse määriteltyjä
ryhmiä.

Kattavakuvaus,ohjekirjaja käyttöesimerkkejälöytyy CSD:nsivuilta:

http://www.ccdc.cam.ac.uk/support/documentation

4.10 SuperStar

SuperStarontietämyskanta,jokalöytääproteiiniensitoutumiskohdista(recep-
tor) tai pientenmolekyylien ympäriltä alueita,joissatietyt funktionaaliset
ryhmät(probes)vaikuttavat todennäköisestisuosiollisesti.Todennäköisyyk-
sistäluodaan3D-karttoja,joista vahvan vuorovaikutuksenalueennäkyvät.
Tuloksetvoidaanesittääjoko tasa-arvorajapintoinatai farmakoforisinapis-
teinä.

Tietämyskantaon luotu CSD ja PDB kiderakennetietokannoista,joita Su-
perStarkäyttääIsoStar-ohjelmankautta.Omangraa�senkäyttöliittymänsä
lisäksiSuperStarsisältäämyösSybyl-ohjelmistonrajapinnansekämahdolli-
suudenkäyttöönsuoraankomentoriviltä.

SuperStarinperuskäytössägraa�sellakäyttöliittymällävalitaanensinproteii-
nisekvenssija sittenvetovalikostafunktionaalinenryhmä,jonkaesiintymisen
todennäköisyyttäproteiininlähellähalutaantutkia.Proteiinintai hakemistol-
lisenproteiinirakenteita,joistaitsesekvenssivalitaaninteraktiivisesti,voi an-
taaesimerkiksiPDB-formaatissa.

4.11 Lisätietoja

TietokantaaylläpitävänCambridgeCrystallographicDataCentren(CCDC)
kotisivut, tietokannanperusteellisetkäyttöohjeetja käyttöesimerkkejälöytyy
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Kuva 4.11:SuperStar-ohjelmank�ytt�liittym� ja RasMol-ikkuna,jossan�kyy OH-
ryhm�n todenn�k�isimm�t koordinaatiopaikatproteiinin pinnallahalutunkohdan
ymp�rist�ss�.

osoitteesta:

http://www.ccdc.cam.ac.uk

Lisätietoalöytyy myösCSC:nkotisivuilta osoitteesta:

http://www.csc.fi/chem/progs/csd.phtml.en
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5 MDL-tietokannat

MDL-tietokantojasekäniidenkäyttämiseentarvittavia eri ohjelmistojayllä-
pitääElsevier ScienceenkuuluvaMDL InformationSystemsLtd., jonkakoti-
sivu löytyy osoitteestahttp://www.mdl.com . CSC:lläon MDL:n tuotteista
käytössäkahdeksantietokannanpaketti sekätiedonhallintajärjestelmäISIS
(IntegratedScienti�c InformationSystem),jonka avulla tietokannoistavoi-
daanhakea,tulostaaja tallentaamolekyyleihin sekäreaktioihinliittyvää tie-
toa ettäkolmiulotteisiamolekyylirakenteita.CSC:nMDL-tietokantapaketti
sisältääseuraavat tietokannat:

� Molekyylitietokannat

– AvailableChemicalsDirectory(ACD-3D)
– MDL DrugDataReport(MDDR-3D)
– NationalCancerInstituteDatabase(NCI-3D)

� Reaktiotietokannat

– ChemInformReactionLibrary (CIRX)
– OrganicSynthesisDatabase(OrgSyn)
– Metabolite

Tässäoppaassatietokantojakutsutaanyleensäniiden lyhenteillä.MDL-tie-
tokantojensisältöonkuvailtu lyhyestitaulukossa5.1.

5.1 MDL-tietokantojen käyttöoikeudetja lisenssit
CSC:ssä

MDL-tietokantojenkäyttöCSC:nkoneellaonmaksullista.MDL-tietokannat
on hankittuCSC:nperustamanMDL-tietokantakonsortionkäyttöön.Uusin
konsortiosopimusontehtyvuodeksi2006.Konsortiolisenssiontutkimusryhmä-
tai laboratoriokohtainen.Kustakintutkimusryhmästäyksi henkilöonnimetty
pääkäyttäjäksi,jolle välitetääntuoreintieto esimerkiksiMDL-tietokantojen
käyttökatkoistatai päivityksistä.Tietokantakonsortioonvoidaanottaamyös
uusiajäseniä.Tietoakonsortiostalöytyy osoitteesta

http://www.csc.fi/chem/progs/mdl_consortium.phtml.en
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Taulukko 5.1: CSC:nkauttak�ytett�viss� olevat MDL-tietokannat.

Tietokanta Tietokannansis�lt�m�t tiedot

ACD-3D Kaupallisestisaatavilla olevia kemikaaleja(esim.
valmistaja-ja hintatiedot)

MDDR-3D Jo lanseerattujaettäkehityksenalla olevia lääkeai-
neita(esim.yhdisteidenbiologinenaktiivisuus).

NCI-3D Mm. syöpääparantavien ominaisuuksienvaralta
testattujayhdisteitä

CIRX Reaktio-ja synteesitietoja
OrgSyn Orgaanisiasynteesejäsekämm.reagenssienkäyttö-

turvallisuusohjeita
Metabolite Lääkeaineidenmetaboliareittejäelimistössä

5.2 ISIS-tiedonhallintajärjestelmä

MDL-tietokantojakäytetäänISIS-tiedonhallintajärjestelmän(ISIS) avulla ja
lisäksi MDL:n ACD-3D-, MDDR-3D- ja NCI-3D-tietokantojavoi käyttää
myösSOMA:n (katsokappale 2) kautta.ISIS koostuukolmestaohjelmas-
ta, jotka ovat ISIS/Host, ISIS/Draw sekäISIS/Base. Käyttäjäasentaaomaan
koneeseensaohjelmatISIS/Baseja ISIS/Draw (katsokuvaa5.1), jotka voi
hakeaCSC:nMDL-sivuilla osoitteessahttp://www.csc.fi/chem/progs/
mdl.phtml.en olevan linkin kautta.Tuolta sivulta löytyvät myösasennus-
ohjeet.MDL-asennussivuilla on myösMDL-tietokantojenkäyttöähelpotta-
via apuohjelmia,sekämuunmuassaMDL ISIS for Excel,joka mahdollistaa
MDL ISIS-tulostenkäsittelynExcelissä.Asennuksenjälkeenennenensim-
mäistäkäyttökertaatietokannattuleevielä kon�guroida. Myös ohjeetkon�-
gurointiin löytyvätylläolevaltawww-sivulta.

Kuva 5.1: ISIS/Baseja ISIS/Draw. ISIS/Base-ikkunassaon avattu ACD-3D-
tietokanta.

ISIS/Baseon käyttäjänpääasiallinenohjelmatietokantahakujentekemiseen
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ja ISIS/Draw onhakujentekemiseentarvittavapiirtoeditori.ISIS/Hostonoh-
jelmiston perustanaoleva serveri, joka on asennettunaCSC:nMDL ISIS-
tietokantapalvelimella(vuonna2005nitro.csc.�). Käyttäjäntuleeottaaverk-
koyhteyspalvelimelletietokantojenkäyttöävarten.

LisätietoaISIS-järjestelmänosistalöytyy osoitteista:

http://www.csc.fi/chem/progs/isis_host.phtml.en
http://www.csc.fi/chem/progs/isis_draw.phtml.en
http://www.csc.fi/chem/progs/isis_base.phtml.en

Seuraavassakappaleessakäydäänläpi mitenMDL-tietokannatavataanISIS-
tiedonhallintajärjestelmänavulla,minkäjälkeenkäsitelläänMDL ISIS/Draw-
ohjelmankäyttöä.Tiedonhakemistaeri MDL-tietokannoistakäsitelläänkap-
paleissa5.5- 5.10.

5.3 MDL-tietokantojen avaaminen

EnnenMDL-tietokantojenensimmäistäkäyttökertaa,tietokannattuleekon-
�guroida. Ohjeetkon�guroimiseenlöytyvätCSC:nMDL-sivuilta

http://www.csc.fi/chem/progs/mdl.phtml.en

Kun haluttu tietokantaon kon�guroitu, se voidaanavata ja tietokantahaut
aloittaa.YhteydenottamiseentietokantapalvelimelletarvitsetvieläSSHSecu-
reShellClient-ohjelman.

Seuraavassaovatohjeettietokannanavaamiseen:

1. Avattava tietokantavalitaankohdastaFile | OpenDatabase. Valitse
tietokanta,jonkaolet kon�guroinut, esimerkiksihakemistostaacd�nd
tietokantaAcd�nd.db. Annatietokantapalvelimen(nitro.csc.�) salasa-
nasiohjelmansitäkysyessä.

2. TutustuavautuvaanCopyright-ikkunaanja painaOK. Tarvittaessavoit
tästäikkunastatarkistaatietokannankäytössäolevanversionnumeron.

3. Valitsemasitietokannanpääikkunaeli hakutauluavautuuautomaatti-
sesti(esimerkiksiAcd�nd, katsokuvaa 5.7)

4. Yläkehyksestälöytyvän Help-toiminnon avulla saatlisätietojatieto-
kannankäytöstä.Esimerkkejätietokantojenkäytöstälöytyy myöstäs-
täoppaastasekäCSC:nMDL-sivuilta.

5. KäytönjälkeensuljetietokantavalitsemallaFile | CloseDatabase.

5.4 MDL ISIS/Draw-piirto-ohjelman käyttäminen

MDL-tietokannoistahaetaanrakenteitaMDL ISIS/Base-ohjelmalla.MDL
ISIS/Draw on helppokäyttöinenja intuitiivinenpiirto-ohjelma,jolla voidaan
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piirtäämolekyylejätai reaktioita.NäitävoidaankäyttääMDL ISIS/Basenha-
kuehtoina.MDL ISIS/Draw on rakennettuymmärtämäänkemianperusteita,
kutenesimerkiksivalenssienmääriäja sidoskulmiensuuruuksia.Ohjelmasta
löytyy tavanomaistenpiirto-ominaisuuksienlisäksimm.erilaistenmolekyy-
lirakenteidenvalmiita mallejaja mahdollisuus3D-rakenteidenpiirtämiseen.
OhjelmanISIS/Draw avulla piirretyt rakenteetvoidaanlopuksitarkastaavir-
heidenvaraltaISIS/Draw:n ChemInspector-ohjelmalla(RunChemInspec-
tor). RakenteenIUPAC-nimi selviääpuolestaanohjelmanAutoNomavulla.

PiirtämällämääritellythakutiedotvoidaansiirtääISIS/Draw:staISIS/Baseen
joko kopioimallane käskyillä Copy ja Paste, kaksoisklikkaamallapiirrosa-
luetta tai klikkaamallaruudunvasemmassaylänurkassaolevaa linkkipaini-
ketta.ISIS/Draw toimii tietokoneellamyösitsenäisesti,jotenpiirtovaiheessa
ei olevälttämätöntäolla yhteydessätietokantapalvelimelle.

ISIS/Draw avataanvalitsemallase joko pikakuvakkeestatai asennushake-
mistosta.Piirtoikkunaavautuuautomaattisesti(kuva 5.2).Ohjelmankäytön
opassivut avautuvat valinnallaHelp yläkehyksestä.Piirtoikkunankehyksistä
voit valita molekyylien kuvia (esimerkiksibentseenirengas), jotka siirtyvät
piirtoikkunalle ikkunaaklikattaessa.Ylimmässäkehyksessäon tavanomai-
siaWindows-ohjelmistojentyökaluja(esimerkiksiEdit,Copy), sekäpiirtämi-
seenliittyviä työkaluja(esimerkiksiChemistry-otsakkeenalla CreateChiral
Flag). Seuraavassaon selostettuISIS/Draw-ohjelmallapiirtämistäesimerk-
kienavulla.

ISIS/Draw-ohjelmastalöytyy myöstietoaCSC:nsivuilta osoitteista

http://www.csc.fi/chem/progs/isis_draw.phtml.en
http://www.csc.fi/chem/progs/drawguide.phtml.en

5.4.1 Esimerkki 1. Molekyylin piirt�minen, esimerkkin� tymiini

Tymiinin rakenneonesitettykuvassa5.2.

Tymiinin voit piirtääesimerkiksiseuraavalla tavalla:

1.Valitsepiirtoikkunanyläkehyksestä(kuva5.2)sykloheksaanirengasja siir-
räsepiirtoikkunalleklikkaamallapiirtoikkunaa.

2.Saatrenkaaseenkaksoissidoksenesimerkiksivalitsemallavasemman-puo-
leisestakehyksestähiili-hiili-sidos ja osoittamallapientäkolmiotatämänruu-
dunalalaidassa(kuva5.3),jolloin avautuukolmelisätoimintoa.Valitseniistä
// . Klikkaamallasykloheksaanirenkaanasemassaviisi ja kuusiolevien hii-
lienvälisensidoksenkeskellesaatmuodostettuakaksoissidoksenrenkaaseen.
Voit vaihtaasidoksenkaksoissidokseksimyöskaksoisklikkaamallakyseistä
sidosta(Lassoselectvalittunavasemmanreunanylhäältä)jolloin aukeaaEdit
Bond-ikkuna(kuva5.4).ValitsesieltäsidostyypiksiDouble.

3. Renkaanhiiliatomi vaihdetaantyppiatomiksivalitsemallavasemmaltake-
hyksestäatomiakuvaava työkalu . Klikkaa hiiliatomia, jonkahaluatvaih-
taatypeksi(hiili asemassakaksitai neljä),jolloin avautuuikkuna,johontulee
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Kuva 5.2: ISIS/Drawn piirtoikkuna.Ikkunaanpiirretty molekyyli on tymiini.

Kuva 5.3: Ty�kalu, jolla valitaanhiili-hiili-sidos ruudulle.Eri sidostyypitsaa
n�kyviin klikkaamallaty�kalun oikeassaalakulmassaolevaakolmiota.

Kuva 5.4: Sidostyypinvoi editoitakaksoisklikkaamallasidosta,jolloin aukeaa
Edit Bond-ikkuna.
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kirjoittaaN. Kun klikkaatpiirtoikkunaa,äskeinenikkunasulkeutuuja hiilia-
tomi onkorvautunuttyppiatomilla.Toistasamatoisellerenkaanhiiliatomille.
Editointivalikon voi tässäkinkohdassaavatamyöskaksoisklikkaamallaato-
mia.

4. Lisää metyyliryhmäkuutosasemanhiileen valitsemallasidostakuvaava
työkalu(kuva5.3) ja klikkaamallasittenkuutosasemanhiiliatomia.

5. Lisäähapethiiliin asemissayksi ja kolmevalitsemallakaksoissidostyöka-
lu, ja lisäämällähapetkutenedelläatomiakuvaavalla työkalulla.

Voit tallentaapiirtämäsirakenteenvalitsemallaFile | Saveas.

5.4.2 Esimerkki 2. Reaktion piirt�minen

Reaktioitapiirrettäessämolekyylit piirretäänkutenedellisessäesimerkissä.
Yhdisteidenvälissäolevan merkin + saatvalitsemallaplustyökalun ja
klikkaamallapiirtoikkunalla kohtaa,johon merkin haluat.Lähtöaineidenja
lopputuotteenvälissäolevan nuolensaatvalitsemallanuolityökalun ja
klikkaamallapiirtoikkunalla kyseisenmerkin paikkaa.Esimerkkireaktiosta
onkuvassa5.5.

Kuva 5.5: Esimerkkireaktiosta.

Kappaleen5.8 esimerkissä1 on tehty juuri piirretyllä reaktiollahakureak-
tiotietokannoistaCIRX ja OrgSyn.Rakenteetvoi tallentaavalitsemallaFile |
Saveas.
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5.4.3 Esimerkki 3. Kolmiulotteisen rakenteenpiirt�minen

Kolmiulotteistarakennettapiirrettäessäyhdisteenperusrakenteenpiirtämi-
nentapahtuusamoinkuin edellisissäesimerkeissä.Kun tarvittavat rakenteet
on piirretty, voidaanmääritellävaikkakahdenrakennekomponentinvälinen
etäisyystai jokin osayhdisteestäolemaantietyssätasossatoiseenyhdisteen
osaannähden.Kolmiulotteisiahakujavoidaantehdävainmolekyylitietokan-
noista(ACD-3D, MDDR-3D ja NCI-3D). Lisäksion huomioitava, ettäkol-
miulotteisenhauntekemiseksituleeISIS/Basessavalita Query-toiminnossa
vaihtoehtoModel(Structurekäsitteleevain2D-kuvia).

Avaa ISIS/Draw-ohjelmisto.Piirrä kuvan 5.6 mukaisetyhdisteet.[C,H]:n
saatpiirrettyävalitsemallaEditAtom-ikkunassaSymbol-valikostaList jaklik-
kaamallasittenatomitC ja H.

Kuva 5.6: Esimerkkiyhdisteidenv�listen et�isyyksienm��ritt�misest�.

1. Määritäbentseenirenkaankeskuksenja typpiatominväliseksietäisyydeksi
4-6 Å. Valitseensiksikaikki bentseenirenkaanhiilet. Valitsetoiminto Select
piirustusikkunanvasemmastakehyksestä ja piirrä hiiren vasennäppäin
alhaallakehyksetbentseenirenkaallepiirustusruudulla.Tämänjälkeenvalitse
Chemistry, 3D,Create.... Uusi ikkunaavautuu.Valitsekohtaantypevaihtoeh-
to Centroid ja valitseOK, jolloin bentseenirenkaankeskelle ilmestyyvihreä
kolmio.

2. ValitsetyppiatomikutenedellätyökalullaSelectja pidäsitten Shift -nap-
pulaaalhaallasamallakunklikkaatbentseenirenkaankeskelläolevaakolmio-
ta.PäästäShift -näppäinylös.Oletnyt valinnuttyppiatominja bentseeniren-
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kaankeskustan.ValitseChemistry, 3D, Create... sekäsieltäkohtaDistance.
Kirjoita range-kohtaanetäisyydenarvoksi4-6Å ja valitseOK.

3. Asetalopuksimuutkinetäisyydetkutenkuvassa5.6.

5.4.4 Hy�dyllisi� vihjeit� piirt�miseen

� Piirustusvirheetvoidaanpoistaavalitsemallakumityökalu .

� Atominvoi muuttaatoiseksitai senominaisuuksiamuokatakaksoisklik-
kaamallasitä,jolloin avautuuikkunajossaatomintietojavoi muokata.
Samoinvoi tehdämyösmolekyylien ja sidostensuhteen.

� Radikaalitmerkitäänlisäämälläatominperäänkaksoispisteeli : (singlet-
titilan diradikaali)tai . (duplettitilanmonoradikaali)tai ^^ (triplettitilan
diradikaali).Varauksetmerkitäänmerkein+ ja -.

5.5 Available ChemicalsDir ectory-tietokanta (ACD-3D)

TietokantaACD-3D sisältäätiedotkaupallisestisaatavilla olevistakemikaa-
leista.Siitä löytyvätesimerkiksikemikaalienvalmistajiennimetja yhteystie-
dot, kemikaalienhinnat ja pakkauskoot. Tietokannastavoi hakeayhdisteitä
tarpeenmukaanjoko kaksi- tai kolmiulotteisinahakuina,sekälisäksi esi-
merkiksinimentai valmistajanperusteella.ACD-3D on suurinkaupallisesti
saatavilla olevien molekyylien tietokanta,jostaon mahdollistatehdäraken-
nehakuja.

OpastustaACD-3D-tietokannankäytöstälöytyy yläkehyksenkohdastaHelp.
TietoaACD-3D-tietokannastalöytyy myösosoitteestahttp://www.csc.fi/
chem/progs/acd.phtml.en .

Seuraavassaon esimerkkiACD-3D:n peruskäytöstä.Huomaa,ettäkaikista
molekyylitietokannoista(ACD-3D, MDDR-3D ja NCI-3D) voidaansuorit-
taarakennehautsamallaperiaatteella.Ohjeettietokannankon�guroimiseen
löytyvätwww-sivultahttp://www.csc.fi/chem/progs/mdl.phtml.en ja
ohjeetavaamiseenkappaleesta5.3.

5.5.1 Esimerkki. Kemikaalin hintatiedot

SelvitetääntietokannanACD-3D avulla, mistävoidaanostaakemikaaliani-
meltätricresylphosphate(trikresyylifosfaatti).Esimerkissähakutehdäänni-
menavulla, muttahaunvoi tehdämyöstrikresyylifosfaatinrakennekaavalla.

Kuntietokantaonavattu,ruutuunilmestyyACD-3D:npääikkunaautomaatti-
sesti(kuva5.7).Hakutietoannetaanvalitsemallapääikkunanyläkehyksestä

Query

ValitaanQuerynalapuoleltayläkehyksestä
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Structure

ja kirjoitetaankohtaanname

Tricresyl phosphate

Kuva 5.7: TietokannanACD-3Dp��ikkuna.

Hakukäynnistetäänvalitsemallayläkehyksestä

Search | ByForm

tai painamallapääikkunassanäppäimiäCtrl-e.

Haunaikanakuvaruudussapyörii mustavalkoinenympyräosoittamassahaun
edistymistä.Kunhakuonvalmis,saatkuvan5.8mukaisentuloksen.Klikkaa-
mallakahdestiikkunaaNamesaatnäkyviin yhdisteenmuutnimeteli syno-
nyymit, joita voit selaillaruudunvasemmassalaidassaolevilla nuolilla. Yh-
disteenkemiallinenkaava (MF) ja molekyylipaino (MW) löytyvät yhdisteen
nimenyläpuolellaolevistapalkeista.

VasemmallanäkyvässäikkunassaSuppliers on lueteltuinayhdistettävalmis-
tavien yhtiöiden lyhenteet.Liikkumalla nuolilla Suppliers-lyhenteestätoi-
seensaatruudullenäkyviin eri valmistajanvalmistamataineet(esimerkiksi
isotoopit).Lyhenteensaatselvitettyävalitsemallaensinlyhenteen(esimer-
kiksi ABCR) ja valitsemallasitten kohdanAddressyläkehyksestä,jolloin
avautuuvalmistajastatietoja (esimerkiksiosoitteenja puhelinnumeron)si-
sältäväikkuna.

Yhdisteenhintoja voit vertailla valitsemallakohdanPrices yläkehyksestä.
KohdastaCatalog voit selaillakunkinvalmistajanilmoittamialisätietoja(esi-
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merkiksi pakkauskokoja). Toiminto Model antaakuvan yhdisteenkolmiu-
lotteisestarakenteesta.Kolmiulotteistarakennettavoi tarkastellalähemmin
RasMol-ohjelmassavalitsemallaDatabase, View Moleculein RasMol, katso
kuva 5.8.

Kuva 5.8: ACD-3D-esimerkkihauntulos. Oikeallaensimm�inentulos RasMol-
ohjelmassa.

5.6 MDL Drug Data Report-tietokanta (MDDR-3D)

MDDR-3D-tietokantasisältäätietoasekäjo markkinoillaolevistaettävielä
kehityksessäolevistalääkeaineista.Tietokannastalöytyy myöstietojayhdis-
teidenbiologisestaaktiivisuudesta.RakennehakujavoidaantehdäMDDR-
3D:stäsekäkaksi- että kolmiulotteisina.Huomaa,että kaikista molekyyli-
tietokannoista(ACD-3D, MDDR-3D ja NCI-3D) voidaansuorittaaraken-
nehautsamallaperiaatteella.Ohjeettietokannankon�guroimiseenlöytyvät
www-sivulta http://www.csc.fi/chem/progs/mdl.phtml.en .

OpastustaMDDR-3D-tietokannankäytöstälöytyy yläkehyksenkohdastaHelp.
LisäksitietoaMDDR-3D:stälöytyy osoitteestahttp://www.csc.fi/chem/
progs/mddr.phtml.en .

5.6.1 Esimerkki. Kolmiulotteisen rakenteenhaku
MDDR-3D-tietokannasta

TässäesimerkissätehdäänMDDR-3D-tietokannasta3D-hakukäyttäenha-
kuehtonakappaleen5.4 esimerkissä3 olevaa3D-rakennetta.Avaatietokan-
nanpääikkuna,valitseModel3D-hakuehtoavartenjaklikkaaOK. Kaksoisklik-
kaaoikeallaolevaasuurtarakenneikkunaa,jolloin ISIS/Drawavautuu.

Piirrä kappaleen5.4 esimerkissä3 oleva hakuehtoja siirrä se ISIS/Baseen
klikkaamallavasemmassaylänurkassaolevaalinkkipainikettaISIS/Base.Ha-
kuikkunantulisi näyttääsamaltakuin kuvassa5.9.Aloita hakuvalitsemalla
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Search, ByForm

tai näppäilemälläCtrl-e. Haunollessakeskenkuvaruudussapyörii mustaval-
koinenympyrä.

Kuva 5.9: ISIS/Drawstaon siirretty 3D-rakenneMDDR-3D-tietokannanhakuik-
kunaanModel.

Haunvalmistuttuaensimmäinenhakutulosavautuuautomaattisestiikkunaan
Model (kuva 5.10). Voit selatahakutuloksiaruudunvasemmassareunassa
olevilla nuolinäppäimillä.Rakenneikkunassanäkyy rakenteenohella myös
määritelty3D-hakuehtoosoittamassamiltä kohdaltatulosrakenneon täyt-
tänyt asetetunhakuehdon.Kolmiulotteisiarakenteitavoi tarkastellalähem-
min RasMol-ohjelmassavalitsemallaDatabase, View Moleculein RasMol.
Lisäätietojatuloksenasaaduistarakenteistasaatvalitsemallavalikon Identi-
�cation, Biology tai Lit & Patent.

5.7 National Cancer Instituten tietokanta (NCI-3D)

NCI-3D on National CancerInstitutenylläpitämämolekyylitietokanta.Se
sisältäärakenteita,jotka on testattumahdollistensyöpääparantavien omi-
naisuuksienvaralta.Tietokannassaon rakenteitamyösmuunmuassaPlated
Compounds-sekäAIDS-tietokannoista.RakennehakujavoidaantehdäNCI-
3D:stäsekäkaksi- että kolmiulotteisina.Huomaa,että kaikista molekyyli-
tietokannoista(ACD-3D, MDDR-3D ja NCI-3D) voidaansuorittaaraken-
nehautsamallaperiaatteella.LisätietoaNCI-3D-tietokannastalöytyy osoit-
teestahttp://www.csc.fi/chem/progs/nci.phtml.en . NationalCancer
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Kuva 5.10: Yksi 3D-hauntuloksista.

Institutenkotisivu onosoitteessahttp://www.nci.nih.gov .

KunNCI-3D onkon�guroitu ja avattu,tuleehakijanensiksitehdäomahaku-
pohjatietokantahakujavarten.TämätapahtuuvalitsemallayläreunastaForms.
Tyhjälle ruudullevoi tämänjälkeenpiirtääISIS/Basenvasemmassareunassa
olevien työkalujenavulla laatikoita ja taulukoita haluamallaantavalla (kuten
on tehtykuvan5.11esimerkkihakupohjassa).

Lopuksi täytyy määritelläpohjanosienkäyttötarkoitukset.Osatvalitaanyk-
si kerrallaan,ja hiiren oikeatanäppäintäklikkaamallaavautuvastavalikosta
valitaanBox Properties...kutenkuvassa5.11.ValikostaBox Propertiesva-
litaan jokaiselleosallesopiva funktio. Valikostavoi lisäksinimetäeri haku-
pohjanosatsekämuokataniidenulkoasua.Lopuksihakupohjatalletetaanva-
litsemallaFile, Saveformas.... TämänjälkeenNCI-3D toimii kutenmuutkin
MDL:n molekyylitietokannat.OpastustaNCI-3D-tietokannankäytöstälöy-
tyy yläkehyksenkohdastaHelp. Lisätietoahakupohjantekemisestälöytyy
osoitteestahttp://www.csc.fi/chem/progs/form.phtml.en .

Kuvassa5.12onesimerkkihakuNCI-3D-tietokannasta.

5.8 Tietokannat ChemInform ReactionLibrary (CIRX)
ja OrgSyn

ReaktiotietokannatCIRX, ja OrgSynkon�guroidaanyhtäaikaa(katsowww-
sivu http://www.csc.fi/chem/progs/mdl.phtml.en ) joten niistä myös
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Kuva 5.11: Hakupohjantekeminen.

Kuva 5.12: EsimerkkihakuNCI-3D-tietokannasta.
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voidaanhakeatietoasamanaikaisesti.Kuntietokantarxnbrowsavataan,avau-
tuu samallaautomaattisestiohjelmaReactionBrowser, jolla tietokantahaut
tehdään.Kustakinreaktiotietokannastaonsilti mahdollistatehdähakujamyös
erikseenvalitsemallatietokantaReactionBrowseristakomennoillaSearch,
Selectdatabases...

CIRX-tietokantasisältääerilaisiareaktioitaja synteesejämukaanlukientie-
toja mm. entsymaattisistaprosesseistasekäjo tunnettujenmenetelmienso-
velluksistauusille alueille. OrgSynpuolestaansisältääerilaisiasynteettisiä
menetelmiäsekätietoaliittyen yhdisteidenpuhtauteen,saantoonja turvalli-
suuteen.

Tietoa reaktio- ja kirjallisuustietokannoistalöytyy myös seuraavista osoit-
teista:

http://www.csc.fi/chem/progs/cirx.phtml.en
http://www.csc.fi/chem/progs/orgsyn.phtml.en

Opastustareaktiotietokantojenkäytöstälöytyy yläkehyksenkohdastaHelp.

Seuraavassaesimerkissähaetaanreaktiotietokannoistareaktioita,joidenlähtö-
ja lopputuotteetsisältävättietyt alarakenteet.TietokannanRxnbrowsavaami-
nenonneuvottukappaleessa5.3.

5.8.1 Esimerkki. Reaktiohaun tekeminen

Haun tuloksenaolevista reaktioistahalutaanlöytyvän kuvassa5.13 olevat
rakenneosaset.Kyseisenhakuehdonpiirtäminenon käsiteltyesimerkissä2
kappaleessa5.4.

ValitseReactionBrowserinaloitussivulta

Click here to enterqueryin ExpertQueryform

Näin pääsetsuoraanhakuehdonmuodostamiseen(Query-mode).Valitseen-
sin reaktiotyypiksiselecttypeof reactionsearch-ikkunasta

Similarity

ValitsekohtaanSimilarityvalues: 70,30. Siirry tämänjälkeenohjelmaanISIS/-
Draw kaksoisklikkaamallareaktioruutuaja piirrä kappaleen5.4 esimerkin
2 mukaisestitarvittavat rakenneosaset.Tarkastalopuksipiirtämäsihakuehto
ISIS/Draw:n yläosassaolevastakuvakepalkistalöytyvällä ohjelmallaChem
Inspector. Siirrä reaktioReactionBrowseriinja käynnistähakuklikkaamalla
painikettaSearch. Haunaikanakuvaruudussapyörii mustavalkoinenympyrä.

Kun haku on valmis, siirryt automaattisestiBrowse-tilaantarkastelemaan
hauntuloksia(kuva 5.14).Seuraava hakutulossaadaannäkyviin ruudunva-
semmassareunassaolevilla nuolinäppäimillä.Kohdasta# voidaanvalita,mo-
nesko hauntulos ruudulle halutaan.Yläkehyksestalöytyy viisi eri kohtaa,
jotka kaikki pitävätallaanerilaistareaktioonsisältyväätietoa(mm. reaktion
olosuhteetsekätarvittavatreagenssit).Mikäli haluattulostettavanversionko-
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Kuva 5.13: Reaktiohauntekeminen.

ko reaktionkulusta,klikkaaReactionBrowserinyläreunassaolevaapainiket-
taView Scheme. VasemmanreunanalaosassaolevanpainikkeenLitLink avul-
la avautuuinternet-selaimeesilinkki siihenartikkeliin, jossakyseinenreaktio
on julkaistu.

5.9 Metabolite-tietokanta

TietokantaMetabolitesisältäätietoayhdisteidenmetabolisistatransformaa-
tioistaja reiteistäelimistössä.Tietokannanyhdisteetovatpääasiassalääkeai-
neitatai xenobioottisiayhdisteitä.LisätietoaMetabolitestalöytyy osoitteesta
http://www.csc.fi/chem/progs/metabolite.phtml.en .

Metabolite-tietokannankon�guroiminen ja avaaminentehdäänwww-sivulta
http://www.csc.fi/chem/progs/mdl.phtml.en löytyvänohjeenmukai-
sesti.KuntietokantaavataanavautuusamallaautomaattisestiMetaboliteBrow-
ser(kuvassa5.15),jolla tietokantahauttehdään.TiedonhakemiseenMetabo-
litestaon tarjolla kolmeeri hakupohjaa(Molecule,Transformationja Data)
joita voi halutessaanmyösyhdistellä.

ValitsemallaMetaboliteBrowserinyläreunastaMoleculevoi hakeatietoayh-
disteenrakenteenperusteella.Tällöin hakuehdonrakentaminentapahtuusa-
malla tavalla kuin etsittäessätietoa molekyylitietokannoista(kappaleet5.5
ja 5.6). ValittaessaTransformationhakuehdonrakentaminenpuolestaanta-
pahtuusamoinkuin reaktiotietokannoissa(katsokappaletta5.8). Kohtaan
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Kuva 5.14: Reaktiohakuesimerkintulos.

Datavoi määritelläerilaisianumeerisiahakuehtojakutentoksisuus,käytetty
eläinlaji tai substraatinaktiivisuus.

SeuraavassaesimerkissähaetaantietoaMetabolitestametabolianlähtöaineen
tutkimuksissakäytetyneläinlajinperusteella.OpastustaMetabolitenkäytös-
sälöytyy myösyläkehyksenkohdastaHelp.

5.9.1 Esimerkki. Metaboliatietojen hakeminentietokannasta

ValitseMetaboliteBrowserinyläreunastaData. Klikkaa kohdanParent ruu-
tua Species. Avautuvan valintaikkunantaulukostavalitseHorse, klikkaa li-
säksikohtaaExactMatch ja painaOK. ValitselopuksiMetaboliteBrowserin
vasemmastaylänurkastatoiminto Start Search. Haunaikanakuvaruudussa
pyörii mustavalkoinenympyrä.

Haun päätyttyäsiirryt automaattisestiBrowse-modeen(katsokuvaa 5.16),
jossaon ensimmäisenhakutulokseksisaadunmetaboliareaktionensimmäi-
nen vaihe. Voit selatametabolianeri vaiheitasekäeri metaboliareaktioita
nuolinäppäimillä.Lisäksikohdasta# voidaanvalita,monesko hauntulosruu-
dulle halutaan.Yläkehyksestälöytyy viisi eri kohtaa,jotka kaikki pitävätal-
laanerilaistametaboliareaktioonsisältyväätietoa (mm. kyseinenentsyymi
sekäkokonaismetaboliareitti).Vasemmanreunanalaosassaolevan LitLink-
painikkeenavulla avautuuinternet-selaimeesilinkki siihenartikkeliin, jossa
kyseinenmetaboliareittion julkaistu.
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Kuva 5.15: MetaboliteBrowserinnumeeristenhakuehtojenhakuikkuna.

Kuva 5.16: Hakutulokseksisaatumetaboliareaktio.
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5.10 Lisätietoja

Ohessaon joitakin hyödyllisiäosoitteitaMDL-tietokantojenkäyttäjille.

LisätietoasekäkäyttöesimerkkejäMDL-tietokannoistaCSC:llälöytyy osoit-
teestahttp://www.csc.fi/chem/progs/mdl.phtml.en .

MDL-konsortioCSC:llä:

http://www.csc.fi/chem/progs/mdl_consortium.phtml.en

MDL InformationSystemsInc. kotisivut:

http://www.mdl.com
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6 CrossFire-tietokannat

Cross�re -tietokantakokoelmasisältäätietokannatBeilstein,Gmelin ja Eco-
Pharm.

MDL InformationSystemsInc.omistaaCrossFire-tietokannat,minkävuoksi
useinpuhutaanmyösMDL Cross�re-tietokannoista.MDL omistaaCrossFi-
re-tietokantojenlisäksimuitakintietokantoja,mikä voi aiheuttaasekaannus-
ta.Lisäänäistäniin sanotuistaMDL-tietokannoistaonkerrottutämänoppaan
luvussa5.

Beilstein-tietokantaonmaailmanlaajinorgaanisenkemiantarkastettujaviite-
ja faktatietojasisältävätietokanta.Sesisältäätietoaorgaanisenkemianreak-
tioista ja orgaanisistayhdisteistä.Tietokantaperustuusaksalaisenkemistin
FriedrichKonradBeilsteininvuonna1779perustamaankirjasarjaanBeilstein
Handbuch der OrganischenChemie(Beilstein Handbookof Organic Che-
mistry).Vuonna2005tietokantasisälsinoin 9,3miljoonaarakennettaja 9,7
miljoonaareaktiotasekälähes2 miljoonaaviitetietoa.EcoPharm-tietokanta
sisältäätietoa bioaktiivisista yhdisteistäfarmakologian, toksikologian sekä
ekologisenkemianalueilta,ja seon vuoden2002alustasisältynyt Beilstein-
tietokantaan.

Gmelin -tietokantapuolestaansisältäätietoja epäorgaanisistayhdisteistäja
organometalliyhdisteistä,esimerkiksimineraaleista,keraamisistaaineistaja
metallienseoksistasekäniiden ominaisuuksistaja valmistusmenetelmistä.
Vuonna2005yhdisteitätietokannassaoli noin 2,2 miljoonaa,reaktioita1,7
miljoonaa ja viitetietoja 1,2 miljoonaa.Tietokantapohjautuukirjasarjassa
GmelinHandbuchderAnorganischenChemie(GmelinHandbookof Inorga-
nic andOrganometallicChemistry)vuodesta1772lähtienjulkaistuihin tie-
toihin.

Näitä tietokantojapääseeCSC:lläkäyttämäänMDL:n tietokantahakuohjel-
manMDL CrossFireCommanderinkautta.

6.1 CrossFire-tietokantojenkäyttöoikeudetja lisenssit
CSC:ssä

CrossFire-tietokantojenakateeminenkäyttöonilmaistatutkijoille niissäSuo-
menyliopistoissaja korkeakouluissa,joissaannetaanmatemaattis-luonnon-
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tieteellistäopetusta.Nykyinen lisenssion voimassalokakuuhun2006 asti,
jolloin käyttöoikeuksiintuleemuutoksia.

SuomenCrossFire-käyttäjätkuuluvatManchesterinyliopistonyhteydessätoi-
mivankeskuksenManchesterInformationandAssociatedServices(MIMAS)
palvelujenpiiriin.MIMAS:n www-sivuilta http://www.mimas.ac.uk löy-
tyy hyödyllisiävinkkejäMDL Cross�renkäyttöön.LisäksiMIMAS järjestää
myöskoulutusta.

CrossFire-tietokantoja pääsee käyttämään lataamalla ja asentamal-
la omalle koneelle (PC tai Mac) MDL CrossFire Commander -
tietokantahakuohjelmansekä hakemalla käyttäjätunnuksenCSC:n MDL
CrossFire-tietokantapalvelimelle. Ohjeet MDL CrossFireCommanderin
lataamiseenja asentamiseenlöytyvätwww-sivulta

http://www.csc.fi/chem/progs/beilstein_crossfire.phtml.fi

sekäkäyttäjätunnuksenhankkimiseksikohdasta6.5.Kappaleessa6.2onker-
rottu lisääMDL CrossFireCommanderista.

6.2 MDL CrossFireCommander

MDL CrossFireCommander-käyttöliittymä tarvitaantietokantahakujente-
kemiseksi.Commanderinvoi ladatawww-sivulta:

http://www.csc.fi/chem/progs/beilstein_crossfire.phtml.fi.

Myösasennusohjeetlöytyvät tuoltasivulta.

Commanderinyhteydessäasiakasvoi asentaamyösjoukon lisäohjelmia,jot-
kamonipuolistavatCommanderinkäyttöä.Nämäohjelmatovat:

� ISIS/Draw ja MDL Draw. ISIS/Draw:ta ja MDL Draw:ta voi käyttää
vaihtoehtoisinarakenteidenpiirtoeditoreinaMDL Cross�re:n omalle
rakenne-editorille.ISIS/Draw:n käytöstäon kerrottutietokantaoppaan
MDL-osuudessakappaleessa5.4.LisätietojaohjelmastaISIS/Draw löy-
tyy myösosoitteestahttp://www.csc.fi/chem/progs/isis_draw.
phtml.fi . ISIS/Draw:n lisäksiasennusvaiheessaonmahdollistaasen-
taamyösMDL Draw, jokaonMDL:n Java-pohjainenrakenne-editori.

� LitLink. LitLink onohjelma,jonkaavulla tietokantahauntuloksistavoi
yhdelläklikkauksellasiirtyäsiihenelektroniseenalkuperäisjulkaisuun,
jossahakutulokseton julkaistu. Tämäedellyttääkuitenkin, että ha-
kijalla on oikeudetlukeakulloinkin kyseessäolevaaelektronistajul-
kaisua.LitLink ei siis ole kirjallisuustietokanta,vaanainoastaanväli-
ne joka yhdistäähakutuloksetja julkaisut.LisätietojaohjelmastaLit-
Link CSC:llä löytyy osoitteestahttp://www.csc.fi/chem/progs/
litlink.phtml.fi .

� Chime. Chimeon ohjelmakemiallistenrakenteidenvisualisoimiseen
internet-selaimissaja Java-pohjaisissaohjelmissa.
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MDL CrossFireCommanderiaasennettaessaasentuumyösautomaattisesti
orgaanistenrakenteidennimeämisohjelmaaAutoNom. OhjelmallaAutoNom
(eli AutomaticNomenclature)voidaanrakennekaavanavulla selvittääyhdis-
teenenglanninkielinenIUPAC-standardinmukainennimi (IUPAC, Interna-
tionalUnionof PureandAppliedChemistry).

KoskaMDL CrossFireCommanderon MDL:n ylläpitämäohjelma,edellä-
lueteltujalisäohjelmiaon mahdollistakäyttäämyösmuidenMDL-tietokan-
tojenhakuuntarkoitetunohjelman,kutenISIS/Basen,kanssa.Josasiakassiis
kuuluumyösMDL-konsortiosopimuksenpiiriin, tämämahdollisuuskannat-
taahyödyntää.

LisätietoaCommanderistalöytyy CSC:nsivulta

http://www.csc.fi/chem/progs/beilstein_crossfire.phtml.fi.

6.3 MDL CrossFireCommanderin käyttö

Yhteydenottaminen tietokantahakupalvelimelle

Kuva 6.1: MDL CrossFireCommanderink�ytt�liittym�.

KunMDL CrossFireCommanderavataan,aukeaaensimmäisenäikkuna,jos-
sapyydetäänkäyttäjäntunnustaja salasanaaCSC:ntietokantapalvelimelle
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(vuonna2005corona.csc.�).Tietokantojenkäyttämiseksion ensinavattava
tämäyhteys (kuva6.1).

Mikäli ethaluavielä tässävaiheessaavatayhteyttä,senvoi ottaamyösmyö-
hemminpainamallaCommander-käyttöliittymäikkunanyläpalkista“Connectº-
painiketta,jolloin ylläkuvattuikkunaaukeaaja yhteysvoidaanavata.

Kunyhteysonavattu,seuraavanaaukeavastaikkunastaonnähtävissäkäytet-
tävissäolevat tietokantaversiot.

MDL Cross�re-tietokantahakutoiminnotovatkaikki samassaikkunassa,mi-
kä helpottaahakujentekoa. Tietokantahakuikkunanyläreunassaon painik-
keetQuery, Results, Reports, Alertsja Autonom. NäistäQuery-ikkunassaval-
mistellaanhaut(katsotarkemminseuraavankappaleentietokantahakuohjei-
ta). Results-ikkunassavoi tarkastellahakujentuloksiaja Reports-ikkunassa
hakuraportteja.Alerts-hälytystoiminnonavulla voit asettaaohjelmansuorit-
tamaanmäärittelemäsihaun/hakujatiettynäajankohtana,esimtietokantojen
päivitystenyhteydessäja ilmoittamaansähköpostitseuusistahakuosumista.
Autonom-painikkeellapääseeorgaanistenrakenteidennimeämisohjelmaan.

Yleisi� tietokantahakuohjeita

KunMDL CrossFireCommanderinkäyttöliittymäikkuna(kuva6.1)jayhteys
tietokantapalvelimelleon avattu,tietokantahautvoivat alkaa.Alla on luetel-
tu joitakin yleisiähakuohjeita.Kappaleesta6.4 löytyy yksityiskohtaisempia
esimerkkejätietokantahauista.

� Valitse haluamasi tietokanta CommanderinyläosastakohdastaSe-
lect Database. Voit hakeatietoajoko erikseentietokannoistaBeilstein
ja Gmelin,tai molemmistayhtäaikaa(kuva6.2).

Kuva 6.2: Voit hakeatietoamolemmistatai vain toisestatietokannasta.
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� Tietokantahakuehdonvoit tehd� esimerkiksi piirt�m�ll� hakutie-
tonaolevan yhdisteenpiirtoruudulle.Piirto-ohjelmakäynnistyyklik-
kaamallaCommanderinyläpalkistaDraw Structure. Piirretty yhdis-
te siirretääntakaisinCommanderiinklikkaamallapiirto-ohjelmanva-
semmassayläkulmassaolevaakuvaketta,jolloin piirretty rakennepäi-
vittyy Commander-ikkunaan(kuva 6.3).Rakennettapääseemuokkaa-
maanuudelleenklikkaamallapiirrettyäkuvaatai yläpalkinkuvaketta.

Kuva 6.3: Piirretty yhdiste p�i vitet��n Commanderiinklikkaamalla piirto-
ohjelmankuvaketta.

� Voit tehd� haun my�s antamalla hakutietoja Commanderin ala-
reunassaolevassaalueessaSearchAll Text (kuva6.4).Hakutietojavoi
myösantaataulukkoonSearch Fields. Käytettävissäon muunmuassa
valmiita malleja liittyen yhdisteidenliukoisuuteen,biologiseenaktii-
visuuteen,fysikaaliskemiallisiinominaisuuksiinynnämuihin.Tauluk-
koakannattaakäyttääsilloin, kun haluatantaauseitaeri ominaisuuk-
siin liittyviä hakuehtoja(katsomyösesimerkki1 kohdasta6.4).

� Commanderinoikeassareunassa(kuva6.4)voit vieläantaatarkennok-
siahakutuloksiltavaadittaviin ominaisuuksiin.

Huomaaettävoit myösyhdistelläkaikkia edelläesitettyjähakuehdon
määrittelytapojahaluamillasitavoilla.

� Kun hakutiedoton annettu,k�ynnist� haku klikkaamallaComman-
derin oikeassaalanurkassaolevaa kuvaketta Start Search. Kun haku
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Kuva 6.4: Haunvoi tehd� my�s antamallahakuinfontekstikentt��n ja/tai tauluk-
koon

on valmis,tulosikkunastavoi nähdähakutulostenlukumääränvalitse-
missasitietokannoissa(kuva6.5).Tuloksiavoit tarkastellaklikkaamal-
la View, jolloin hakutuloksiavoi tarkastellatarkemminCommanderin
pääikkunassa.

Kuva 6.5: Hakuehdollapoly�uoride l�ytyi 1 reaktioja 7 viitett�

� Hakutuloksia voit tarkastella useallaeri tavalla. Ikkunanavaudut-
tuanäetensinpelkätyhdisteidenrakenteet,muttakaksoisklikkaamalla
haluamaasirakennettasaatesille yhdisteentarkat tiedot. Voit määri-
tellä tuloksenasaatujentietojenesitystavanyläpalkissaolevanpainik-
keenView alta avautuvastavalikosta,mikäli haluatnähdähakutulok-
sistavain joitakin tietoja(kuva6.6).

� Mikäli asensitkohdassa6.2 kerrotunohjelmanLitLink, löydät jokai-
senhakutuloksenkirjallisuusviitteistämyössinisenlinkin LitLink (ku-
va 6.7).Linkkiä klikkaamallasaatInternet-selaimeesisenalkuperäis-
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Kuva 6.6: Hakutulos.PainikkeenView altavoi m��ritell� hakutuloksenesitysta-
van

artikkelin, jossahakutuloksesionjulkaistu.Huomaa,ettäartikkelin lu-
keminenonsilti mahdollistavain,jossinullaonoikeudetlukeakyseis-
täelektronistajulkaisua.

� Results-osiostalöytyväHistorymuistaaaiemmathakusi,joita edelleen
muokkaamallavoit nopeuttaahakujasi.

CommanderinyläkehyksestälöytyvässäHelp-toiminnossaonlisäohjeitaCom-
manderinkäytöstä.

6.4 Esimerkkejä tietokantahauista

Tässäkappaleessaon joitakin esimerkkejä CrossFireCommanderillatehtä-
vistätietokantahauista.

6.4.1 Esimerkki 1. Yhdisteenhaku Beilstein-tietokannasta

EsimerkissähaetaanBeilstein-tietokannastayhdisteitä,joidenkiehumispiste
on 75-82astettaCelsiustaja joiden rakenneon C6H6. Ei kuitenkaanhaeta
JohnSmithinjulkaisemiatietoja.
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Kuva 6.7: LitLink -linkin kauttap��set alkuper�isjulkaisuun.

AvaaCommanderkappaleessa6.3kerrotullatavalla ja valitseBeilsteinkoh-
dastaSelectdatabase. HakuehdotmääritetäänCommander-pääikkunan(ku-
va 6.4) alareunassaolevaanSearch Fields taulukkoon. Avaataulukko klik-
kaamallapainiketta

<-Select(andedit)Search Form,
Search Field, Query,or Hitsetfromleft boxandappendto query

Kuva 6.8: SearchFields-taulukkoonp��set t�st�.

Taulukossahakuehdotannetaansiten,ettäkohtaanField Namemääritetään
hakuehdontyyppi ja kohtaanField contenthakuehdonarvot.
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Määritteleensinkiehumispistehakutiedoksi.Etsi vasemmassareunassaole-
vastaBeilstein-puustahaluamasihakuominaisuus,eli siiskiehumispiste.Va-
litse listasta

PhysicalProperties| SingleComponentSystem| PhysicalState|
Liquids| Boiling Point

oikeanpuoleisellanäppäimelläCopyto Grid. Tällöin SearchFields-tauluk-
koonkohtaanFieldNameilmestyymääreBoilingPoint(BP)(kuva6.9).Vaih-
toehtoisestivoit suoraankirjoittaakohtaanField NametekstinBP.

Tämänjälkeenmääritetäänselämpötila-alue,jolla kiehumispisteenhalutaan
olevan.Siirry kohtaan

Field content

Kirjoita kohtaanarvo 75-82 . Huomaa,ettänumeroidenväliin ei tule väli-
lyöntiä.

Määrittelesittenhakutieto,jonkamukaanyhdisteenrakennekaava on C6H6.
Lisättäessätaulukkoonuseampiahakuehtojatuleeniidenkeskinäisetsuhteet
kuitenkin määrittääensinkohdassaOperator. Tässähaussaoperaattorion
siis and . Eri operaattorivaihtoehdoistasaalistankaksoisklikkaamallatyhjää
kohtaaOperator.

YhdisteenrakenteenmäärittämiseksivalitsetoisessakohdassaField Name

SubstanceIdenti�cation| FragmentMolecularFormula

jolloin teksti FMF ilmestyy kohtaanField Name. VastaavaankohtaanField
Valuekirjoita hakuehtonaoleva rakennekaavaC6H6.

Lopuksi rajaaJohnSmithin julkaisemattiedot pois hakutulostenjoukosta.
Kirjoita uuteenOperator-kohtaannot . KohtaanField Namevalitaanvaih-
toehto

BibliographicInformation| Citation | Authors

jolloin tekstiAU ilmestyykohtaanField Name. Kirjoita kohtaanField content
tekstiJohn Smith . Hakuehdotonnyt määritelty(kuva6.9).

KäynnistähakuklikkaamallapainikettaStart Search Commanderinoikeas-
ta alanurkasta.Haunloputtuaruutuunilmestyy tulosikkuna,jossakerrotaan
montako hakuosumaaon löytynyt kustakinhaunkohteenaolleestatietokan-
nasta(kuva6.10).KlikkaaView, japääsettarkastelemaanhakutuloksia.Com-
mander-ikkunassahakutuloksistanäytetäänaluksipelkätyhdisteidenraken-
nekaavat. Voit tarkastellahaluamaasiyhdistettätarkemminkaksoisklikkaa-
mallasenrakennekaavaa.Tällöin avautuuikkuna,jossaon tiedotkyseisestä
hauntuloksesta(kuva 6.11).Voit selaillahauntuloksiaeteen-ja taaksepäin
yläpalkissaoleviennuolinäppäintenavulla.
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Kuva 6.9: Hakuehdonm��ritteleminen CommanderinSearchFields-taulukon
kautta.

Kuva 6.10: Esimerkin1 hakutulos.
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Kuva 6.11: Tietokantahauntuloksia.

6.4.2 Esimerkki 2. Hakutulosten siirt�minen HTML- ja
Excel-dokumentteihin

CrossFire-hakujentuloksiaonmahdollistatarkastellamyösmuissaohjelmis-
sa.HakutuloksetvoidaansiirtääHTML-dokumenttiinja tarkastellaInternet-
selaimella.Kappaleessa6.2 esiteltyohjelmaChimetoimii tässäapuvälinee-
nä. Lisäksi tietoaon mahdollistasiirtäämyösMicrosoftin Word- ja Excel-
ohjelmiin. Tulostensiirtämistähavainnollistetaankuljettamallaesimerkin1
tietokantahauntuloksettarkasteltavaksi sekäInternet-selaimeenettäExcel-
ohjelmaan.

Tietojen siirt�minen HTML-dokumenttiin

TietojenkuljetustapahtuupainikkeenExportHits kautta(katsokuva 6.12).
Aloita siirtäminenvalitsemalla

ExportHits | CompoundID to HTML asReport

Avautuvassaikkunassavoidaanvalita ne yhdisteet,joiden tietoja halutaan
siirtää.Valitseall ja klikkaa Start. Lopuksi sinuapyydetäänantamaanni-
mi muodostettavalleHTML-tiedostollesekävalitsemaantiedostontallennus-
paikka.KlikkaamallaSavealoitattietojensiirtämisen.
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Kun HTML-dokumentti on valmis, avautuuse automaattisestiselaimeesi.
(kuva6.13).

Kuva 6.12: Hakutulostensiirt�minen HTML-dokumenttiin.

Tietojen siirt�minen Excel-dokumenttiin

Tietojen kuljetus tapahtuusamallaperiaatteellakuin HTML-dokumenttiin
ExportHits-painikkeenkautta.Valitse

ExportHits | CompoundID to Excelastable

Valitsekaikki yhdisteetklikkaamallaall , painaStart, annatiedostollejo-
kin nimi ja klikkaa Tallenna. Huomaa,ettävaikkatiedotsiirretäänkinExce-
liin, tulostaulukko on HTML-tiedostossa.Etunataulukkotiedonkuljettami-
sellaExceliinonse,ettäExcelissätaulukonmuokkaaminenonhelpompaa.

Kundokumenttionvalmis,seavautuuautomaattisestiExceliin (kuva6.13).

Tulostentarkastelu

Kuvassa6.13hakutulokseton siirretty sekäNetscapeenettäExceliin. Inter-
net Explorerissayhdisteenvoi valita klikkaamallavasemmallaolevastalis-
tastayhdisteenedessäolevaalinkkiä Hit. Valitunyhdisteentiedotlöytyvätsi-
vunalaosasta.Yhdisteenvoi siirtääohjelmaanISIS/Draw (kappale5.4)kak-
soisklikkaamallayhdisteenrakennekaavaa.

Exceliin siirretyt tiedot ovat taulukossa(kuva 6.13), jossaniiden muokkaa-
minenon helppoakaikkienExcelintaulukko-ominaisuuksienollessakäytet-
tävissä.
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Kuva 6.13: HakutuloksetInternetExplorerissaja Exceliss�.

6.4.3 Esimerkki 3. Yhdisteenhaku piirr etyn rakenteenavulla

TässäesimerkissähaetaansekäBeilstein-ettäGmelin-tietokannoistabentso-
nitriilin tietojapiirtämälläyhdisteenrakenne.

JosCommander-ohjelmaei olevieläauki,avaasekappaleessa6.3kerrotulla
tavalla. KohdassaSelectdatabasevalitsesekäBeilstein-ettäGmelin-tieto-
kannat.

Seuraavaksipiirräpiirtoeditorillabentsonitriilinrakennekaava(kuvassa6.14).
Siirry piirto-ohjelmaanklikkaamallaCommanderissaDrawStructure-painiket-
ta.

Rakennekaavanpiirtäminenaloitetaanlisäämälläpiirtoalueellebentseeniren-
gas.Klikkaa yläkehyksestäbentseenirenkaankuvaketta , jolloin bentsee-
nirengassiirtyy piirtoikkunaan.Valitsetämänjälkeenvasemmastareunasta
sidossinglebond-painikkeella,jolloin pääsetlisäämäänsidoksenbentseeni-
renkaanykkösasemassaolevaanhiileen.Piirrämyösseuraavasidos.Klikkaa
sidoksenpiirrettyäsisitävielä kaksikertaa,jolloin sidosmuuttuukolmoissi-
dokseksi.

Lopuksimuutakolmoissidoksenpäähäntyppiatomi.Klikkaa sidoksenpäätä,
jolloin avautuuikkunaEdit Atom(kuva 6.14).Tämänikkunanavulla pääset
vaihtamaanhiiliatomejamuiksi atomeiksija lisäämäänatomeillemääreitä,
esimerkiksivarauksia.Valitsenyt kohtaanSymbolvaihtoehtoN ja painaOK,
jolloin typpiatomituleesidoksenpäähän.

Jospiirtämisenaikanatuleevirheitä,voit poistaanevalitsemallapyyhekumi-
toiminnon . Voit halutessasitallettaapiirretyn rakenteenvalinnoilla

File | SaveCopyAs
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Kuva 6.14: Bentsonitriilinrakenne.

SiirrävalmisrakennepiirustusikkunastaCommanderinpääikkunaan.

Käynnistätietokantahakuvalitsemalla

StartSearch

Kun tietokantahakuon valmis,ilmestyyruutuuntulosikkuna.Klikkaa View,
ja pääsettarkastelemaanhakutuloksia.Kaksoisklikkaamallahaluamaasiyh-
distettäavautuuikkunaantarkkaluetteloniistätuloksista,joihin kyseinenyh-
disteliittyy. Esimerkkiyhdestätuloksestaonkuvassa6.15.

Voit selailla jälleenhauntuloksiaeteen-ja taaksepäinyläreunassaolevilla
nuolinäppäimillä.Tuloksenasaatujentietojenesitystavanvoit määritelläpai-
nikkeenView altaavautuvastavalikosta,mikäli esimerkiksihaluatnähdäha-
kutuloksistavain joitakin tietoja.

6.4.4 Esimerkki 4. Yhdisteennime�minen IUPAC-standardin
mukaisellanimell�

EsimerkissänimetäänIUPAC-nimelläesimerkissä3 piirretty yhdistebentso-
nitriili. NimeäminentapahtuuAutoNom-ohjelmanavulla.

Bentsonitriilin rakennepiirretäänesimerkissä3 kerrotulla tavalla. Raken-
ne nimetäänklikkaamallaCommanderinpääikkunanyläosassaolevaa Au-
toNom-painikettajolloin siirrytäänAutoNom-ohjelmaan.

Klikkaa Generate Name, jolloin IUPAC-nimi ilmestyy Commanderinala-
osassaolevaankohtaanAutoNomName(kuva6.16).
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Kuva 6.15: Esimerkkibentsonitriilinhauntuloksesta.

Kuva 6.16: AutoNomnime�� yhdisteenIUPAC-nimell�.
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6.4.5 Esimerkki 5. Farmakologistentietojen hakeminen

Esimerkissäkerrotaan,kuinkafarmakologisiatietojavoidaanhakeahalutus-
ta yhdisteestä.Apunatässäkäytetääntulehduskipulääke ibuprofeenia,jonka
peroraalisestaja ihonkauttatapahtuvastaabsorptiostahalutaanlöytäätietoja.
TietokantaEcoPharmsisältäätietojafarmakologian,toksikologiansekäeko-
logisenkemianalueilta.EcoPharmsisältyyBeilstein-tietokantaan,jotenteh-
täessätietokantahakuBeilsteinistatietoavoidaanhakeayhdistelemällähaku-
tietoihinmyösfarmakologisiaominaisuuksia.

AvaaCommanderkappaleessa6.3kerrotullatavalla ja valitseBeilsteinhaet-
tavaksi tietokannaksi.HakuehdotmääritetäänalueenSearch Fields tauluk-
koon.Avaataulukko klikkaamalla

<- Select(andedit)Search Form,Search Field, Query,or Hitsetfrom
left boxandappendto query

Hakuehdotmääritetäänkuvassa6.17näkyvällä tavalla.

Kuva 6.17: Farmakologistenhakutietojenm��ritt�minen.

Ensinmääritetäänhaunkohteenaoleva lääkeainekohtaanField name. Klik-
kaaCommanderinvasemmassareunastalomakettaSearch Fields ja valitse
puusta

SubstanceIdenti�cation | ChemicalName

Valinnanvoi tehdäjoko klikkaamallaChemicalname-kohdallaoikeanpuo-
leistanäppäintäja valitsemallaCopyto Grid tai klikkaamallavasemmanpuo-
leisellanäppäimelläChemicalnameja valitsemallasittenselectfor search.
Kirjoita kohtaanField contentyhdisteennimi ibuprofen .



6 CrossFire-tietokannat 69

Seuraavaksi määritetäänhaluttu lääkeaineenannostelureitti.Koskahakutu-
lostentuleetäyttäähakutiedotsekäyhdisteennimenettäannostelutavanosal-
ta,kirjoita Operator-kohtaantekstiand . Klikkaa tämänjälkeenkohtaaField
nameja valitsesiihen

Pharmacological andEcological Data | Pharmacological Data |
Routeof Application

Koskavaihtoehtoisiaannostelureittejäonuseampikuin yksi, onnehelpointa
määritelläkaikki yhdelläkertaa.Klikkaa samallarivillä kohtaaList, jolloin
kuvassa6.17oleva määrittelyvalikko avautuu.Valitselistastahakutiedoiksi
peroral sekäskinabsorption , siirränenuolinäppäimelläoikeanpuoleisel-
le alueelleja painalopuksiOK. Nyt taulukossatulisi olla kuvan6.17vastaa-
vassataulukossanäkyvät tiedot.KäynnistähakuCommanderissakomennol-
la

StartSearch

Kuntietokantahakuonvalmis,ilmestyyruutuuntulosikkuna,jossakerrotaan
hakutulostenlukumäärä.Klikkaa View, ja pääsettarkastelemaanhakutulok-
sia.Kaksoisklikkaamallaibuprofeeninrakennettaavautuuikkunaantarkempi
luettelohakutuloksista(kuva 6.18).Pääsetselaamaanfarmakologisiatietoja
klikkaamallasinistäPHARM-linkkiä kohdastaField Availability.

Kuva 6.18: Esimerkinfarmakologisia hakutietojap��set katsomaanPHARM-
linkin kautta.

6.5 Lisätietoja

Ohessaon joitakin hyödyllisiäosoitteitaCrossFire-tietokantojenkäyttäjille.
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CSC:nMDL CrossFire-sivut:

http://www.csc.fi/chem/progs/beilstein_crossfire.phtml.fi

Yhtiön MDL InformationSystemsInc. kotisivut:

http://www.mdli.com

Yhteystietojaja opastustaCrossFire-tietokantojenkäytössä:

http://www.csc.fi/chem/contact.phtml.en

Muita hyödyllisiä linkkejälöytyy kappaleesta2.2.
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7 Proteiinirak ennetietokanta
PDB

ProteiinirakennetietokantaPDB(ProteinDataBank,http://www.rcsb.org )
on perustettuvuonna1971ja sitäylläpitääamerikkalainenyhdistysnimeltä
Research Collaboratory for Structural Bioinformatics(RCSB).PDB-tieto-
kantasisältääkaikki kokeellisestiselvitetyt julkaistut proteiinienrakenteet.
Tietokannassaon lisäksimyösmuidenbiologistenmakromolekyylien raken-
teita (esimerkiksiDNA- ja RNA- molekyylejä) ja jotakin molekyylimallin-
nuksenavulla tuotettujaproteiinirakenteita.

Vuonna2005tietokantasisälsiyli 31 000 tietuetta.Tunnettujenproteiinira-
kenteidenmääräon kuitenkin todellisuudessahuomattavasti pienempi,sillä
monissatapauksissasamatai miltei identtinenproteiiniesiintyyuseammassa
PDB:ntietueessa.

PDB-proteiinitietopankistaon hyötyäkaikille proteiinienparissatyöskente-
leville. Vaikkatutkittavanproteiininrakennettaei suoraanlöytyisikäänPDB-
tietokannasta,voidaantuntemattomiarakenteitauseinennustaakäyttäensek-
venssiltäänsamankaltaista,tunnettuaproteiinirakennetta.

Niin sanotunhomologia-tai samankaltaisuusmallinnuksenperusteellaluo-
tuahypoteettistarakennemalliavoidaankäyttäähyväksi tutkittaessaproteii-
nin mahdollisiatoimintamekanismejaja esimerkiksimutaatioidenvaikutuk-
siaproteiinintoimintaan.Kolmiulotteisiaproteiinimallejakäytetäänhyväksi
varsinkinlääkeainesuunnittelussa.

Myös monetmuutohjelmatja tietokannat,esimerkiksiIsoStarja SuperStar
hyödyntävätPDB:ssäolevaatietoaCSD-tietokannanlisäksi (katsokappale
4).

7.1 Proteiinitietopankin käyttö

PDB-tietokannankäyttöperustuurakenteidennelikirjaimisiin tunnuksiin(esi-
merkiksi 1CRN tai 2BRN), jota myösPDB:tähyödyntävätohjelmatyleen-
säkäyttävät.Kukin ratkaistukiderakennesaaomannelikirjamisenkoodinsa.
Huomaa,ettäPDB-tunnusei siis ole proteiinikohtainenvaaneksperimentti-
kohtainen.Yksi kiderakennevoi sisältääuseitaproteiinejatai muita mole-
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kyylejä. Lisäksi samaproteiini voi löytyä useistaeri PDB-rakenteista.Kir-
jallisuudenlisäksi PDB-rakenteitaja niiden tunnuksiavoidaanetsiämuun
muassaSRS-(tekstihaut)ja BLAST-ohjelmien(sekvenssihaut)avulla.

CSC:lläolevaPDB-tietokantapäivitetäänviikottain.TietokantasijaitseeCo-
rona-palvelimella hakemistossa/p/appl/molbio/db/pdb. CSC:lläoleva tieto-
kantasisältäävain PDB-rakennetietueetja niihin liittyvän sekvenssidatan.
Rakenteisiinliittyviä elekronitiheyskarttoja,NMR-rajoitetiedostojataimmCIF-
muotoisiarakennetiedostojaei olesaatavilla CSC:llä.

PDB-tietueissaproteiinienkolmiuloitteisetrakenteeton esitettyatomeittain
karteesisessakoordinaatistossa.AtomienkoordinaattienlisäksiPDB-tietueet
sisältävätlaajankuvailevan osan,josta löytyy tietoamuunmuassaproteii-
nien aminohapposekvenssistäja sekundäärirakenteista,rakenteenmääritte-
lyyn liittyvistä menetelmistäja parametreistäsekärakenteeseenliittyvistä
kirjallisuusviitteistä.Coronassaolevat PDB-tietueeton pakattu.Joshaluat
tarkastellaCoronassayksittäistäPDB-tietuetta,sinunon ensinkopioitava se
omaanhakemistoosija purettavapakkausesimerkiksigunzip-ohjelmalla:

cp /p/appl/molbio/db/pdb/data/structures/all/pdb/pdb1crn.ent.Z .
gunzip pdb1crn.ent.Z

PDB-tietueitaei yleensätarvitsekäsitelläitse,vaantietokantaakäytetääneri-
laistenmallinnus-,sekvenssianalyysi-,ja tietokantaohjelmienavulla.

7.2 SRSja tekstihaut

SRS-käyttöliittymälläPDB-tietokannastavoidaanetsiärakenteitatietueissa
esiintyviensanojenja termienperusteella.SRS(SequenceRetrieval System)
on www-pohjainenyleiskäyttöliittymä,joilla voidaanetsiätietoaPDB:n li-
säksimyösmonistamuistabiologisistatietokannoista(mm Uniprot,EMBL,
InterPro).

CSC:nSRS-palvelinonkäytettävissäosoitteessahttp://srs.csc.fi/ . Pal-
velin onavoin kaikille eikävaadirekisteröitymistätai käyttäjätunnusta.Vaih-
tamallaSRS:npääsivulla haunkohteeksiproteiinirakenteet(Find:Macromo-
lecularStructure),voit etsiäPDB-tietueitayksittäisenhakusananavulla.

MonipuolisempiahakujavoidaantehdävalitsemallaSRS-käyttöliittymänylä-
palkista toiminto Query Builder. Tämäntoiminnon ensimmäiselläsivulla
valitaanensinhaluttu tietokanta.PDB valitaankohdastaStructure, Macro-
molecularStructure. Tietokannanvalinnanjälkeenhakuehdotmääritellään
käyttäenjoko Standard Query Form tai ExtendedQuery Form toimintoja.
StandardQueryForm sivulla voidaanantaauseitahakuehtoja.Annettuasa-
naatai määrettävoidaanhakeatietueenkuvauksenkaikistakentistä(AllText),
tai kohdistaahakuvain joihinkin kenttiin, esimerkiksirakenteentutkijoiden
nimiin (Reference:Authors), rakenteenmääritysmenetelmään(Experimental
Method) tai molekyylin nimeentai tyyppiin (Compound). Hakuehtojavoi-
daanyhdistääloogisilla operaattoreilla(ja, tai, muttaei). Hakuehtojenmää-
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rittelyn jälkeenhakukäynnistetäänsivun oikeassalaidassaolevastaSearch-
napista.

Löytyneetosumatesitetääntaulukkona.Osoittamallaosumataulukossaole-
vaatietueennimeä,saatauki tietueensisällön.SRSmuokkaaautomaattises-
ti PDB-tietueenhelppolukuiseksiwww-sivuksi, joka sisältäärunsaastilink-
kejä kyseiseenPDB-rakenteeseenliittyviin muihin tietokantoihinja www-
palveluihin (mm.MSD, PDBsum,SCOPja PROCHECK).

SRS:nkauttavoi hakujatehdäpaitsiPDB-rakennetietokannasta,myösnukleo-
tidi- ja aminohapposekvenssitietokannoista.EtenkinUniProt-proteiinitieto-
kantaantaauseinhyödyllistä lisätietoaPDB:n käyttäjälle.SRS:navulla on
mahdollisuustehdähakujauseistaeri biotietokannoista,kuten PDB:stäja
UniProtistasamanaikaisesti.

Kuva 7.1: SRSk�ytt�liittym�.

7.3 Sekvenssihaut

Proteiinisekvenssejätunnetaanhuomattavastienemmänkuin proteiiniraken-
teita.Proteiininrakennettavoidaankuitenkinyrittäämallintaamikäli sensek-
venssimuistuttaajonkin tunnetunproteiinirakenteensekvenssiä.
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Proteiini- tai nukleotidisekvenssiävoidaanverrataPDB-tietokannassaole-
vien proteiiniensekvensseihinCSC:nGepardi-sekvenssihakupalvelimella.
Gepardi-palvelintavoidaankäyttääsenomanwww-käyttöliittymän,Corona-
palvelimellatoimivankomentoriviohjelmantai InsightII-ohjelmistonkautta.

Gepardi-palvelimenwww-käyttöliittymälöytyy osoitteestahttps://gepardi.
csc.fi . Käyttölittymänkäyttö vaatii CSC:nkäyttäjätunnuksen.Samankal-
taisuushakujavoidaantehdäBLAST-ohjelmallatai Smithin ja Watermanin
algoritmiakäyttäen.

Kuva 7.2: Gepardink�ytt�liittym�.

LinkistäSubmitSearch avautuvallahakusivulla etsittäväsekvenssisijoitetaan
fasta-muodossakenttäänEnter Query. (Fasta-muodossasekvenssinensim-
mäinenrivi on merkillä > alkava kommenttirivi. Aminohapposekvenssion
seuraavilla riveillä yksikirjaimisenakoodina).PDB-tietokantavalitaanken-
tästäSelectDatabaseja käytettävähakualgoritmivalitsimellaSearch type.
Algoritmin parametritsaatnäkyviin valitsimellaShowOptions. Haku lähe-
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täänvalitsimellaSubmitSearch. Kun hakuon valmis, löytyneetosumatnä-
kyvät tulossivulla. Tekstimuotoisentulostiedostonlisäksivoit tarkastellatu-
loksia ohjelmallaBioView Viewer. Ohjelmanvoi ladataomallekoneelletu-
lossivulla olevastalinkistä.

Kuva 7.3: Blast-hauntuloksetBioView Viewerk�ytt�liittym�ss�.

7.4 PDB-rakenteentarkastelu InsightII-ohjelmassa

InsightII on AccelrysInc. yhtiön valmistamakaupallinenmolekyylimallin-
nusohjelma.InsightII sisältääuseitaeri mallinnus-ja analyysityökalujaeli
moduleja,jotka soveltuvat PDB-rakenteidenvisualisointiinja analysointiin.
Ohjelmaon linkitetty sekäCSC:lläylläpidettyynPDB-tietokannankopioon,
ettäEBI:ssätoimivaanftp-palvelimeen.TietokantayhteydenansiostaPDB-
rakenteitavoidaanlukeaohjelmaankäyttäennelikirjaimistaPDB-nimikoodia
(katsoallaolevaaesimerkkiä).

InsightII-ohjelmanperustyökalujenlisäksi PDB:n käytönkannaltatärkeim-
mätmoduulitovatHomologyjaBiopolymer.Näillämoduleillavoidaanmuo-
kataja analysoidaPDB:stäluettujarakenteita,lukeaja käsitelläproteiinise-
kvenssejäjasuorittaasekvenssihakujaPDB-jaUniProt-tietokannoista[Mat05].
LisäksivoidaantehdäPDB-tietokannastarakenteisiinperustuviahakuja[Mat01].
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Homology-modulisisältäämyös muut samankaltaisuusmallinnuksessatar-
vittavat työkalut.

InsightII-ohjelmankäynnistysohjeetsekälinkki InsightII-oppaaseenlöytyvät
osoitteestahttp://www.csc.fi/chem/progs/insightII.phtml.en .

InsightII-ohjelmavoidaanasentaapaikalliseenLinux-koneeseen[Mat04]. Toi-
nenvaihtoehtoon käyttääohjelmaaCSC:nsepeli.csc.�koneessa.Käyttäes-
säsiSepeliinasennettuaInsightII-ohjelmaaLinux-työasemalta,ohjelmankäy-
töön tarvittava X-pääteyhteys toimii yleensäautomaattisesti.Windows- tai
Mac-koneessasinulla täytyy olla asennettunaja käynnissäX-pääteohjelma,
esimerkiksi,WinaXe,Cygwin tai HummingbirdinExceed.Lisäksi kun ssh
yhteys Sepeli-palvelimelleavataan,X11-yhteydenputkitus(tunneling)pitää
olla käytössä.Tämätoiminto löytyy F-securenssh-ohjelmastakohdasta:

Edit | Settings| Tunnelling

jostapitääolla valittunakohta:ForwardX11-connection.Josputkitusei ollut
valittuna,pitääyhteysavatauudestaan,jottamuutostuleevoimaan.

Kuva 7.4: Crambiini-proteiinin (PDB-tunnus:1crn) sekud��rirakennemalli
InsightII-ohjelmassa

InsightII-ohjelmistoalustetaanSepelissäkäskyllä

use insight

JoskäytätohjelmaaPC-tai Mac-koneeltaX-pääteyhteydenkautta,käynnistä
ohjelmaalustuksenjälkeenkomennolla

insight_axxess
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JoskäytätohjelmaaLinux- tai SiliconGraphics-koneeltaannakomento

insightII

7.4.1 Esimerkki. Proteiinirak enteentarkastelu

Kun PDB-rakenteennelikirjaimentunnustiedetään,rakennettavoidaantar-
kastellaInsightII-ohjelmalla.CSC:lläkehitetynapukomennon(get_pdb_ftp)
avulla insightII pystyy lukemaanproteiinirakenteitatunnuksenperusteella
suoraanPDB:stäEsimerkiksicrambiinia(1CRN)voidaantarkastellaseuraa-
vasti:

KäynnistetäänInsightII ja luetaanmolekyylirakennemallinnustilaankomen-
nolla

Molecule/get_pdb_ftp

Komentoaukaiseeikkunan,jossatehdäänseuraavatmäärittelyt:

pdb_id:1crn
Get_Molecule:P_1crn
Heteroatom:"valittu"

separate_molecule:"valittu"

Kunparametritonasetettu,komentosuoritetaanpainamalla

Execute

Lopuksikomentoikkunasuljetaanvalitsemalla

Cancel

Kun komentoon suoritettu,mallinnustilaanon avautunutcrambiini-mole-
kyylin rakennemalli.Skaalaanäyttöäkäyttöliittymän hiirellä (keskimmäi-
nenja oikeanpuoleinennäppäin)tai käyttöliittymänvasemmassaalakulmas-
sa olevilla säätimilläniin että näetkoko molekyylin. Kokeile myös muita
hiiren/säätimientoimintoja.

Voit muuttaaatomienvärityksenalkuainekohtaiseksikomennolla:

Molecule/Color

ja asettamallaparametrit

Color Method:By_Atom
Execute
Cancel

Alkuainekohtaisessavärityksessäkäytetäänseuraavia värejä:C = vihreä,H
= valkea,N = sininen,O = punainen,S = keltanen.

Muutetaanmolekyylin esitystavaksipallo-tikku-malli.Muitamahdollisiaesi-
tystapojaolisivat viiva-, tikku- sekäpallomalli (insight_axxessversiossaon
käytössävainviivamalli ).

Molecule/Render
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ja asettamallaparametrit

RenderStyle:Ball_and_Stick
Execute
Cancel

Jottapallo-tikku-malli näkyisi myös molekyyliä pyöritettäessä,on tehtävä
seuraavaasetus:

Session/Environment
CommandType:Render_in_motion

Render_Quality:Full_Quality
Execute
Cancel

Useinproteiinistatarkastellaanvainpääketjua.Sivuketjujenmuuttamisennä-
kymättömiksivoit tehdäkomennolla

Molecule/Display

ja asettamallasille parametrit

Displayoperation: Only
Atomset:Speci�ed/Backbone
Execute
Cancel

Proteiininsekundäärirakennemallinluominentehdäänkomennolla

Molecule/SecondaryRender

ja parametreilla

RenderOperation: Create
Classify_Source:Kabsch_Sander
Helices:"valittu"

Sheets:"valittu"
Turns:"valittu"
Random_Coil:"valittu"

Execute
Cancel

Sekundäärirakennemallinpoistaminentapahtuumyöskomennolla

Molecule/SecondaryRender

asettamallaparametrit

RenderOperation: Delete
Execute
Cancel

Röntgenkristallogra�allamääritetyistäproteiinirakenteistapuuttuvatvetyato-
mit, jotkaovatkuitenkintärkeitämallinnuksessa.Puuttuvatvedytvoidaanli-
sätämalliin Biopolymer-modulilla.KäynnistäBiopolymerosoittamallakäyt-
töliittymän vasemmassayläkulmassaolevaaAccelrys-logoaja valitsemalla
avautuvastavalikosta

Biopolymer
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Biopolymer-modulinvalikot tulevat näkyviin käyttöliittymänalemmalleva-
likkoriville. Valitsekomento

Modify/Hydrogens

ja valitsemolekyylin nimi ruudustaMoleculeSpecs. Valinnanjälkeenvedyt
näkyvätmallissavalkoisinaristeinä.Useimmatvedyistäeivätnäytämuodos-
tavan sidoksia,muttatämäjohtuu vain siitä, ettäaminohappojensivuketjut
eivätolenäkyvissä.

Valitaanjälleennäytettäväksivainpääketjunatomitkäyttäenkomentoa

Molecule/Display

ja parametreja

Displayoperation: Off
AtomSet:SideChain
Execute
Cancel

Lopuksilasketaanrakenteessaesiintyvätvetysidoksetkomennolla

Measure/HBond
Execute
Cancel

Vetysidoksetesitetäänohuillavihreilläviivoilla. Voit tunnistaasidoksiinosal-
listuvat aminohapotklikkaamallaatomejaja tarkastelemallakäyttöliittymän
alareunassaolevaateksti-ikkunaa.InsightII-ohjelmassajokainenatomionni-
mettykolmiosaisesti

Molekyyli:alayksikk�:atomi

Esimerkiksinimi

P_1CRN:ILE33:HN

kertookyseessäolevancrambiinin(1CRN)aminohaponisoleusiini-33ami-
noryhmänvety, jonkatunnuskaikissaaminohapoissaon HN. Samaanimeä-
mistapaavoit käyttäämyöskomentojenyhteydessä.

Voit myös lisätä rakenteeseenatomi-, aminohappo-tai molekyylikohtaisia
nimilappuja.Esimerkiksiaminohappojennimetvoidaannäyttääkomennolla

Molecule/Label
Labeloption:Single_property
Labellevel: Monomer/Residue
Labelproperty:Type_and_number

Execute
Cancel

Tarkastellaanseuraavaksi rakennettavärittämälläaminohapotvesihakuisuu-
denmukaisesti.Muutetaanensinkaikki mallin atomitnäkyviksi komennolla

Molecule/Display
Displayoperation: On
AtomSet:All



80 CSC:nkemiantietokannat

MoleculePick Level: Molecule
MoleculeSpecs:P_1CRN
Execute
Cancel

Tämänjälkeenmuutetaanmallin värityskomennolla

Molecule/Color

Tässätapauksessavalitaanseuraavatparametrit:

Attribute:Atoms
MoleculeSpec:CRN::
Color Method:Property
Propertylevel: Monomer/Residue
Property:Hydrophobicity
Spectrumname:HYDROPHOB_SPECTRUM
Execute
Cancel

Komennonlopputuloksenavoimakkaastivesihakuisetaminohapotonesitetty
sinisinäja voimakkaastivesipakoisetpunaisina.Värityksessäkäytettyasteik-
ko onnähtävissämallinnustilanoikeassaalareunassaolevassamittapalkissa.

Proteiininliuospintavoidaanesittääkomennolla:

Molecule/Surface

Connolly-tyyppisenliuospinnanlaskennassavoidaankäyttääesimerkiksiseu-
raavia parametreja:

Surface_Type:Connolly
MoleculeSpec:P_1CRN::
Display_Style:Solid (insight_axxessversiossaDot tai Lines)
Execute
Cancel

LopuksitallennetaanproteiinirakenneInsightII-muodossa.Tämätehdäänko-
mennolla

Molecule/Put
PutFile Type:Biosym

Potentiaalitpitäävieläasettaa

ForceFields/Potentials/Fix
Execute

Kirjoita ruutuunFile Namehaluamasiproteiininnimi, esimerkiksicrambiini
ja suoritakomentovalitsemalla

Execute
Cancel

Komentoluo nykyhakemistoonkaksiuuttatiedostoa:crambiini.car , joka
sisältäätiedot atomiensijainnistamallissasekäcrambiini.mdf , jossaon
tiedotatomientyypeistä,proteiinintopologiastaja symmetriasta.

Voit poistaamolekyylin ohjelmastakomennolla
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Object/Delete
Execute
Cancel

7.5 Lisätietoja proteiinitietopankista, SRS:stäja
InsightII:sta

LisätietoaPDB-tietokannastalöytyy CSC:nkotisivuilta osoitteesta

www.csc.fi/chem/databases/

SRS-ja Gepardi-käyttöliittymistäon tarkemmatkuvauksetCSC:nbio-op-
paassa[MTK03]. Lisäksitietoalöytyy CSC:nbiotieteidenwww-sivuilta (http:
//www.csc.fi/molbio ) jaGepardi-palvelimenkotisvulta(http://www.csc.
fi/molbio/gepardi ).

InsightII-ohjelmankotisivu CSC:llä on osoitteessa(http://www.csc.fi/
chem/progs/insightII.phtml.en ) ja Get_pdb_ftp-apukomentoonhaetta-
vissaosoitteesta(http://www.csc.fi/chem/progs/insightII_csc.phtml.
en)

LisätietojaPDB-tietokannankäytöstävoi kysyäCSC:nbiotieteidenasiantun-
tijoilta joko sähköpostitsetai puhelimitse.

http://www.csc.fi/chem/contact.phtml.en
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