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1 Johdanto 7

Johdanto

Tamakemiantietokantaopaentarkoitettukaikille niille tutkijoille ja opiske-

lijoille, jotka tarvitsevat luotettavaatietoaaineidenrakenteistapminaisuuk-
sistatai esimerkiksiniiden saatauudestaOppaantarkoituksenaon kertoa
minkélaistatietoa mistakin CSC:ntarjoamast&emiantietokannastdbytyy

jaauttaavalitsemaarsopvatietokantskuhunkintarkoitukseenOppaassan-
netaarmydosyksinkertaisiaesimerklejaerilaisistahakutoiminnoistaEdisty-
neempa&kayttdavartenkannattadautustuasuoraartietokantojerja hakuoh-
jelmien kayttoohjeisiinja mahdollisestiosallistuaCSC:njarjestamillekurs-
seille.

CSC:nkauttaonmahdollistehaleatietoauseisteeri tietokannoistaTietokan-
nan kaytto saattasedellyttddkuulumistakansalliseerkonsortioon(MDL/-
ISIS), sopimuksermpiiriin (MDL CrossFire}ai sittenyliopisto- ja korkealou-
lukayttajatvoivat hyodyntaétietokantaavapaastiToisettietokannaedellyt-
tavatasiakasohjelmistoasentamistamallekoneelle(esim.MDL CrossFire
Commander)a toisiaon mahdollistakayttagjoko verkkoselaimeravulla tai
graa sellaX-paatehteydella.

Oppaasskasiteltyjentietokantojerja/tai asiakasohjelmieasentamiseeliit-
tyvatieto sekdkaikkein uusintieto 16ytyy CSC:nwww-sivuilta. Asennusoh-
jeetseurasat joko itse ohjelImienmukanatai |6ytyvat CSC:nkemianpalve-
luiden verkkosivuilta. Kemiantietokantaoppaaliséksi CSC:nvalikoimassa
on useitabiotieteidenalaanliittyvia tietokantojajoita esitellaanarkemmin
CSC:nBio-oppaasséa verkkosivuilla.

Kiitamme oppaanteossaauttaneitaJuhaHaataja,Mikael Johansson]imo
Kervinen, Tuija RaaskaRaimo Uusvuori. Liséksi kiitAmme aiempienpai-
nostenl. ja 2. tekijoita luvastakayttaédnaidenpainostenmateriaaliatdssa
painoksessa.

Espoossd3.12.2005
Tekijat
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Yhteydenotto CSC:hen

CSC:nyllapitamattietokannatsijaitsevat ja niitd kaytetadnCSC:ntietoko-
neisseEspoorKeilaniemessaCSC.ntietokantapalelujenkayttamisekstar
vitaantietoliikennehteys CSC:henTietoliikennghteyksistéhuolehtiiCSC:n
yllapitamaFunet-erkko, johon korkealoulujenkoneeton kytketty. Hyvien
verkkoyhteyksien ansiostatydskentely on valimatkastahuolimattasujuvaa.
Paatekneenavoi yleensdkayttaamita tahansaverkkoon kytkettyatietoko-
netta(esimerkiksiPCtai Mac),jokaonvarustettisopvilla asiakasohjelmilla.
Tamanoppaartietokantoihinliittyen yhteydellatarkoitetaarjoko asiakasoh-
jelmanavullatoimivaayhteytta, selaimillatoimivaaWWW-yhteytta ja teksti-
tai graa staX-paatehteytta.

Omatietokone.
Asiakasohjelma,
esimerkiksiMDL
CrossFirecCommander
tai ISIS/Base.

Funet-erkko H
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Kuva 2.1: JoidenkinCSC:ntietokantojenk ytt miseksi tarvitaanomaankonee-
seemsennettasiakasohjelmaek CSC:nmy ntm tietokannark ytt oik eus.
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2.1 Yhteyksienavaaminen

CSC:nyllapitamatkemiantietokantaseelluksetkoostu\at yleenséasiakas-
ohjelmastasekévarsinaisestéietokannastaAsiakasohjelmasuorittavat se-
kayhteydenotonCSC:herettatietokannoistaaataantiedonhalkemisenka-
sittelyn ja tulostamisen Asiakasohjelmiaon useitaerilaisiaja ne voidaan
yleensdadataverkosta.Asiakasohjelmiekayttdja yhteydenototCSC:ntie-
tokantoihinvaatvatvoimassaoleantietokannarkayttajatunnukseja salasa-
nan.Osaatietokannoistasoi kayttadsuoraarselaimellatai Tutkijan kaytto-
liittyma -palvelun SOMA:n kautta.SOMA on CSC:ss&ehitettymolekyyli-
mallinnusymparistdjoka on tehty uusienlaakeaineidersuunnitteluavarten.
SOMA-projektinwww-sivuilta

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

Www-yhteyksienavulla kaikistaverkossaolevistakoneistavoi lukeaCSC:n
opassiuja ja kayttaawww-pohjaisiatydkaluja. Joihinkin www-palveluihin
onrajoitettupdasytai nevaativat salasanan.

2.2 CSC:n asiakkaaksi

CSC.:ntietokantojerkayttélupahakmuskagakkeenvoi tulostaskohdastdPe-
rustietoapalveluiderkdyttstaosoitteesta

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

aukeavistalinkeista.Samoiltasivuilta voi hakeamydslaskentaresursseljaiy-
tettvaksiCSC:nmonipuolisesstaskentaymparistdssa.

CSC:npalvelintietoloneetkayttavatnix- tai Linux-kayttojarjestelmialnix
perustuikirjoitettuihin rivikomentoihin LisatietojaUnix-kayttojarjestelmas-
ta lIoytyy CSC:nmuistaoppaistakuten CSC:npalvelinymparist KR01]-
oppaastdai Bio-oppaastgMTKO03]. Oppaitavoi tilata CSC:stdja ne ovat
mydosluettavissaosoitteessa

http://www.csc.fi/oppaat
Liséksitietoaldytyy CSC:nkoneiderkayttosiuilta osoitteesta
http://www.csc.fi/metacomputer/

CSCjarjestaavuosittainuseitakurssejanm. tietokantojerkaytontehostami-
seksi.Kurssitarjontaanoi tutustuaosoitteessa:

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

Ongelmatilanteissapuakannatta&tsidgensintietokannarnai ohjelmanwww-
sivulta CSC:lla:

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

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

tai 8.30-16.00pawvystavastéhelpdeskistésahkopostillahelpdesk@csc.tai
puhelimitse(09) 4572821.
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2.3 CSC:nympariston pikaohje

Opastus

man komento(manuaalisiut)
lynx, mozilla (verkkotiedotus)
use-s (osapalvelimen
sovellusohjelmistoista;
ohjelmistonk ytt notto esim.use
elme

CSC:npalwelut:

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

— | Unix-komentoja

Is (halkemistolistaus)
less(tiedostonlistauskuvaruudulle)
cat (tiedostortulostuskuvaruudulle)
cp (tiedostojerkopiointi)

rm (tiedostojertuhoaminen)

mv (tiedostojersiirt minen)

cd (nykyhakemistonvaihto)

pwd (nykyhakemistonnimi)

mkdir (hakemistonluominen)
rmdir (hakemistontuhoaminen)
exit (yhteydenlopettaminen)
passwd(salasanamaihto)

Emacs-editori

emacstiedosto(emacsirk ynnistys)
emacs-nw tiedosto(emacsdiman
X-ikkunointia)

Merkint Ctrl-c tarkoittaa:"pidet n
Control-n pp in pohjassga painetaan
cnppint”

Ctrl-x Ctrl-c (lopettaminerja
tallentaminen)

Ctrl-x Ctrl-s (tiedostortallentaminen)
Ctrl-g (komennorkesleytys)

Ctrl-h Ctrl-h (Emacsin

opastusj rjestelm )

Muita tekstieditorejavat esim.pico,
nanojavi.

— | Sivutusohjelmaless |—

lesstiedosto

Is -la | less(komennorsivutus)
return (seurasanrivin n ytt)
valilydnti (seurasankuvaruudun
nytt)
b (edelliserkuvaruudumn ytt )
h (nytt less-ohjelmakomennot)
g (lopettadess-ohjelman)

—— | Tiedostojen siirto [—

scpkonel:tiedostokone2:tiedosto2
(kopioi tiedostojakoneestdoiseen)
Esimerkkiscp:nk yt st :
scpnobel.texlaureate@top.unv. :
(kopioi tiedostomobel.tex (jokaon
nykyhakemistossdks. pwd) koneelle
top.univ . Koskahakemistoa
kohdeloneellaei ole annettutiedosto
meneek ytt j tunnuksen laureate
kotihalkemistoon.)

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

Tietoliikenne

sshkoneennim{salattuyhteys
koneeseen)

Graa®serK-ikkunoinnin toimimiseksi
ssh-ohjelmarasetuksisstuleeolla
valittuna”Forward X11”

Windows-k ytt liittym k oneissa m
edellytt lis ksi erillisen
X-emulaattoriohjelmarngsim.Exceed

C CSC-Tieteellinen laskenta Oy 2005

— | Tiedostojen sdilytys [—

$HOME K yttjn kotihakemisto
(yhteineneri koneille,
varmuuskpioidaan)

$TMPDIR Tilap ishakemisto
(paikallinenkussakirkoneessas ilytys
vuorokauderajan,ei varmuuslkopiota)
$WRKDIR Tilap ishakemisto
(paikallinen,s ilytys 7 vuorokauttagi
varmuuslopiota)

SMETAWRK Tilap ishakemisto
(koneidenyhteinen s ilytys

30 vuorokauttagi varmuuslopiota)
$ARCHIVE Arkistopalelin (s ilytys
asiakkuuderjan)
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Komentotulkki tcsh

tcsh on CSC:noletuslomentotulkki,
jossaon komentorvin editointi

Nuolin pp imet yl s ja alassela&at
vanhojakomentojaeteen4ja taaksep in.
Tahulaattorit ydent  (jos mahdollista)
komennortai tiedostomimen.

Ctrl-d onUnix-j rjestelm ss
tiedostorlopetusmerkki.

Ctrl-d listaakeslenkomennortai
tiedostomimenkirjoittamisen
mahdollisetvaihtoehdot.

ctrl-z siirt  suorituksessalevan
ohjelmantai komennortaustalle gsim.
kym n pine:st komentorvill
sulkemattepine: .

bg (backgroundjatkaataustalle
siirretynkomennorsuorittamista.

fg (foreground)palaataustaprosessiin.
Tulostukserohjaustiedostoon:

Is -la > tiedosto

Séahkdposti

pine (postinlukuja -1 hetysohjelma)
Lukeminen:wvalitaanviesti
nuolin pp imill  ja painetaameturn
i (saapuneideniestienn ytt)
¢ (postinl hett minen)
r (postiinvastaaminen)
f (postinl hett minen edelleen)
g (ohjelmastgoistuminen)
? tai Ctrl-g (ohjeita);merkint Ctrl-g
tarkoittaa”pid Control-n pp in
pohjassaa painag-n pp int”
Ctrl-c (kesleyt nykyinentoiminto)

Komentojeryhdistely:ls -la | less

Tietokoneet

ibmsc.csc. (IBM SP4
rinnakkaislaskntaan)
corona.csc. (SUN Fire 25K
rinnakkaislone)

sepeli.csc. (Linux-laskentapalelin
sarja-ja rinnakkaislaskntaan)
gepardi.csc. (bioinformatiikan
Linux-palvelin)

laari.csc. , nitr o.csc.
(tietokantapalglimia)

Tulostaminen

PostScriptiai tekstitiedostorulostus:
Ipr -Pcsc_postiedosto
Tulostukserseurantatpq -Pcsc_post
Tulostukserperuminen:

Iprm -Pcsc_poshro

— | Jarjestelman seuranta

saldo (keskusyksikk kiinti n seuranta)
guota -v (levykiintin seuranta)

ps (prosessietilan listaus)

top (jatkuva prosessieseuranta)
uptime (koneent, 5 ja 15 min kuorma)
who (listaakoneessalevatk ytt j t)

df -k (levyjenk ytt aste kilotavuina)
du -k (halemistonk ytt m levytila)
gsub, gstat, (ibmsc:llsubmit, llq)

(er ajojenl hetys ja seuranta)

Ohjelmointiymparistd

CSC:nkoneilla:
F90/95 F77 C C++
Corona f95 f90,f95 cc  CC,
IBMSC xIf90  xIf, cC gt
xIf95 {77 xlc xIC
Sepeli pgf90 pgf77 pgce pgCC
sepeliss onlis ksi FOO/F77k ntj
pathfo0 ja vastagat C/C++-k ntjt
pathcc. Sepeliss haluttuk nt j/mpi
-kirjastoyhdistelm valitaan
suorittamallasenalustusskriptiesim.
source/opt/lam/lam-path64.csh
Esimerkkiohjelmank nt misest
(Corona)f90 -o prog -fast prog.fo0
Ajokomento:./prog

Kntjt

Yhteystiedot

CSC:nwww-kotisivu:

http://www.csc.fi
Osoite:CSC+tTieteellinenlaskentaOy,
PL 405,02101Espoo
KatuosoiteKeilarantal4,

Espoo

Keskus(09) 4572001,

telelopio (09) 4572302
Neuwnta(09) 4572821tai

s hk postiosoitehelpdesk@csc.
Tunnukseja salasanat{09) 4572075
tai s hk postiosoiteusermgr@csc.
Listaasiantuntijoistga

yhteyshenki ist
http://www.csc.fi/suomi/

asiantuntijat.html
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Kemiantietokannat ja
olkeantietokannan valinta

- - Haluan tietoa taméan rakenteen
Haluan valmistaa yhdisteen sisaltavista ladkeaineista.
turvallisesti ja edullisesti.

Valitse MDL MDDR-3D.

Valitse MDL ACD-3D ja

MDL ORGSYN. /'[C "
\~

Kiteytyykd tdma yhdiste?

Valitse CSD. [ /

@ Valitse MDL Metabolite.
N
© + Br, Mita dostuu. ki P
itd muodostuu, kun ndma
| * 5% [y oo

Miten yhdiste metaboloituu?

Haluan spektroskooppista

yhdisteet sekoitetaan?
tietoa yhdisteesta
Valitse MDL CIRX tai

Beilstein ja Gmelin.

Valitse Beilstein ja Gmelin.

Haluan tietoa tdman rakenteen
siséltavista sydpaa parantavien

Haluan kirjallisuustietoja ominaisuuksien varalta testatuista
tasté yhdisteesta. yhdisteista.
Valitse Beilstein ja Gmelin. Valitse MDL NCI-3D.

Kuva 3.1: Kuvassaon  esitettymist tietokannast&oidaanhakeamit kin bentsee-
ni koslevia tietoja.

3.1 Tietokannanvalinta

CSC:llaon kaytoss&uusieri kemiantietokantaaai -ohjelmistoa:

Cambridge Structual Databaseeli CSD-tietokanta
MDL ISISeli MDL-tietokannat



Nimi Sis It
epdog. org. rakenne reaktio viitteet spektrit fys.omi- biol. sekwenssit
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 * * * *

VT

1w 3 siusfojuexolal L 1T°E ospinineL

‘elojan

TeuueyolBURIWLBNUIDSD
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Crosshre-tietokannaf{entinenBeilstein)
ProteinData Bankeli PDB
MolecularModeling& ComputationalChemistryResultsli MMCC

Bibliographicdatabaseof RelativisticTheoryof AtomsandMolecules
eli RTAM

Seurasgaksiesittelemmandaidentietokantojersisallonpaépiirteissaan.

CSD-tietokannassan rontgen-ja neutronidifraktiolla méaaritettyjakidera-
kenteitaalle tuhathiiliatomia siséaltavistéorgaanistayhdisteistd,organome-
talleistaja metallikomplekseistaCSD sisdlta&myo6slyhyiden peptidienseka
mono-,di- ja trinukleotidienrakennetietojaCSD-tietokannasthiytyy kris-
tallogra stainformaatiota(kutenalkeiskopin parametrija kidejarjestelmat),
yhdisteiderkemiallisetperustiedottekstitietoayhdisteistga viitteet julkai-
suihin.Perushakuohjelmammi on ConQuest jolla kideralenteitavoi halea
monipuolisestiCSD-tietokantaaoi hyddyntadmydstietamyskantanasei-
denmuidenapuohjelmieravulla: IsoStar, SuperStar, Mogul. Rajapintana
toimivia ohjelmiakasitellaarkappaleessa.

MDL ISIS/BASE on monipuolisesterityisestiladkesuunnitteludaukemaan
koottu jarjestelméjoka sisaltd&kahdeksareri tietokantaaNaistaACD-3D-
tietokantasiséaltadtietoakaupallisestisaatailla olevista kemikaaleistgesi-
merkiksikemikaalinvalmistajiennimet). MDDR-3D-tietokantasisaltaéie-
toa eri kehityswaiheissaolevista ladkeaineista(esimerkiksitietoa yhdistei-
den biologisestaaktiivisuudesta) NCI-3D-tietokantasisaltaatietoa sydpaa
paranta&ien ominaisuuksiervaraltatestatuistayhdisteista CIRX -tietokanta
siséltadtietoja reaktioistaja synteeseistéesimerkiksiorgaanisetreaktiotja
entsymaattiseprosessit). CHC-tietokannastdoytyy tietoa heterosyklisten
yhdisteidensynteeseist&eaktioistaja kaytostéei-heterosykliersynteeseis-
sa.OrgSynttietokantasisaltaéavallisimpienreagenssiemalmistus-ja kayt-
totunallisuusohjeetMetabolite-tietokannassan kemiallistenyhdisteiden
metaboliareittej&limistosséKaikkia naitatietokantojekaytetdarMDL ISIS-
tiedonhallintajarjestelméavulla, joka koostuukolmestaohjelmasta:ISIS
Host, ISIS/Draw ja ISIS/Base MDL-tietokannoistakerrotaanlisda kappa-
leessdb. ACD-3D,MDDR-3D ja NCI-3D tietokantojavoi kayttaamydsSO-
MA-laakeainesuunnittelutyokalull&atsokappale2.1.

MDL CrossFire-ohjelmistopaktti siséltadietokannaBeilstein ja Gmelin.
Beilsteinonmaailmanaajinorgaaniserkemianelektroninenietokantasisal-
téentietoaorgaanisistayhdisteist§a niiden synteesireaktioistaDsanaBeil-
steiniaon myds tietokantaEcoPharmjossaon tietoja farmalologian, tok-
sikologianja ekologisenkemianalueilta. Gmelin on tietokantaepdogaani-
sistayhdisteistdja organometalliyhdisteistdgsimerkiksimineraaleistake-
raamisistaaineistgja metallienseoksistaNaité tietokantojakaytetaarMDL
CrossFirecCommandetietokantahakuohjelmaavulla. LisaédaMDL CrossFi-
restakerrotaarkappaleessé.
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ProteinDataBank eli PDB sisaltadkokeellisestimaaritettyjaproteiinienja
muidenbiologistenmakromolekylien kolmiulotteisiarakenteita.Rakenne-
tiedonliséksi PDB:ntietueetsisaltavatietoja molekyylistd, rakenteermaa-
rittelyyn kaytetyistamenetelmist&ekarakenteeseeliittyvia kirjallisuusviit-
teitd. LisddPDB:stékerrotaarkappaleessa.

Molecularmodelingandcomputationathemistryeli MMCC Resultson 10
kertaavuodessadlmestyvaverkkojulkaisu. Siihenvalitaankolmestagmme-
nestédehdest&kiinnostarimmatrakennelemiaanja biologiaanliittyvat artik-
kelit. Namaon lajiteltu aiheittainsovelluksiin, metodologiaana kokooma-
artikkeleihin.

Bibliographic databasef Relatvistic Theory of Atoms and Moleculeseli
RTAM sisélta&irjallisuusviitteitarelativistisistalaskennallisistgulkaisuis-
ta. Viitteitd vuonna2005oli yli 12 000. LisatietojaRTAM:staja MMCC:sta
|6ytyy CSC:nkemianwww-sivuilta

http://www.csc.fi/lchem

Koskajokainentietokantssisalta&erittdinsuurermaarartietoa,tasséoppaas-
saon mahdotont&ertoayksityiskohtaisestkaikkeamita kukin tietokantasi-

saltaa.Jottatietokannanvalinta helpottuisi, taulukossa3.1 on vertailtu eri

tietokantojensisaltamiéietoja muutamartarkeéantietoluokanosalta.Tieto-

kannarvalinnassaoidaankayttadavuksimyoskuvaa3.1,jokaosoittaamita

tietojabentseenistioi halkeamistakintietokannasta.

Naiden edellakuattujen tietokantojenlisaksi CSC:n kautta voidaan kayt-
taa useitabiotieteidentietokantoja.Ne on esitelty tarkemmin CSC:n Bio-
oppaassdMTKO3], katsomyos

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

BiotietokannasisaltavéatyypillisestiDNA- tai proteiinisekenssejga muita
rakennetietojaJoitakin muita verkostaldytyvia muuallaylldpidettyjatieto-
kantojaon myodskerattyCSC:nkemiansivuille

http://mww.csc.fi/lchem/databases.phtml.en.

3.2 Tietokantojen kayttdoik eudet

Useimpientietokantojerkayttooikeudetovat rajatutja osatietokannoistan

maksullisia.Taulukosta3.2 iimenevét eri tietokantojerkayttdoikeudet Aka-

teemisekskaytoksi katsotaaryliopistoissatai korkealouluissatehtavéape-
rustutkimusjonkatuloksetovatjulkisia eivatkaliity kaupalliseemalvelutut-
kimukseen.Joidenkintietokantojenkayttéoikeuson vain tietyn konsortion
jasenilla.eli kayttajaryhmillakutenMDL-k onsortiolla.Konsortiotovat avoi-

miakaikille akateemisilleyhmille, muttajaseltyydestéperitaarvuosittainen
jasenmaksu.



3 Kemiantietokannaja oikeantietokannarvalinta

17

Taulukko 3.2: Tietokantojerk ytt oik eudet.

K ytt - Tietokanta lisenssityyppK ytt - Maksulli-
liittym oikeus suus
ConQuest CSD akatee- yliopistot, ilmainen
minen korkea-
koulut/
yksikk -
kohtainen
Superstar  °© ° yksikk - °
kohtainen
Isostar 0 0 yliopistot, °
korkea-
koulut
Mogul ° ° yliopistot, °
korkea-
koulut
Vista ° ° yliopistot,  °
korkea-
koulut
MDL Beilstein akatee- mat.-luon. ilmainen
CrossFire minen osastot
Comman-
der
Gmelin ° ° °
EcoPharm ©° ° °
MDL ACD-3D akatee- MDL- maksul-
ISIS/Base minen konsortion linen
j senet
MDDR-3D ©° o o
NCI 0o (o] o]
CIRX ° ° °
Orgsyn [¢] o} [¢}
Metabolite ° ° °
SRS PDB akatee- kaikki ilmainen
minen
Insightll ° 0 yliopistot, ilmainen
korkea-
koulut
Selain Gepardi © ° ilmainen
Selain MMCC kaikki ° ilmainen
Selain RTAM kaikki ° ilmainen
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Cambridgen
rak ennetietokantaeli CSD

CambridgeStructuraDatabasetietokantakutsutaartlyhenteillaCSD,CCDC
tai CSDS.TasséoppaassidytetaamimitystaCSD.

CSD-tietokannaperustivuonnal 965tohtoriOlga KennardCambridgeryli-
opistosta.Vuodestal 989 tietokantaaon yllapitanyt Cambridgenyliopiston
yhteydessaoimivajarjestonimeltdCambridgeCrystallographidataCentre
(CCDC).

CSD-tietokantaisaltaristallogra stainformaatiota(esimerkiksialkeisko-

pin parametritja kidejarjestelmat)yhdisteiderkemiallisetperustiedo{esi-
merkiksikemiallisetkaavat), tekstitietoayhdisteistga viitteet alkuperaisjul-
kaisuihin.Tietokannassanrdntgenjaneutronidifraktioanalyysitietojgesi-
merkiksikideralenteet)alle tuhathiiliatomia siséltavistéorgaanisistayhdis-
teistd,organometalleista metallikomplekseistaCSD sisaltddmyoslyhyita

peptidejésekdamono-,di- ja trinukleotidejékoskevia tietoja.

Vuonna2005tietokannast#ytyi noin 335000yhdistetta.Tiedoton keratty
useistaalanjulkaisuista.Vuosittaintietokantaarlisataannoin 22 000 uutta
rakennetta.

4.1 CSD-tietokannankayttboikeudetja lisenssitCSC:sséa

CSC:lla on CSD-tietokannana siihen liittyvien ohjelmistojenkansallinen
lisenssi,joka uusitaanvuosittain. CSD:n kayttd on akateemisillekayttajil-
le ilmaista.Peruskayttsuoritetaarkoneellacorona.csc. (vuonna2005) X-
paatghteydelldja se on ilmaistayliopisto- ja korkealoulukayttdjille. Vaih-
toehtoisestakateeminernutkimusyksikkévoi saadaietokannaromalle ko-
neelleerallekirjoittamallalisenssisopimukse@SC:nkanssaNaitd jaettavia
lisenssején rajoitettumaarga ne ovat konelohtaisia.Lisenssina asennus-
levykkeetsaadaksesitayhteytta CSC:henkatsokappale2.2. Tietokantaso-
pimussallii vain lukuoikeuden gli tietokantaarei voi tallentaaomiakidera-
kenteita Kayttosopimusiusitaanvuodenvélein.
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Taulukko 4.1:  CSC:nlisenssill kytss olevat CSD:n ohjelmistopaktin
ohjelmat ja tietokannat.Ohjelmat toimivat Windows, Linux ja Unix-k yttj r-
jestelmiss .ks. my s hitp://www.csc.fi/chem/progs/csd.phtml.en . CSC:n
Corona-palelimellaohjelmatsaak ytt n komennollaise ccdc .

Ohjelmisto Sis It Unix/PC
ConQuest kayttoliittyma CSD-tietokantaan Windows,
Linux, Unix
Mercury visualisointiohjelmisto Windows, Mac,
Linux, Unix
IsoStar tietamyskantanolekyylien Windows,
valisistavuorovaikutuksista Linux, Unix

SuperStar tietdmyskantgroteiinienja funktionaalisten Linux, Unix
ryhmienvalisistavuorovaikutuksista

Mogul tietdmyskantanolekyyligeometrioista Windows,

Linux, Unix

PreQuest omienCSD-formaatirmukaistertietokantojen Windows,

teko Unix,Linux

Vista hakutulostemumeerinentilastollinenja graa- Unix,Linux
nen analyysi

Ohjelmaaei enéékehiteta

4.2 CSD:n ohjelmistopaketin ohjelmat

CSD-ohjelmistopadttiin kuuluu CSD-tietokantga useitaohjelmiatietokan-
tahakujentekoon sekahakutulostervisualisointiin ja analysointiin.CSD:n
ohjelmistopaktistaCSC:nlisenssilldovat kaytettavissdaulukon 4.1 mukai-
setohjelmistot.Tietokannarperuskayttéli hakujenteko ja tulostenkasittely
edellyttddvain ConQuestohjelmankayttoa.

4.3 CSD:nasennus

CSD-tietokanta&ayttavid ohjelmia (esimerkiksiConQuest)voidaankayt-

td&joko PC-tai tybasemaympadristdisgivindows, Linux ja joillakin Unix-

murteilla; timéanhetkinenilanne selviaddCSD:nkotisivuilta). Tietokannaga

ohjelmatvaatvat levytilaa noin 1,5 - 2 GB. Kaikkia ohjelmiavoi kayttda
myosX-paatghteydenavulla CSC:nsovelluspalelimeltacorona.csc. asen-
tamattaniitd omallekoneelle.

Linux-tybasemaltx-paateghteystoimii iimanlisdohjelmistojamuttawindows-
koneess#ytyyollalisdksiasennettunX-paate-emulaattorgsimerkiksHum-
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mingbirdin Exceed.Tamanlisaksi kummallakin kayttojarjestelmallax11-
yhteys pitd&tunneloitassh-yhtgdenlapi.

Tamanmaarittelyloytyy F-securerssh-ohjelmastkohdasta:
Edit | Settingd Pro le Settingq Tunneling

jostapitédéolla valittuna kohta: Tunnel X11connectionsJostunnelointi ei
ollut valittuna,pitdayhteys avatauudestaarjptta muutostuleevoimaan.Sa-
maltavalilehdeltdtuleeolla valittunamydskohta EnableSSH2connections
silla SSH1protokollalla ei endésaayhteyttd CSC:npalvelimille.

Ohjeetpaikallisenasentamisetekemiseertulevat CSD-paletinmukanaJos
haluatasentaaCSD:n paikallisesti,ota yhteyttd CSC:nkemian palveluihin
http://iww.csc.fi/lchem/contact.phtml.en Ajan tasallaolevia lisaoh-
jeitakannattaatsiaCSC:nkemiansivuilta:

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

4.4 ConQuest

ConQuesbn CSD-tietokannamperushakuohjelméitavoi kayttaax-paate-
yhteydella suoraanCSC:n sovelluspalelimelta corona.csc. . Tietokannan
kayttamiseksalustetaamnsinymparisttkomennolla:

use ccdc

jonkajalkeenConQuesjfa muutkintaulukon 4.1 ohjelmatovat kaytettavissa
suoraarkomentorviltd. ConQueskaynnistyykomennolla

cq

Paikallisessd.inux-asennuksessaonQueskaynnistyy samallakomennol-
la kunhanymparistdtmuuttujgfCSDHOME/binon méaaritetty polussa(ks.
CSD-paletin mukanatuleva asennusohje).

Hakutai useammaimaunyhdistaminertapahtuwalitsemallavalilehti:

Build Queries

Hakumaaritellaarvalitsemallavasemmanpuoleisestahyksestéietotyyppi
ja tayttamalldavautunaanikkunaanargumentit(kuva 4.1).

Tietokannastaoidaanhakeatietoamm. seuradilla eri tietotyypeilldja nii-
denyhdistelmilla:

1. Piirtamallaetsittavéyhdistetai senosa
2. Aminohappojarjestyksella

3. Tieteelliserartikkelin tiedoilla, esimerkikstekijantai julkaisunnimel-
1a
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-l

Fle Edit Options View Databases Results Help

Buitd Gueries\ Combine Queries\ Manage Hiz‘ﬁsz‘.s\ View Resu!ts\

Draw

Peptide |
AuthoriJournal |
Compound Name |
Elements |
Formula | S
Space Group |
Unit Cell |
ZiDensity |
Experimental |
All Text |
Refcode (entry 1D} |

_soarn | _peset |

Kuva4.1: ConQuestiraloitussyu, jossavoidaanm ritell hakuehdovasemman-
puoleisest&etyksest jak ynnist haku.

4. Kiderakenteessalevienyhdisteidemimell&

5. Yhdisteess@levien alkuaineidemimilla tai molekyylikaavalla
6. Avaruusryhmalla

7. Alkeiskopin parametreilla

8. Tiheydella

9. Kideralkenteenmaaritykseeriittyvilla kokeellisilla tiedoilla, esimer
kiksi mittauslampdtilalla

10. Yleisellatekstihaulla

11. CSD:nsisaisell&oodilla (jokaisellaCSD:ss#levalla kideralenteella
onomakoodinsa)

Hakuehtonavoi antaasiis esimerkiksietsittavarnyhdisteerrakenteertai sen
osan Haunvoi kesleyttaavalitsemallaoikeanpuoleisesteehyksestéoimin-
nonStopSeach.
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Hauntulos voidaantallettaaohjelmanomassdormaatissavalitsemallatoi-
minto File | SaveSeach Astai File | Export Parametes and Data. Vaih-
toehtoisestrakenteetvoidaantallettaavalitsemallaFile | ExportEntriesAs
jolloin talletusformaatteinaoidaankayttddmm. muotojaCIF, PDB, MOL2
tai SHELX.

Tulostentalletusonnistuuvain, jos tulosvalilehti(Mew Result¥ on avoin va-
littaessdFile. Joseri hakuehdohalutaartallettaayvalitaanvalilehti Combine
Queriega sittenvalitaanFile | SaveQueries Talletettujahakuehtojavoidaan
my6hemmirkayttaavalitsemallaFile | ReadQueries

Hakutulosterraporttientulostustaei voida tehdasuoraanohjelmastayaan
on kaytettavgotain muutatulostukseersopvaaohjelmaa.Tulostustavarten
tuloksetvoidaantallettaaAdobenPDF-muodosséFile | Write PDF le to
view/print). Ohjelmassaoi valitaraporttiintulostu\at tiedot. Raporttejavoit
katsellaesimerkiksiilmaisen Adobe Reader-ohjelmistonavulla (http:/
www.adobe.com/reader ).

4.4.1 Esimerkki 1.Piirr et n fenolin rakenneja suoritetaan haku

Teemmehaun jossahakuehtonaiirretdénfenolin rakenne Fenolionyhdis-
te,jossabentseenirenkaassa OH-ryhma.Valitse

Build Queries| Draw
Talldin avautuuikkuna,johonvoit piirtaaetsittavarrakenteenkuva 4.2)

Valitseensinbentseenirenkadwvio vasemmanpuoleisestahyksestgaklik-
kaamaapiirtoikkunaa.Valitse O eli happiatomialakehyksest§a osoitapiir-
toikkunaa,jolloin happiatomisiirtyy piirustusikkunaanAlakehyksenkoh-
dastaBond voit valita toivotun sidostyypin. Tarkista, ettd nyt on valittuna
Single Sidosbentseenirenkaahiiliatomin ja happiatominvélille saadaan
muodostumaarkunosoitintalikutetaanhappiatomistéentseenirenkadnii-
liatomiin pitienvasemmanpuoleingmiiren nappainalhaalla.Lisdavetyato-
mi happiatomiinvalitsemallaalakehyksestéH eli vetyatomija osoittamalla
piirustusruutuaOsoitakirjaintaH ja vedahiiren vaseméppairalhaallaviiva
kirjaimestaH kirjaimeenO, jolloin muodostutsidoshappiatomirja vetyato-
min valille.

Jalkimmainermenetelm&n myo6skateva tapapiirtdd nopeastimolekyyleja.
Piirrd ensinmolekyyli kayttaenyhtd atomityyppié(esimerkiksihiiltd) ja yk-
sittaistasidosta.Piirrettydsikoko molekyylin muutaatomit hiilesta esimer
kiksi typeksivedyksi, hapeksijne. valitsemallane samaartapaanalakehy-
kestédja osoittamallga klikkaamallavasemmallandppaimelléatomia,jonka
tyypin haluatvaihtaa.Samaartapaanvoit vaihtaasidoksientyypit valitse-
malla Single sijaanjonkun muun sidostyypinja klikkaamallasidosta,jota
haluatmuokata.

Virheensattuessa&oit tehdakorjaukserERASEtoiminnonavulla.
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444@

Hle Edit Options Mew Databases Results Help

Builel Qun =lolx|

hle Edit Atoms Bonds 3D Options Help

Click nd dreg fo crezhes bond.
- Breg fo an ssising afom fo make & connacfion
Pe ‘Wv‘
Authon ————————
DRAW
Compot ey -
Elex ERASE 4'
Fo _ ADD3D AN /° 4‘
7 2 Contacts
c/// \\c \' o |
Spac l } k
| | |
H 1 |
Uni © [ i
. -
2D O O ¢
Exper @ @
Al | Fight-lick o moditypropertis|
= [A10m:Element 1 Search
Refcode
= | =ha
Store
— c|[u o|n|s|r|F|alay|mors..| Guups...| [| Bond: Single — p—
—44|
—|:|-|' 117:amz (11,0
:118:snl{11,H

Kuva 4.2: ConQuestirpiirtoikkuna, joka aukeaakuvan 4.1 vasemmarreunan
ylimm isest Draw-painikkeesta.

Kun rakenneon valmis, kaynnistéghakuvalitsemallaoikeanpuoleisestiehi-
kosta

Search

ja ruutuunilmestyvastédkkunastaSeach setupvaihtoehto

Startseach

Haunjalkeenoikeanpuoleiseekehykseerilmestyy CSD:nkoodeillaeri viit-
teitd, jossarakenneesiintyy Naita voi selataklikkaamallakoodiaja tarvit-
taessavierittamallapalkkia. Toivottu tieto valitaanklikkaamallavasemmalla
olevia vaakapalkkja (kuva 4.3). Haunetenemistéoit seuratssinisest&al-
kistaoikeanpuoleisesteehyksesta.

4.4.2 Esimerkki 2. Hakujen yhdist minen

Tarpeettomahakuehdowoi poistaaBuild Queries-valilehdelldoikeanreu-
nan Deletepainikkeesta.Haku voidaanmyoés jattaa kayttamattdCombine
Queries-valilehdelta.

Koskayksi hakuehtatuo helpostipaljon turhia tuloksia, kannattaghakueh-
toja yhdistaatai karsia. Tasséesimerkissdehdaarhakuyhdistamalldkuusi
eri ehtoa.Maaritteleensimmaisekdiakuehdoksbentseenimakennevalitse-
malla:
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CCDC ConQuest {1) : search3 [Search] 0] x|

File Edit Options View Databases Results Help |

Beritd Queries\ Combine Queries\ Manage Hidists\ View Besufts\

AuthioriJournal SARDAG

Refcode: saroag G50 vetsion 5.26 (Nouember 2004)
Chemical Analyse Hitlist |

o 5AQTOTIZ || %
o SAQTOTI3
v SAQTOTI4
 SAQTOTI5
 SAQYIR

o SAQYOX
o SAQZUF

o SAQZUFD1
W SAQZUFIZ
 SARDAQ
o SARDIY

o SARDOE
o SARLEC
 SASBOD —
W SATBEU
o SATCEV
o SATDAS
o SATJOM
W SATYCU
o SAVDAU
o SAWGUS i

9807 hits

@ Show substructure matches

a1 Right-click in visualiser for options menu |

Crystaf
Experimenial
Diagram

30 Visualiser

" CSDinternals
Search Overview

Kuva 4.3: ValitsemallaCSD:nkoodejaoikeanpuoleisestieetyksest voidaankat-
soahauntuottamiaeri yhdisteit . Vasemmanpuoleiseskahyksest voidaanvalita
eri tietojakyseisest yhdisteest .Kuvassaon valittu koodi SARDAQ ja 3D Visua-
liser

Build Queries| Draw

Valitsebentseenikuvapiirustusikkunarvasemmanpuoleisestahyksestga
osoitapiirustusikkunaaTamanjalkeenvalitse piirustusikkunaroikeanpuo-
leisestakehyksesta

Stoe
Talldin hakuehtdlmestyyruudunylareunaar{kuva 4.4).

Seuragaksi hakuehdoksmaaritetaanettatiedot on julkaistu vuonnal983
kirjoitetussgulkaisussajonkakirjoittajista yksi on ZhangYongmao.

Valitse
Author/Durnal
Uusiikkunaavautuu.Kirjoita kohtaan
Authors® Names
teksti

Zhang Yongmao
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CCDC ConQuest (1)

Hle Edit Options View Databases Results Help

=lolx

Build Queries\ Cambine Gueries\ Manage Hf't.f.r'srs\ View Hesu{rs\

Draw

~ use this
Peptide Huery?
L

AuthoriJournal

Edit...

Delete

Compound Name
usze this
query? Author Zhang ¥ongmao
Elements . Vear during 1983

Edit...

Delete

Formula

use this
Space Group query? Space Group penb (and equivalent space groups)
g Delete

Unit Cell

Edit...

uze this
ZiDensity uery? - Calculated Density = 1,36 g/em3
"
Experimental

Edit....

Delete

use this Edit...
Al Text uery Ternperature = 295 K
incladies & Roon Temperature studles (283-303 &)

L
Refcode (entry 1D} |

Delete

use this
uery? Jourrial AGH-Madels Chem,
g

Search | Reset |

Edit...

e e el e | [ale

Delete

Kuva 4.4: Kohdassauild Queriesvoidaanm ritell
dulle.

ja kohtaan
Year
teksti
1983
Valitsejalleen
Stoe
Valitsepaaikkunarkohdasta
Build Queries| SpaceGroup
Kirjoita avautuvaanikkunaanavaruusryhmaksi
Pcnb
Valitsejalleen
Stoe

useitaeri hakuehtojaruu-

Tiheystiedotsaathakuehtoihinvalitsemallgpaaikkunarkohdasta

Build Queries| Z/Density
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Uusiikkunaavautuu.Kirjoita kohtaan
CalculatedDensity
tiheydenarvoksi
1.36
Valitse
Stoe
Annamittauslampdétilavalitsemallgpééikkunasta
Build Queries| Experimental
Uusiikkunaavautuu.Kirjoita kohtaan
Tempeature of Structue Determination
teksti
295
ja valitsevierestayksikoiksi Kelvin. Valitse

Stoe

Viimeisendhakuehtonannajulkaisunnimi. Valitsejalleenpaaikkunarkoh-
dasta

Build Queries| Author/Jurnal

Valitsejulkaisujenlistasta
ACH-Modelsin Chemistry{1994-2000]

Lehdennimi ilmestyy kohtaanJournal Name Valitse

Stoe

Kun kaikki hakuehdobn méaariteltyvalitaanvélilehti

CombineQueries

Vasemmasskehyksessé&n kolmenlaisiakohtia (kuva 4.5). Ylimpaankoh-
taan(musthave booleanAND) tulevat ne hakuehdotjoiden tulee sisaltya
etsittavaaryhdisteeseefesimerkiksiyhdisteermimi). Keskimmaiseekoh-
taan(mustnot have boleanNOT) tulevat ne hakuehdotjotka rajaavat etsit-
tavadyhdistett&(esimerkiksiei sisallarikkid). Alimpaankohtaan(musthave
at leastoneof, booleanOR) tulevat ne hakuehdotjoistaainakinyksi mééri-
telmapateeetsittavaaryhdisteeseen.

Hakuehtosaadaanoivottuun kohtaanhiirella vetamallavasennappainpai-
nettunga paastamall@éppainylos, kun haunkuvake on oikeass&ohteessa
(kuva 4.5). Hakuehtojavoi samallatavalla vied&eri kohdistatoiseen jos ne
aluksion viety vaariinkohtiin.

Vie nyt ne hakuehdotjoissaon maariteltybentseenimakenne julkaisunte-
kijaksi ZhangYongmaoavaruusryhmaksPcnbja lampotilaksi295K sarak-
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keeseemusthave Tamanjalkeenvie hakuarajaavattiedot,joissaon méaéri-
telty tiheysja lehdennimi, kohtaarmustnothave Joshakuehtojemaarityk-
sess@n tapahtunutirheitd, voi ne korjatavalitsemallahakuehdorkohdalla
olevastakehyksestéEdit, jolloin avautuuikkuna,jossavoit muuttaahakueh-
toja.

Kéaynnistdhakuvalitsemalla
Seach

ja automaattisestivautuvastaikkunastaSeach Setupvaihtoehto
StartSeach

Haunetenemist&oit seuratainisestgalkistaoikeanpuoleisesteehyksesta.
Lopullistenhakutulostermaaranékyy sinisenpalkin ylapuolellaoikeanpuo-
leisess&ehyksessgesimerkiksi30 hits eli 30 viitettd).

CCDC ConQuest (1) =|0] x|
Hle Edit Oplions View Databases Resulls Help |
Burild Queries . Combine Guerie.s\ Manage Hitﬁsf.s\ View He.sulf.s\
| Drag Query Icons into Boxes |
Find entries that: Py Edit...
must have (baciean ANG) -
Query 1 Delete
? ? ?
Query 1|  Query 2| | Query:
? 2 Edit...
" H Author Zﬁang Yongmao
Query 5 Query 2 Vear during 19873 Delete
must not have (MET) = Edit...
2 2 - Space Group penb {and equivalent space groups)
H H Query 3 Delete
Query 4| | Query 6
P Edit...
k - Calculated Density = 1.36 g/em3
Query 4 Delete
must have at least one of (57)
2 Edit...
H Temperature = 295 K.
Query 5 ihcladies &l Room Temperature studles (283-303 &) Delete
2 Edit...
- Journal ACH-Models Chem.
Query & Delete
Search | Reset |

Kuva 4.5: Esimerkkihakuehtojeryhdist misest ennenhaunsuorittamista.

Kun hakuon paattyryt, nahdaaroikeanpuoleisesdeehyksessdCSD:nkoo-
dejakullekin I6ydetylle hauntulokselle. Nyt tuloksia on vain yksi: koodi
CECWIQ. Vasemmanpuoleisesk&hyksestavoidaanvalita ne tiedot, joita
kulloinkin halutaartarkastellakuva 4.6).
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CCDC ConQuest (1) : search2 [Search] —10] x|
Hle Edit Options View Databases Results Help |
Buitd Oueries\ Combine Queries\ Manage Hidlists\ View Hesu.-‘i‘s\
CECYD
AuthoriJeurnal Refcode: cecwg C50 wersion 5.26 (Nowember 2004) -
Chemical lyse Hitlist |
Crystal v CEQWIQ iy
Experimemntal
Diagram
3D Visualiser
C3D Imternals
Search Ovendew
e | »3 |
1 hits
Substructure matching not available for this entry
L] Right-click in visualiser for options menu |

Kuva 4.6: Haunvalmistuttuavoidaanvasemmanpuoleiseskehyksest valita ne
tiedot, joita halutaartarkastellaKuvassaon valittu 3D tikku-pallomalli.

4.4.3 Esimerkki 3. Yksikk k opin tarkastelu ruudulla

Valitse edellisenesimerkinhakutulos jonka koodi on CECWIQ tai jos olet
jo kadottanutesimerkin2 tulokset,niin tee hakutalla koodilla valitsemalla
Build Queries| Refcodga antamall&koodinarvoksi CECWIQ.Valitsemalla

3D Visualiser

saatruudulle haetunyhdisteenkolmiulotteisenrakenteen.Rakennettavoit
pyorittaa, siirtdd tai suurentadiikuttamalla hiirta hiiren vasen keskimmai-
nentai oikeanappipainettunaklikkaamallaikkunaahiiren oikeanpuoleisel-
la napillasaatnakyviin valikon, jostavoit esimerkiksivalita ruudulleyksik-
kokopin kolmiulotteiserrakenteerklikkaamalla

Packing| 1 Unit Cell

(kuva4.7). Samastaalikostavoi valita erilaisiagraa siavisualisointejagsi-
merkiksitikku-pallo (Display Style| Ball & Stik), katsokuva 4.6
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CCDC ConQuesk {1) : searchl [Search] =0 ﬂ
Hle Edit Options Wiew Databases Results Help |
Build Oueries\ Cambine Gueries\ Manage Hitlists . View Hesu{rs\
CECYMD
AuthorlJournal Refcode: cecwg CS0 version 5.26 (Nouember 2004
C Chemical lyse Hitlist |
Crystal  CECWIQ [N
e
Experimertal
e
Diagram
3D Visualiser
—_—
CSD Internals
e
Seareh Overview Display Style
Packing
>
| Display Hydrogens
PFicking Mode
Measure
Lahel
Setlings
3ave as JPEG...
/
Save current setting
- J RS
1 hits
Substructure malching not available for this entry
Q1 Right-click in visualiser Tor options menu |

Kuva4.7: Esimerkkikolmiulotteisest&ideralenteestgCSD:nkoodi CECWIQ).

4.5 Mercury

Mercury on molekyylien ja erityisestikolmiulotteistenkideralenteidenvi-
sualisointiohjelmaMercurynkayttoliittymé on esitettykuvassa4.8. Mercu-
ry tunnistaauseitakideralennetiedostoformaatteja siind on valmiita toi-
mintoja ConQuest-hautuloksienjatkokasittelyyn.Mercury on kaytettavis-
saCSC:nCorona-palelimella, kun CSD-ymparistéon alustettu.Coronassa
alustaminertapahtuuantamallakomentouse ccdc , jonkajalkeenohjelma
kaynnistetaakomennolla

mercury

CSD tarjoaaMercurystayksityiseentutkimus- tai opetuskayttoonimaista
paikallistaasennustéLinux, Mac, Unix, Windows), joskin siinaei ole kaik-
kia samojatoimintojakuin erillislisenssillahankitussaversiossdai Corona-
palvelimelle asennetusseaersiossaMercury on joka tapauksesskatesa vi-
sualisointiohjelmamuihinkin tarpeisiinkuin vain CSD-tulostenanalysoin-
tiin.

PaikallistaasennustaartenMercurynvoi ladataverkostaCSD:nsivuilta:

http://www.ccdc.cam.ac.uk/products/csd_system/mercury
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HE tutorials (P212121) [_ o] x]

File Edit Selection Display Wiew Calculate Modify Databases Help

|Stle: | Ellipzoid | Calour: [ by Element || || Picking Mode: | Select Aoms =] Cleariensurements
[a b ¢ a & | x %y pr 2o 2+ | x-90 x+30 y-90 y+30 280 2+90 | & > | 1 zoom-zoom+

itu(or\a\S

Display ~ Optians
I~ Packing [CJ ShorContact < {sum of vdw radii) B e
O H-Bond Default definition Skl 5 =
More Infa ~ -
[~ Label atoms ™ Multiple Structures
_Reset | Powder...
| Structures

\Press the left mouse button and move the mouse to rotate the structure

Kuva4.8: Mercurynk yitt liittym .

Kaynnistyessaanhlercuryyrittaédselvittaédonko CSD paikallisestiasennettu-
na. Josohjelmaldytaéatietokannatkayttoliittyméan oikeaanreunaamukeaa
vierityspalkki, joka nayttadkaikkien tietokannassalevien yhdisteiderkoo-
dit. Joshaluattarkastellgotain muutatietokantaavalitse

File | Open| haluamastietokanta
jolloin valitsemastietokantadisataarvalikkoonDatabases

Mercurynavulla voit tarkastellaomiakideralenteitastai ConQuest-hautu-
loksenddytyneitarakenteita.

4.6 VISTA

VISTA onCSD:ngraa nentydkaluConQuest-hakutulosteitastolliseerana-
lyysiin. VISTAIlla voit esimerkiksimaarittddhakukriteerittayttavienraken-
teidenominaisuuksiewalisidkorrelaatioitaJineaaristaregressiotapaalom-
ponenttianalyysiga tallentaatulostenhajontakuviotjulkaistavassaformaa-
tissa.

VISTA kaynnistyykomentorviltd antamalla vista -j omahaku.tab,  kun
kayttdymparistdCorona-palelimellaon alustettu.Yllaolevassekomennossa
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omahaku.tab  siséaltd&ConQuest-hautuloksetjotkaontalletettuConQues-
tin valikosta

File | ExportParametes and Data

VaihtoehtoisesWISTA voidaarkaynnistad&guoraarConQuest-kayttoliittymasta

File | View in Vista.

4.7 Prequest

Prequesbn muuntotytkalujolla kideralennetiedostojaoidaankoota yh-
teentietokannaksijostavoidaantehdahakujaCSD:ntietokantatydkaluilla,
esimerkiksiConQuestillaPrequestiravulla tutkimusryhmaromatrakenteet
(tai vaikkapasimulaatioidertulokset)voidaanliittdéd CSD-tietokannamin-
nalle.Prequesymmartageurasia rakenneformaattejaClF, SHELX, MOL,
MOL2 jaBCCAB.

Kattava kuvaus,ohjekirjaja kayttoesimerkkjaloytyy CSD:nsivuilta:

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

4.8 Mogul

Mogul on tietdmyskantgknowledge base)CSD-tietokannassalevista ra-
kenteistajostavoidaanhakeatodennakdisimmaarvot ja jakaumatesimer
kiksi sidospituuksille;kulmille tai asyklisilletorsioille. Naitdarvojavoidaan
kayttaéesimerkiksi

telakointi- tai molekyylidynamiikkalaskujertuottamierkonformaatioi-
denluotettavuudenarvioimisessa

uusienkideralenteiderdimensioidervalidoinnissa

isantéd/ligandi-rajoituspotentiaalikirjastojdoomiseen

Mogul ymmartéaasyottétiedostonaiseitaeri rakenneformaattejavaihtoeh-
toisestitutkittava rakenng/ksikké voidaanluodaohjelmanomallapiirtotyo-
kalulla.

toriviltd kayttaererityistakomentotiedostoa.
Kattava kuvaus,ohjekirjaja kayttoesimerkkjaloytyy CSD:nsivuilta:

http://www.ccdc.cam.ac.uk/support/documentation/
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il
File Searches Help ‘ﬂ
Build query | Results and analysis | View structures |
Results Navigator Mogul search - Torsion angle - C1 02 C3 06 ‘
All hits: 662 390 i#1view Diagrams x|
Accepted hits: 662 N
Showing hits with R-factor: Any Refcode: BEBFEU
— Torsion angle: 0°
Relevance ‘Number ‘Contrlbutlon EtO0C COOE
HE 100 662 100.0% 312 Tl TI N
o
Szl N £ \AH
: | |
o
£ pTol pTol
ENES || Fragment
Mogul substructure
Showing 662 hits with relevance 1.00 in increasing value of angle
g B | ]
A
J H
View diagrams... More hits... ‘ 0 H H H
0 45 Torsioﬁoanglef ° 135 180
]
Statistics E |c! to !!e select Ears; click and drag To (de)select a range d numl
Total : 662 o o
Selected: 662 !slogram ) lsplay Select | all hits in histogram
Displayed hits: 662 .
. R-factor filter
Selected hits: 662 Deselect all hits in hist [
All fragments... View query... ‘ Zeselect) allhits in histogram
Ection o
[632)
Histogram: click in bar to deselect, click again to reselect. Right-click for options. /e wiogui:

Kuva 4.9: Mogulin k ytt littym . KuvassafragmentinO-C-O-Ctorsiokulmaja-
kaumaja kuvaer st kriteeriin sopiastamolekyylist .

2 Netscape: IsoStar 1.7

File Edi View Go Communicator

< ¥ 3 @ @H 2 @ < &

Back  Foward  Reload Home  Search Netscape Pt Securty  Shop

ERasMol Version 2.6

" Booknarks ) Location [ 1e ./v/sa1aris9/sppl /chen/canbri dge/ sas taz /htnL, /0256 /Ecsme. bt

£ Meners £ Wetviail £ Connections 4 BizJournal £ Smartupdste  Miiplace

tsand Teminal Lgand acwlc Links Ligand ping sstens. Lisand Sovates:

1

-
feply Cancel ok

Ponminny General] C,H riy] N=H] 0-H] Dther N or O] Sufr| W] Aming aci

acelic acid

g Gonoral

cH an\y‘ | Links to statistical data B Links to theoretical energy data

i Contact Group. s 03| Bilo Erofiooes o

oo et

i ENOS uH i EET=—

poe oy polor ¥-H (%= N0 or ) I Contact: any alkyl C-H (carbon)
-
. Geners]C,H on| N-H) 0-H Ot N or O Sur| Heloalic] Arin ok

T

Fing s GHonly Picking node Hgperl irks
Customplcts [ Litks to staristical data 2 Links to theorerical energy data ~ Measure distance 0
Contact Group £5D)| PDB| Swo T wmoy T | Hessure angle o
ooy A G-H 790 02 ~ Measure torsion [ 6
methylene: 60 T
[metty! 321 e v
(any aromaric G-H El D iaCabo Jtons
ISy D——— s T e Rasttal vindow Previous files
heat = T ~ lse new windou [phosphanata ... nethylens (5D
| » Use current window jacetic acid ... any alkul C-H €
" This search fas not been dore. —————Lcetic apid...any alkul CH Cear
General] €, Horiy| N=H| 0-H] Dther K or D] Sulur| Halosalice] Aring acid ~ |
v | |
[ N | o
[®Links to sratistieal dots 2 Links to theoretical energy data. | = ] > @
7
[t omen, ! csn ELYI RSP W= | lse righthand nouse button for Help .}
& [ |

Kuva4.10: IsoStat-ohjelmank ytt liittym  ja RasMol-ikkunajossan kyy veden
happiatomieriodenn k isin sijaintiryhm n -COO ymp rill .
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4.9 |soStar

IsoStaron CSD:nensimmainerietdmyskantgdknowledgebase)kemiallis-
tenryhmienavaruudellisistavuorovaikutuksistalsoStarintiedot perustuat
CSD:nja PDB:n kideralennetietokantoihina molekyyliorbitaalilaskuihin.
IsoStarinavulla voidaantutkia mitenjokin tietty funktionaalinerryhma (ku-
ten-OH tai -COO ) on orientoitunutonkin toisenrakenteellisemyhmanla-
heisyydessaluloksetesitetdamajontakuvioingscatterplotsjai tasa-arera-
japintoina(contourplots).

IsoStarinkayttéliittyma perustuuwerkkoselaimeerja RasMol-ohjelmaaia
sitavoi kayttagjoko graa sellayhteydellaCSC:nsovelluspahelimeltacoro-
na.csc. taiasentamallaeomaarkoneesee(Windows, Linux, Unix). Asen-
nus omaankoneeseeredellyttddmyos itse tietokannanasentamistakatso
kappaled.3.

TietdmyskannastéytyvienfunktionaalistemyhmienlisaksiCSD-asennuksen
mukanatulevalla Isogen -ohjelmallavoi tutkia kokonaanitse maariteltyja
ryhmia.

Kattava kuvaus,ohjekirjaja kayttoesimerkkjaloytyy CSD:nsivuilta:

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

4.10 SuperStar

SuperStaontietamyskantgpkaloytadproteiiniensitoutumislohdista(recep-
tor) tai pientenmolekyylien ympaérilta alueita, joissatietyt funktionaaliset
ryhmat(probes)vaikuttavat todennakdisessuosiollisestiTodennakdisyyk-
sistédluodaan3D-karttoja, joista vahvan vuorovaikutuksenalueennékyvét.
Tuloksetvoidaanesittddjoko tasa-arerajapintoinatai farmaloforisinapis-
teind.

Tietamyskantaon luotu CSD ja PDB kideralennetietokannoistgpita Su-

perStarkayttaalsoStarohjelmankautta. Omangraa senkayttéliittymansa
lisdksiSuperStasisaltaémy6sSybyl-ohjelmistorrajapinnarsekémahdolli-

suuderkayttdonsuoraarkomentorvilta.

SuperStariperuskaytossgraa sellakayttoliittymallavalitaanensinproteii-

nisekwenssja sittenvetovalikostafunktionaalinerryhmé,jonkaesiintymisen
todennékoisyyttéroteiininlahellahalutaartutkia. Proteiinintai hakemistol-
lisenproteiiniralenteitajoistaitsesekwenssialitaaninteraktivisesti,voi an-

taaesimerkiksiPDB-formaatissa.

4.11 Liséatietoja

TietokantaayllapitavanCambridgeCrystallographidata Centren(CCDC)
kotisivut, tietokannarperusteellisekéyttdohjeefa kayttoesimerkkjaldytyy
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‘- SuperStar version 1.5.1 User Interface _lolx| —
( M’"‘ a Display  Colours Oplions Export  Help ‘
4

) |
( 4 S Y wversion 1.5.1

Superstar I Display properties l Options |

— Molecule

Select input file fofslrasillanpitoinen.pdb
M Protein structure
Select residue(s) LY¥3301 LY S302 GLMN303 VALSC i Cavity detection

| Rotate NHFOH!SH

Data
— Probe atom source |
Select probe atom alcohol oxygen — | CSD
— Display PDB
o
Display options contour SUF contour surface fits
[ project onto Connolly surface
i points —
Status bar help is on Start brow scatterplot
cavity only

I Run !I I Save&Exil I I Submit&Exit I I Exit I

€8. aliphatic-aliphatic ketone
69. aliphatic-aliphatic ketone
70. charged carboxylic acid
71. charged carboxylic acid
72. charged carboxylic acid
73. charged carboxylic acid
74. charged carboxylic acid
75. charged carboxylic acid

Kuva4.11: SuperStaphjelmark ytt littym  ja RasMol-ikkunajossan kyy OH-
ryhm n todenn k isimmt koordinaatiopaikaproteiinin pinnalla halutunkohdan
ymp rist ss.

osoitteesta:

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

Lisatietoaldytyy my6sCSC:nkotisivuilta osoitteesta:

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

MDL-tietokantojasekaniiden kayttdmiseenarvittavia eri ohjelmistojaylla-
pitddElsevier ScienceefuuluvaMDL InformationSystemd.td., jonkakoti-
sivu l6ytyy osoitteestattp://www.mdl.com . CSC:llaon MDL:n tuotteista
kaytossékahdeksanietokannanpaletti sekatiedonhallintajarjestelm#sIS
(IntegratedScienti ¢ Information System) jonka avulla tietokannoistavoi-
daanhakea,tulostagja tallentaamolekyyleihin sekéreaktioihinliittyvaa tie-
toa ettd kolmiulotteisiamolekyylirakenteita. CSC:n MDL-tietokantapaletti
sisdltddseurasattietokannat:

Molekyylitietokannat

— AvailableChemicalDirectory (ACD-3D)
— MDL Drug DataReport(MDDR-3D)
— NationalCancernstitute Databas¢NCI-3D)

Reaktiotietokannat

— ChemlinformReactionLibrary (CIRX)
— Organic SynthesidDatabas€OrgSyn)
— Metabolite

Tassaoppaassdietokantojakutsutaaryleensaniiden lyhenteilla. MDL-tie-
tokantojersisaltoon kuvailtu lyhyestitaulukossas. 1.

5.1 MDL-tietokantojen kayttboikeudetja lisenssit
CSC:ssa

MDL-tietokantojenkaytté CSC:nkoneellaon maksullistaMDL-tietokannat
on hankittu CSC:nperustamamMDL-tietokantalonsortionkayttdon. Uusin
konsortiosopimusntehtyvuodeks006.Konsortiolisenssintutkimusryhma-
tai laboratoriolohtainenKustakintutkimusryhmastétksi henkiléon nimetty
paakayttajaksijolle valitetddntuoreintieto esimerkiksiMDL-tietokantojen
kayttokatloistatai pawvityksista. Tietokantaknsortioonvoidaanottaamyoés
uusiajaseniaTietoakonsortiostddytyy 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 Tietokannarsisltmt tiedot

ACD-3D Kaupallisestisaat&illa olevia kemikaaleja(esim.
valmistaja+ja hintatiedot)

MDDR-3D Jolanseerattujattd kehityksenalla olevia ladkeai-
neita(esim.yhdisteiderbiologinenaktiivisuus).

NCI-3D Mm. sybpdaparantaien ominaisuuksienvaralta
testattujayhdisteita

CIRX Reaktio-ja synteesitietoja

OrgSyn Orgaanisiassynteesejgekamm.reagenssiekaytto-

turvallisuusohjeita
Metabolite Laakeaineidemmetaboliareittej&limistdssa

5.2 ISIS-tiedonhallintajarjestelma

MDL-tietokantojakaytetaan SIS-tiedonhallintajarjestelmgiSIS) avulla ja
lisdksi MDL:n ACD-3D-, MDDR-3D- ja NCI-3D-tietokantojavoi kayttaa
myds SOMA:n (katsokappale 2) kautta.ISIS koostuukolmestaohjelmas-
ta, jotka ovat ISIS/Host ISIS/Diaw sekalSIS/BaseKayttdjdasentaamaan
koneeseensahjelmatlSIS/Baseja I1SIS/Drav (katsokuvaa5.1), jotka voi
halkeaCSC:nMDL-sivuilla osoitteessattp://www.csc.fi/lchem/progs/
mdl.phtml.en  olevanlinkin kautta.Tuolta sivulta I6ytyvat myoésasennus-
ohjeet.MDL-asennussiuilla on myds MDL-tietokantojenkaytté&dhelpotta-
via apuohjelmiasekdmuunmuassaviDL ISIS for Excel,joka mahdollistaa
MDL ISIS-tulostenkasittelynExcelissa Asennuksenalkeenennenensim-
maistakayttdkertaatietokannatuleevielda kon guroida. Myés ohjeetkon -
gurointiin Ioytyvat yllaolevaltawww-sivulta.

e
e Search List w Help NEE

=10lx]
sty Window Help =8l
[FEEEEREEEERNE

[€[3]

ttttttttttt
MDL ACD
2005.2

sssssssss

I RN RN Az [ [

i NEE

vl

Kuva 5.1: ISIS/Baseja ISIS/Drav. 1SIS/Base-ikkunassan avattu ACD-3D-
tietokanta.

ISIS/Baseon kayttajanpaaasiallinerohjelmatietokantahakujemekemiseen
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jalS1S/Drav onhakujentekemiseenarvittava piirtoeditori. ISIS/Hoston oh-
jelmiston perustanaleva seneri, joka on asennettun&£SC:nMDL ISIS-
tietokantapalelimella(vuonna2005nitro.csc. ). Kayttajantuleeottaaverk-
koyhteys palvelimelletietokantojerkayttdavarten.

LisatietoalSIS-jarjestelmamsistaldytyy osoitteista:

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

Seuragass&kappaleesskiydaanapi miten MDL-tietokannatavataanSIS-
tiedonhallintajarjestelmasvulla, mink&jalkeenkasitellaarMDL ISIS/Draw-
ohjelmankayttéa.Tiedonhakemistaeri MDL-tietokannoistéasitellaarkap-
paleissa5.5- 5.10.

5.3 MDL-tietokantojen avaaminen

EnnenMDL-tietokantojenensimmaist&ayttokertaa,tietokannatulee kon-
guroida. Ohjeetkon guroimiseenloytyvat CSC:nMDL-sivuilta

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

Kun haluttu tietokantaon kon guroitu, se voidaanavataja tietokantahaut
aloittaa.Y hteydenottamiseerietokantapalelimelletarvitsetviela SSHSecu-
re ShellClient-ohjelman.

Seuragassaovat ohjeettietokannaravaamiseen:

1. Avattava tietokantavalitaan kohdastaFile | Open Database Valitse
tietokantajonkaolet kon guroinut, esimerkiksihakemistostaacd nd
tietokantaAcd nd.dh. Annatietokantapalelimen(nitro.csc. ) salasa-
nasiohjelmansitakysyessa.

2. TutustuavautunaanCopyrightikkunaanja painaOK. Tarvittaessaoit
tastaikkunastaarkistaaietokannarkaytossé@levanversionnumeron.

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

4. Ylakehyksestaldytyvan Help-toiminnon avulla saatlisétietojatieto-
kannankayttsta Esimerklejatietokantojerkaytostaoytyy myodstas-
ta oppaastaekaCSC:nMDL-sivuilta.

5. KaytonjalkeensuljetietokantavalitsemallaFile | CloseDatabase

5.4 MDL ISIS/Draw-piirto-ohjelman kayttaminen

MDL-tietokannoistahaetaarrakenteitaMDL 1SIS/Base-ohjelmallaMDL
ISIS/Drav on helppokéyttdinera intuitiivinen piirto-ohjelma,jolla voidaan
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piirtddmolekyylejatai reaktioita.NaitdvoidaankayttaaMDL ISIS/Baserha-
kuehtoinaMDL ISIS/Drav on rakennettuymmartdmaamkemianperusteita,
kutenesimerkiksivalenssiermaéarigja sidoskulmiersuuruuksiaOhjelmasta
|6ytyy tavanomaistemiirto-ominaisuuksieriséksimm. erilaistenmolekyy-
lirakenteidernvalmiita mallejaja mahdollisuus3D-rakenteiderpiirtamiseen.
OhjelmaniSIS/Drawv avulla piirretyt rakenteetvoidaanlopuksitarkastaavir-
heidenvaraltalSIS/Drav:n Cheminspectorohjelmalla(Run Cheminspec-
tor). RakenteenUPAC-nimi selvidépuolestaamhjelmanAutoNomavulla.

PiirtamallamaaritellythakutiedotvoidaansiirtaélSIS/Drav:stalSIS/Baseen
joko kopioimallane kaskyilla Copyja Paste kaksoisklikkaamallgiirrosa-
luettatai klikkaamallaruudunvasemmassglénurkassalevaa linkkipaini-
ketta.ISIS/Draw toimii tietokoneellamydsitsenéisestijoten piirtovaiheessa
ei ole valttamatontdlla yhteydessaietokantapalelimelle.

ISIS/Draw avataanvalitsemallase joko pikakuwvakkeestatai asennushak
mistosta Piirtoikkunaavautuuautomaattisestikuva 5.2). Ohjelmankéayton
opassiut avautuat valinnallaHelp ylakehyksesta Piirtoikkunankehyksista
voit valita molekyylien kuvia (esimerkiksibentseenirerag), jotka siirtyvat
piirtoikkunalle ikkunaaklikattaessayYlimmassékehyksesséon tavanomai-
siaWindows-ohjelmistojentyokaluja(esimerkiksiEdit, Copy), sek&piirtami-

seenliittyvid tydkaluja(esimerkiksiChemistryotsakleenalla CreateChiral

Flag). Seurasassaon selostettu SIS/Drav-ohjelmallapiirtémistaesimerk-
kienavulla.

ISIS/Drawv-ohjelmastddytyy mydstietoaCSC:nsivuilta osoitteista

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

5.4.1 Esimerkki 1. Molekyylin piirt minen, esimerkkin tymiini

Tymiinin rakenneon esitettykuvassa5.2.
Tymiinin voit piirtdaesimerkiksiseuragalla tavalla:

1. Valitsepiirtoikkunanylakehyksestgkuva5.2) sykloheksaanireragja siir-
ra sepiirtoikkunalle klikkaamallapiirtoikkunaa.

2.Saatenkaaseekaksoissidokseasimerkiksivalitsemallazasemmanpuo-
leisestakehyksestaiili-hiili-sidos ja osoittamallgientékolmiotatamanruu-
dunalalaidass#ékuva5.3),jolloin avautuukolmelisatoimintoa.Valitseniista
Il . Klikkaamallasykloheksaanirenkasasemassudiisi ja kuusiolevien hii-
lien valisensidokserkeslelle saatmuodostettuliaksoissidokserenkaaseen.
Voit vaihtaasidokserkaksoissidokseksnyoskaksoisklikkaamallkyseista
sidostgLassoselectvalittunavasemmameunarylhaalta)jolloin aukeaakEdit
Bondikkuna(kuva5.4). ValitsesieltasidostyypiksiDouble

3. Renkaarhiiliatomi vaihdetaaryppiatomiksivalitsemallavasemmalt&e-
hyksestaatomiakuvaava tyokalu . Klikkaa hiiliatomia, jonkahaluatvaih-
taatypeksi(hiili asemasshkaksitai neljd),jolloin avautuuikkuna,johontulee



5 MDL-tietokannat

39

& 1515/Draw - [IsisDraw_tymiini.skc]
@File Edit Options Object Text Templates Chemistry Window Help

EEREEREREED

i 5 ]

e . N .

-

+ | /&

E L] N OI

=

0.

a_bc

2]

=

Kuva5.2: ISIS/Drawn piirtoikkuna. lkkunaanpiirretty molekyyli on tymiini.

G C/GI/I//I

Single Bond Tool

Click: Sprout a single bond
Press-drag:  Draw a single bond
Click s band:  Change to & single bond
Repeatclick:  Switch hetween single,
double, and triple bond

Kuva 5.3: Ty kalu, jolla valitaan hiili-hiili-sidos ruudulle. Eri sidostyypitsaa

n kyviin klikkaamallaty kalun oikeassalakulmassalevaakolmiota.

x|
Bond ] Fonl s
Band type Bond length B =] B3|

T | (070 5] [on -] ol

Singl
Triple

Up

Dovn Topology:

Either [Foe =]

Dbl Either

Ay

| Aromatic

Single/Double

Double/tuomatic

I i
4
ok I
Cancel

Hep |

Kuva 5.4: Sidostyypinvoi editoita kaksoisklikkaamallasidosta,jolloin aukeaa

Edit Bond-ikkuna.
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kirjoittaa N. Kun klikkaat piirtoikkunaa,askeinenikkunasulkeutuuja hiilia-
tomi onkorvautunuttyppiatomilla.Toistasamatoisellerenkaarhiiliatomille.
Editointivalikon voi tassakinkohdassavatamydskaksoisklikkaamallato-
mia.

4. Liséda metyyliryhmakuutosasemaniileen valitsemallasidostakuvaava
tydkalu (kuva 5.3) ja klikkaamallasittenkuutosasemahiiliatomia.

5. Lisdahapethiiliin asemissaksija kolmevalitsemallakaksoissidostytka-
lu, ja lisddmalléhapetkutenedelldaatomiakuvaavalla tydkalulla.

Voit tallentaapiirtdmasirakenteervalitsemallaFile | Saveas

5.4.2 Esimerkki 2. Reaktion piirt minen

Reaktioitapiirrettdessdnolekyylit piirretdédnkuten edellisessd@simerkissa.
Yhdisteidenvalissaolevan merkin + saatvalitsemallaplustybkalun ja
klikkaamallapiirtoikkunalla kohtaa,johon merkin haluat.Lahtéaineiderja
lopputuotteervalissdolevan nuolen saatvalitsemallanuolityokalun|=] ja
klikkaamallapiirtoikkunalla kyseisenmerkin paikkaa.Esimerkkireaktiosta
onkuvassab.b5.

& 1515 /Draw - [Isis_Draw_Reaktio.skc] =181l
@ File Edit Options Object Text Templates Chemistry Window Help ;Iilél
Ellalz SRR -

Kuva5.5: Esimerkkireaktiosta.

Kappaleerb.8 esimerkissdl on tehty juuri piirretylla reaktiollahakureak-
tiotietokannoistaCIRX ja OrgSyn.Ralkenteetvoi tallentaavalitsemallaFile |
Saveas
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5.4.3 Esimerkki 3. Kolmiulotteisenrakenteenpiirt minen

Kolmiulotteistarakennettapiirrettdesséyhdisteenperusraknteenpiirtami-
nentapahtuusamoinkuin edellisiss&simerleissa Kun tarvittavat rakenteet
on piirretty, voidaanmaaritellavaikka kahdenrakennelomponentinvélinen
etdisyystai jokin osayhdisteest@lemaartietyssétasossdoiseenyhdisteen
osaamahdenKolmiulotteisiahakujavoidaantehdévain molekyylitietokan-
noista(ACD-3D, MDDR-3D ja NCI-3D). Lisaksi on huomioitasa, ettéd kol-
miulotteisenhauntekemiseksitulee ISIS/Basessaalita Querytoiminnossa
vaihtoehtaViodel (Structue kasitteleevain 2D-kuvia).

Avaa ISIS/Drav-ohjelmisto. Piirrd kuvan 5.6 mukaisetyhdisteet.[C,H]:n
saapiirrettyavalitsemalleEdit Atomikkunass&ymbolvalikostalList ja klik-
kaamallasittenatomitC ja H.

&2 1515/Draw - [IsisDraw_3D2.skc] =1a=l
@ File Edit Options Object Text Templabe Chemistry Window Help ;lilll
EII@IOIOI@I@IJ@I@IDI&I .

[CH)

[CH]

5

Kuvab.6: Esimerkkiyhdisteiderv listen et isyyksienm ritt misest .

1. Maaritdbentseenirenkaadteskukselja typpiatominvaliseksietaisyydeksi
4-6 A. Valitseensiksikaikki bentseenirenkaamiilet. Valitsetoiminto Select
piirustusikkunanvasemmastiehyksestajzy| ja piirra hiiren vasennéppain
alhaallakehyksetbentseenirenkaallgirustusruudullaTaménalkeenvalitse
Chemistry3D, Create... Uusiikkunaavautuu.Valitsekohtaartypevaihtoeh-
to Centoid ja valitse OK, jolloin bentseenirenkaagkeslelle iimestyyvihred
kolmio.

2. Valitsetyppiatomikutenedellatytkalulla Selectja pida sitten[Shift-nap-
pulaaalhaallasamall&kun klikkaatbentseenirenkadeeslella olevaakolmio-
ta. PaastaShift-nappainylds. Olet nyt valinnuttyppiatominja bentseeniren-
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kaankeskustanValitse Chemistry 3D, Create.. sekasieltdkohtaDistance
Kirjoita range-kohtaaretéisyyderarvoksi4-6 A ja valitseOK.

3. Asetalopuksimuutkin etédisyydekutenkuvassab.6.

5.4.4 Hydyllisi vihjeit piirt miseen
Piirustusvirheetvoidaanpoistaavalitsemallakumitydkalu |g|

Atomin voi muuttagoiseksitai senominaisuuksianuokatakaksoisklik-
kaamallasita,jolloin avautuuikkunajossaatomintietojavoi muokata.
Samoinvoi tehdamydsmolekyylien ja sidostersuhteen.

Radikaalitmerkitaarisaamalléatominperaarkaksoispisteli : (singlet-
titilan diradikaali)tai . (duplettitianmonoradikaali}ai ™ (triplettitilan
diradikaali).Varauksemerkitadnmerkein + ja -.

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

TietokantaACD-3D sisaltaéiedotkaupallisestsaatailla olevistakemikaa-
leista.Siitaloytyvat esimerkiksikemikaalienvalmistajiennimetja yhteystie-
dot, kemikaalienhinnatja pakkauskot. Tietokannastaoi hakeayhdisteita
tarpeenmukaanjoko kaksi- tai kolmiulotteisinahakuina,sekalisaksi esi-
merkiksinimentai valmistajanperusteellaACD-3D on suurinkaupallisesti
saatailla olevien molekyylien tietokantajostaon mahdollistatehdaraken-
nehakuja.

Opastustah CD-3D-tietokannakaytostdoytyy ylakehyksenkohdastaHelp.
TietoaACD-3D-tietokannastiytyy myodsosoitteestattp://www.csc.fi/
chem/progs/acd.phtml.en

Seuragassaon esimerkkiACD-3D:n peruskaytostédHuomaa,etté kaikista
molekyylitietokannoista(ACD-3D, MDDR-3D ja NCI-3D) voidaansuorit-
taarakennehausamallaperiaatteellaOhjeettietokannarkon guroimiseen
I6ytyvatwww-sivulta http://mww.csc.filchem/progs/mdl.phtml.en ja
ohjeetavaamiseelkappaleestdb.3.

5.5.1 Esimerkki. Kemikaalin hintatiedot

SelvitetaartietokannanACD-3D avulla, mistavoidaanostaakemikaaliani-
meltatricresylphosphatétrikresyylifosfaatti). Esimerkissdakutehdaami-
menavulla, muttahaunvoi tehdamydstrikresyylifosfaatinrakennekasalla.

Kuntietokanteonavattu,ruutuunilmestyyACD-3D:npadikkunautomaatti-
sesti(kuva5.7). Hakutietoannetaamwalitsemallgpdaikkunaryldkehyksesta

Query
ValitaanQuerynalapuoleltaylakehyksesta
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Structue

ja kirjoitetaankohtaarmame

Tricresyl phosphate

& 1515/ Base - [ACDFIND.DB/Structure] i [m] 4

M Edit Options Object Database Search List Window Help _|ﬁ' ﬂ
4 <MOL> 0 ofD -
| F{Qrms Browse I - I Search Domain: All j

f N
Structure Model Prices

+ MDL ACD
2005.2

Catalog Address

CASE ‘ l‘.'IF:| | l‘.’IW:|

Hame:

Suppliers: Structure:

H acceptors H donors MWifrag) Torsional d.f| Calc. logP|Violations|

Kuva5.7: TietokannamACD-3Dp ikkuna.

Hakukaynnistetdawalitsemallaylakehyksesta
Seach | By Form

tai painamallgpaaikkunassaappaimidcCtri-e|.

Haunaikanakuvaruudussaydrii mustaalkoinenympyra osoittamasshaun
edistymistaKunhakuonvalmis,saatkuvan5.8 mukaisernuloksenKlikkaa-

malla kahdestiikkunaaNamesaatnakyviin yhdisteenrmuutnimeteli syno-
nyymit, joita voit selaillaruudunvasemmasskidasseolevilla nuolilla. Yh-

disteenkemiallinenkaava (MF) ja molekyylipaino (MW) 168ytyvat yhdisteen
nimenylapuolellaolevistapalkeista.

Vasemmallanakyvassdkkunassesupplies on lueteltuinayhdistettéavalmis-
tavien yhtididen lyhenteet.Liikkumalla nuolilla Suppliers-lyhenteesttbi-

seensaatruudulle ndkyviin eri valmistajanvalmistamataineet(esimerkiksi
isotoopit). Lyhenteensaatselvitettyavalitsemallaensinlyhenteen(esimer

kiksi ABCR) ja valitsemallasitten kohdan Addressylakehyksesta,jolloin

avautuuvalmistajastdtietoja (esimerkiksiosoitteenja puhelinnumeron}i-

saltavakkuna.

Yhdisteenhintoja voit vertailla valitsemallakohdan Prices yléakehyksesta.
KohdasteCatalog voit selaillakunkin valmistajarilmoittamialisatietoja(esi-
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merkiksi pakkauskkoja). Toiminto Model antaakuvan yhdisteenkolmiu-
lotteisestarakenteestaKolmiulotteistarakennettavoi tarkastellal@hemmin
RasMol-ohjelmasswalitsemallaDatabase View Moleculein RasMo| katso
kuva 5.8.

EH Fi Options  Object  Database Search List Window Help & = N
1ate Search DaMOL> i ! 2 e Dsplay Colours options Expart_ep
f I Srwore e wossr p] e L] Cetwoo Al
= cAs:‘ 1330785 | w:‘ 3Cyq Hyq Oy P ‘ o ‘ 11051000
¥ Hame‘J TRICRESYL PHOSPHATE
* Struct:
¢
s . <‘ > \C'/OPQ)
ogo_ 20 T~

e Jos e

ExecTRON -

FisaeR

FLma =~ 00

JT-BRKER I o

H acceptor:

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

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

MDDR-3D-tietokantasisaltaéietoasekajo markkinoillaolevista ettaviela
kehityksess#levistalddkeaineistaTietokannastédytyy myodstietojayhdis-
teidenbiologisestaaktiivisuudestaRakennehakujavoidaantehdaMDDR-
3D:stasekakaksi- ettéa kolmiulotteisina.Huomaa,etta kaikista molekyyli-
tietokannoista ACD-3D, MDDR-3D ja NCI-3D) voidaansuorittaaraken-
nehautsamallaperiaatteellaOhjeettietokannarkon guroimiseenldytyvat
www-sivulta http://www.csc.fi/chem/progs/mdl.phtml.en .

OpastustdMDDR-3D-tietokannakaytostdoytyy ylakehyksenkohdastadelp.
LiséksitietoaMDDR-3D:stéloytyy osoitteestattp://www.csc.filchem/
progs/mddr.phtml.en

5.6.1 Esimerkki. Kolmiulotteisen rak enteenhaku
MDDR-3D-tietokannasta

TasséesimerkissdehdadanMIDDR-3D-tietokannasta3D-hakukayttaenha-
kuehtonakappaleerb.4 esimerkiss& olevaa3D-rakennetta Avaatietokan-
nanpaaikkunayalitseModel3D-hakuehtoaartenja klikkaa OK. Kaksoisklik-
kaaoikeallaolevaasuurtarakenneikkunaajolloin ISIS/Draw avautuu.

Piirra kappaleerb.4 esimerkiss& oleva hakuehtoja siirra se ISIS/Baseen
klikkaamallavasemmassgdanurkassalevaalinkkipainikettalSIS/BaseHa-
kuikkunantulisi nayttdésamaltakuin kuvasseb.9. Aloita hakuvalitsemalla
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Seach, By Form

tai nappailemall&Ctrl-e]. Haunollessakeskenkuvaruudussayorii mustaal-
koinenympyra.

H& 1515/Base - [MDDR3D.DB/&model] =10 x|
[F File Edit Options Object Database Search List%\"ﬁndow Help =
2 <MODEL> 0 ofD -
| foims [EhEE I . I Search Domain: All j
4+ — i Lit & Patent
El Structure g Model Identification Biology |:| _
hd =
MDDR 2005.1 Model
g [ ]
|Investigation active? |
CAS registry no. Derivative
Index Activity
. |
Formula Computation program Close contact ratio  Warning flag

| || || |
i o

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

Haunvalmistuttusensimmainemakutulosavautuuautomaattisestkkunaan
Model (kuva 5.10). Voit selatahakutuloksiaruudunvasemmasseeunassa
olevilla nuolinappaimilld.Rakenneikkunassaékyy rakenteenohella myds
maaritelty 3D-hakuehtoosoittamassanilta kohdaltatulosralenneon tayt-
tanyt aseteturhakuehdonKolmiulotteisiarakenteitavoi tarkastellaldhem-
min RasMol-ohjelmassaalitsemallaDatabase View Moleculein RasMol
Lis&éatietojatuloksenasaaduistaakenteistasaatvalitsemallavalikon Identi-
cation, Biologytai Lit & Patent

5.7 National Cancer Instituten tietokanta (NCI-3D)

NCI-3D on National Cancerlinstitutenyllapitdméamolekyylitietokanta. Se
siséltaarakenteita,jotka on testattumahdollistensytpéédparantaien omi-
naisuuksiervaralta. Tietokannassan rakenteitamyds muunmuasséPlated
Compoundssek8AIDS-tietokannoistaRakennehakujaoidaantehdéaNCl-
3D:stasekakaksi- ettd kolmiulotteisina.Huomaa,etta kaikista molekyyli-
tietokannoista ACD-3D, MDDR-3D ja NCI-3D) voidaansuorittaaraken-
nehautsamallaperiaatteellaLisatietoaNCI-3D-tietokannastdoytyy osoit-
teestahttp://www.csc.fi/chem/progs/nci.phtml.en . National Cancer
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#% 1515/Base - [MDDR3D.DB/&model] ol x|
EFHE Edit Options Object Database Search List Window Help % _Iﬁllﬂ

i Browse Bt G len':‘aci'lli')AII 1 of 4386 ﬂ

i Lit & Patent
Structure Model %‘l
MDDR 2005.1 Mode!
Extreg 137437 criral

Pref# 090279

| Investigation active?

CAS registry no. Derivative

Index Activity
66500 JAntibiotic, Glycopeptide

Formula Computation program Close contact ratioc Warning flag

Cgg Hys Clo Mg O33 H Corina 2.62 || 1.0000 H

Kuva5.10: Yksi 3D-hauntuloksista.

Institutenkotisivu on osoitteessattp://www.nci.nih.gov

KunNCI-3D onkon guroitu ja avattu,tuleehakijanensiksitehddomahaku-
pohjatietokantahakujgarten. Taméatapahtuwalitsemallaylareunast&orms
Tyhjalle ruudullevoi taméanjalkeenpiirtdd 1S1S/Baservasemmassieunassa
olevientydkalujenavulla laatikoita ja taulukoita haluamallaariavalla (kuten
ontehtykuvan5.11esimerkkihakupohjassa).

Lopuksitaytyy méaaritellapohjanosienkayttotarloitukset.Osatvalitaanyk-

si kerrallaanja hiiren oikeatanappaintélikkaamallaavautu\astavalikosta
valitaanBox Properties.. kutenkuvassab.11. ValikostaBox Propertiesva-
litaan jokaiselleosallesopiva funktio. Valikostavoi liséaksi nimetéeri haku-
pohjanosatsekdmuokataniidenulkoasualLopuksihakupohjdalletetaarva-
litsemallaFile, Saveformas... TAmanjalkeenNCI-3D toimii kutenmuutkin
MDL:n molekyylitietokannat.OpastustaNCI-3D-tietokannarkaytostaloy-

tyy ylakehyksenkohdastaHelp. Llsatletoahakupohjantekemlsestdoytyy

osoitteestattp://www.csc.filchem/progs/form.phtml.en

Kuvassa5.12on esimerkkihakWNCI-3D-tietokannasta.
5.8 Tietokannat Cheminform ReactionLibrary (CIRX)
ja OrgSyn

ReaktiotietokannaClR X, ja OrgSynkon guroidaanyhtaaikaakatsowww-
SiVU http://www.csc.fi/chem/progs/mdl.phtml.en ) joten niista myos
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B2 151S/Base - [nci3d.db/NCI-3D]
BB Fle Edt Options Object Database Search List Window Hslp
[ ][ Forms TR Browse [ Update | Soarch Domemm AL O
f 77777777777777
E |CDBREGNO T NSC Molecule similarity
| \
MOLSTRUCTURE
MOLFORMULA
cas |
Floating Boxes E
Figld Hame | DigtaiLabel’ | Bower/Patien | Chem Display | Function
L (e ]
nciset PLTSET Label MOLFORMULA Cancel
Alignment:  [Toplen 7]
Fan..
Color [oher. =]
|
Activity MOLWE | [Pa® -
Field name:  MOLFORMULA Ml
Figkd ype:  Formula
Alignment Midde Center Decimal places:
Color m ™ Soientific notation
Molecule structure Tewtomst [mpss =] Fe—
Help |
Kuvab.11: Hakupohjartekeminen.
5 1515 /Base - [nci3d.db/NCI-3D] 10| x|
T

<MOL>

Search Domain: All

of Unknown

E

| S p—— 1
NSC Molecul |
+ CDBREGNO 56064 ‘ olecule similarity
e 75216
+| |MOLSTRUCTURE
3 -
MOLFORMULA
E cas
cl
C21 Hy5CINg 40640-31-1
nciset PLTSET CANSET AIDSET
Y
Activity MOLWEIGHT
3588310
Molecule structure @ Molecule formula
Q‘L Ca1Hq5CINg
1|

Kuva5.12: EsimerkkihakuNCI-3D-tietokannasta.
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voidaarhakeatietoasamanaikaisestKuntietokantaxnbrowsavataanavau-
tuu samallaautomaattisesibhjelmaReactionBrowser, jolla tietokantahaut
tehdaankKustakinreaktiotietokannastansilti mahdollistaehdéhakujamyds
erikseenvalitsemallatietokantaReactionBrowseristakomennoillaSeach,
Selectatabases...

CIRX-tietokantasisaltaéerilaisiareaktioitaja synteesejanukaanlukiertie-
toja mm. entsymaattisistaprosesseistaekéjo tunnettujenrmenetelmierso-
velluksistauusille alueille. OrgSyn puolestaarsiséltagerilaisia synteettisia
menetelmigekatietoaliittyen yhdisteidenpuhtauteensaantoorja turvalli-
suuteen.

Tietoa reaktio- ja kirjallisuustietokannoistddytyy myos seurasista 0soit-
teista:

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

Opastustaeaktiotietokantojelaytostdoytyy ylakehyksenkohdasteHelp.

Seuragassasimerkissfiaetaameaktiotietokannoisteeaktioita joidenlahto-
jalopputuotteesiséaltavatietyt alaralenteet TietokannarRxnbowsavaami-
nenon neuwottu kappaleessa.3.

5.8.1 Esimerkki. Reaktiohauntekeminen

Haun tuloksenaolevista reaktioistahalutaanldytyvan kuvassa5.13 olevat
rakenneosaseKyseisenhakuehdorpiirtdminenon kasitelty esimerkiss&
kappaleessa.4.

ValitseReactionBrowserinaloitussvulta

Click here to enterqueryin ExpertQueryform

Nain paasesuoraarhakuehdomrmuodostamiseefQuery-mode)Valitseen-
sinreaktiotyypiksiselecttypeof reactionseach-ikkunasta

Similarity

ValitsekohtaarSimilarityvalues 70,3Q Siirry tAmanalkeenohjelmaarSIS/-
Draw kaksoisklikkaamallaeaktioruutugja piirra kappaleerb.4 esimerkin
2 mukaisesttarvittavat rakenneosasefarkastdopuksipiirtdméasihakuehto
ISIS/Draw:n ylaosassalevastakuvakepalkistaloytyvalla ohjelmallaChem
Inspector Siirré reaktioReactiorBrowseriinja kaynnistéhakuklikkaamalla
painikettaSeach. Haunaikanakuvaruudussayorii mustaalkoinenympyra.

Kun haku on valmis, siirryt automaattisestBrowse-tilaantarkastelemaan
hauntuloksia(kuva 5.14). Seuraga hakutulossaadaaméakyviin ruudunva-
semmasseeunassalevilla nuolinappaimillaK ohdastat voidaanvalita, mo-
neslo hauntulos ruudulle halutaan.Ylakehyksestaldytyy viisi eri kohtaa,
jotka kaikki pitéavatallaanerilaistareaktioonsisaltyvaéietoa(mm. reaktion
olosuhteetekétarvittavatreagenssitMikali haluattulostettaanversionko-
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#% 1515/ Base - [RXNBROWS.DB/ExpertQuery] o [ ]
E File Edit Options Object Database Search List fNindow Help = Iﬂlﬂ

QUERY ASSISTANT | Clear Data I Automap ICIear Mapping” Helpful Hints ” bl HI @” SEARCH I ﬂ

4 <RXN> 0 of0
Forms Browse | iindaie Search Domain: All
Select type of reaction search:)  Reaction Substructure (R55) |!‘ Expert Query Form
: 12 1z 5 3 1
. Cl . o)
ZA)J\ + A - W
; T Y70 . 8 10 1 10 Q
] 9

Select type of molecular search and role of molecule in reaction: Select field and enter data value:

Cl ¥pe Cli

Click here to select data field | v

o o

Kuva5.13: Reaktiohaurtekeminen.

ko reaktionkulusta klikkaa ReactiorBrowserinylareunassalevaapainiket-
taView Sheme VasemmameunaralaosassalevanpainikkeenLitLink avul-
la avautuuinternet-selaimeedinkki siihenartikkeliin, jossakyseinerreaktio
onjulkaistu.

5.9 Metabolite-tietokanta

TietokantaMetabolitesisaltééietoayhdisteidermetabolisistaransformaa-
tioistaja reiteistaelimistossaTietokannaryhdisteevat pdaasiassidkeai-
neitatai xenobioottisiayhdisteita LisatietoaMetabolitestddytyy osoitteesta
http://www.csc.fi/chem/progs/metabolite.phtml.en

Metabolite-tietokannakon guroiminen ja avaaminertehdaarnwww-sivulta
http://iwww.csc.filchem/progs/mdl.phtml.en |6ytyvan ohjeenmukai-
sesti.KuntietokantaavataaravautuusamallaautomaattisesietaboliteBrow-
ser(kuvass&b.15),jolla tietokantahautehddanTiedonhakemiseerMetabo-
litestaon tarjolla kolme eri hakupohjagMolecule, Transformatiorja Data)
joita voi halutessaamytsyhdistella.

ValitsemallaMetaboliteBrowserinylareunastéioleculevoi hakeatietoayh-
disteenrakenteerperusteellaTalldin hakuehdomakentaminertapahtuusa-
malla tavalla kuin etsittdessdietoa molekyylitietokannoista(kappaleets.5
ja 5.6). Valittaessalransformationhakuehdorrakentaminerpuolestaara-
pahtuusamoinkuin reaktiotietokannoisséatso kappaletta5.8). Kohtaan
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#E 1515/Base - [METAB.DB/Trans] =lol x|
MEdit Options Object Datsbase Search List Window Help -] x|

Em Browse [t Search Do<n|':|‘e>a<i':'>nll 1 of 607 ﬂ

?I Get Scheme Get Path ” ” I:Il
l <—— Transformation g  Reference Species
1| MDLIR) Metabolite Database 2005.1 (X [Transformatiorl 1 of 607
| ¥ ||[Parent Nandrolone |[Path  mMTB70-A |[step 1Step |[Scheme MTB70
h 4 RxnClass
n: Chiral |LLGlucuronidation
] ©
il
H
Ref. # Full Citation
10f1 Hoogenboom, L. A. P.; Berghmans, M. C. J.; Veldhuizen, A. V.; Kuiper. H. A_; Drug
lMetab Dispos [DMDSAI] 1990, 18 (6). 999.
Ref. # Title
101 [The Use of Pig Hepatocytes to Study the Biotransformation of Beta-Mortestosterane by
Pigs. Identification of Glucuronidated 15alpha-Hydroxy-MNorandrostenedione as an

Kuva5.14: Reaktiohakuesimerkitulos.

Datavoi maaritelléerilaisianumeerisidnakuehtoj&utentoksisuuskaytetty
elainlajitai substraatiraktiivisuus.

SeuragassasimerkissfiaetaanietoaMetabolitestanetaboliadéhtbaineen
tutkimuksiss&aytetynelainlajin perusteellaOpastustdvietabolitenkaytos-
saloytyy myosylakehyksenkohdasteHelp.

5.9.1 Esimerkki. Metaboliatietojen hakeminentietokannasta

Valitse MetaboliteBrowserinylareunastdata. Klikkaa kohdanParent ruu-
tua SpeciesAvautu\an valintaikkunantaulukostavalitse Horse klikkaa li-
saksikohtaaExactMatch ja painaOK. ValitselopuksiMetaboliteBrowserin
vasemmastglanurkastatoiminto Start Seach. Haun aikanakuvaruudussa
pyorii mustaalkoinenympyra.

Haun paatyttyasiirryt automaattisestBrowse-modeer{katsokuvaa 5.16),
jossaon ensimmaiserhakutuloksekssaadummetaboliareaktiorensimmai-
nenvaihe. Voit selatametabolianeri vaiheitasekaeri metaboliareaktioita
nuolindppaimillaLiséksikohdastaf voidaarnvalita,moneslk hauntulosruu-
dulle halutaanYlakehyksestdoytyy viisi eri kohtaajotka kaikki pitavatal-
laan erilaistametaboliareaktioomsiséltyvaatietoa (mm. kyseinenentsyymi
sekakokonaismetaboliareitti)Vasemmarreunanalaosassalevan LitLink-
painikkeenavulla avautuuinternet-selaimeedinkki siihenartikkeliin, jossa
kyseinemmetaboliareittion julkaistu.
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15IS/Base - [METAB.DB/DataQuery] P[] 9]
m File Edit Options Object Database Search List N indow Help 18] =
Forms Browse | indata <RXN> 1 of 607 =«
: Search Domain: All
Start Search Clear Query Restore Query " " I
Molecule Transformation Data
I Transformation: Parent: Substrate:
cheme No. _IAuthor Activity Author Activity
Species Journal Hame Species Journal Name Compound Class
"Horse"
Route Journal Year Route Journal Year CAS fo.
Excret - FE— - | Metabolite: |
xcretion Analytical xcretion Analytical Activity
Isoenzyme
Reaction Class Compound Class |Toxicity Compound Class
EC No.
Conjugates CAS Ho. PK CAS No.
Enzyme Hame

Kuva 5.15: MetaboliteBrowserinnumeeristemakuehtojerhakuikkuna.

#= 1515/Base - [METAB.DB/Trans] 10l =|
MEdit Options Object Database Search List Window Help -] x|

[ Fdiims [ auery [ED
[~ o[ cetscheme | cetpam ]| T

<RXN>
Search Domain: All

1 ofﬁl]?ﬂ

ETmnsformationé Reference E Species
MDL(R) Metabolite Database 2005.1 [| Transformatiory 1 of 607
Parent Nandrolone |[Path  MTBTO-A |[step 1 Step Scheme MTB70
RxnClass
[ Glucuronidation |

Chiral
0

= [T1[3][2]F] [e]«e]=]>]]

Ref. # Full Citation

Hoogenboom, L. A. P.; Berghmans, M. C. J.; Veldhuizen, A. V.; Kuiper, H. A_; Drug
Metab Dispos [DMDSAI] 1990, 18 (6), 999.

10of1

Ref. # Title

[The Use of Pig Hepatocytes to Study the Biotransformation of Beta-Mortestosterone by
Pigs. Identification of Glucuronidated 15alpha-Hydroxy-Morandrostenedione as an

10of1

Kuva 5.16: Hakutuloksekssaatumetaboliareaktio.
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5.10 Lisatietoja

Ohessan joitakin hyddyllisia osoitteitaMDL-tietokantojenkayttajille.

LisatietoasekakayttoesimerkkjaMDL-tietokannoistaCSC:llaldytyy osoit-
teestanttp://www.csc.fi/chem/progs/mdl.phtml.en

MDL-konsortioCSC:lla:
http://www.csc.fi/chem/progs/mdl_consortium.phtml.en
MDL InformationSystemdnc. kotisivut:

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

Cross re -tietokantalkbkoelmasisalta&ietokannaBeilstein,Gmelinja Eco-
Pharm.

MDL InformationSystemsnc. omistaaCrossFire-tietokannatyinkavuoksi
useinpuhutaarmydsMDL Cross re-tietokannoistaViDL omistaaCrossFi-
re-tietokantojerisaksimuitakintietokantojamika voi aiheuttassekaannus-
ta. Lisdanaistéaniin sanotuistaMDL-tietokannoistaon kerrottutdméanoppaan
luvussab.

Beilstein-tietokanteon maailmaraajin orgaaniserkemiantarkastettujaiite-

ja faktatietojasisaltavaietokanta Sesisaltaiietoaorgaaniserkemianreak-
tioista ja orgaanisistayhdisteista.Tietokantaperustuusaksalaisefkemistin

FriedrichKonradBeilsteininvuonnal779perustamaakirjasarjaarBeilstein

Handluch der OrganischenChemie (Beilstein Handbookof Organic Che-
mistry). Vuonna2005tietokantasisalsinoin 9,3 miljoonaarakennettga 9,7

miljoonaareaktiotasekélahes2 miljoonaaviitetietoa.EcoPharmtietokanta
sisdltaatietoa bioaktiivisista yhdisteistafarmalologian, toksikologian seka
ekologisenkemianalueilta,ja seon vuoden2002alustasisaltyryt Beilstein-

tietokantaan.

Gmelin -tietokantapuolestaarsisaltéétietoja epaogaanisistayhdisteistgja
organometalliyhdisteisté&simerkiksimineraaleistakeraamisistanineistaja
metallien seoksistasekaniiden ominaisuuksistga valmistusmenetelmista.
Vuonna2005yhdisteitatietokannassali noin 2,2 miljoonaa,reaktioital,7
miljoonaaja viitetietoja 1,2 miljoonaa. Tietokantapohjautuukirjasarjassa
GmelinHandluchderAnorganischerChemie(GmelinHandbookof Inorga-
nic and OrganometallicChemistry)vuodestal 772 |&htienjulkaistuihin tie-
toihin.

Naita tietokantojapaaseeCSC:llakayttamaarMDL:n tietokantahakuohjel-
manMDL CrossFirecCommanderirkautta.

6.1 CrossFire-tietokantojen kayttdoikeudetja lisenssit
CSC:ssa

CrossFire-tietokantojeskateeminekayttdonilmaistatutkijoille niissdSuo-
menyliopistoissaja korkealouluissajoissaannetaarmatemaattis-luonnon-
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tieteellistdopetustaNykyinen lisenssion voimassaokakuuhun2006 asti,
jolloin kayttéoikeuksiintuleemuutoksia.

SuomerCrossFire-kayttajdéuuluvatManchesterityliopistonyhteydesséoi-
mivankeskuksemManchestemformationandAssociateservice{MIMAS)
palvelujen piiriin.MIMAS:n www-sivuilta http://www.mimas.ac.uk l6y-
tyy hyodyllisiavinkkejaMDL Cross renkayttoon.LisaksiMIMAS jarjestaa
mydskoulutusta.

CrossFire-tietokantoja paasee kayttamaan lataamalla ja asentamal-
la omalle koneelle (PC tai Mac) MDL CrossFire Commander -
tietokantahakuohjelmarseka halemalla kayttajatunnuksenCSC:n MDL
CrossFire -tietokantapalelimelle. Ohjeet MDL CrossFire Commanderin
lataamiseefia asentamiseelbytyvat www-sivulta

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

sekakayttajatunnuksehankkimisekskohdast#®.5. Kappaleessé.2 onker-
rottulisidMDL CrossFirecCommanderista.

6.2 MDL CrossFire Commander

MDL CrossFireCommanderkayttoliittyma tarvitaantietokantahakujere-
kemiseksiCommanderirvoi ladatawww-sivulta:

http://mww.csc.fi/chem/progs/beilstein_crossfire.phtml.fi.
Myds asennusohjedbytyvat tuoltasivulta.

Commanderiryhteydesséasiakasoi asentaanydsjoukon lisaohjelmiajot-
ka monipuolistaat Commanderirkayttdd.Namaohjelmatovat:

ISIS/Draw ja MDL Draw. ISIS/Draw:ta ja MDL Draw:ta voi kayttaa
vaihtoehtoisinarakenteidenpiirtoeditoreinaMDL Cross re:nomalle
rakenne-editorillelSIS/Draw:n kayttstaon kerrottutietokantaoppaan
MDL-osuudessaappaleessa.4.LisatietojaohjelmastdSIS/Draw 16y-
tyy mydsosoitteestattp:/iwww.csc.fi/chem/progs/isis_draw.

phtmlfi . 1SIS/Draw:n lisdksiasennusaiheessan mahdollistaasen-
taamyosMDL Draw, jokaon MDL:n Java-pohjainemakenne-editori.

LitLink. LitLink onohjelmajonkaavulla tietokantahautuloksistavoi
yhdellaklikkauksellasiirtyasiihenelektroniseemlkuperaisjulkaisuun,
jossahakutulokseton julkaistu. Tama edellyttadkuitenkin, ettd ha-
kijalla on oikeudetlukeakulloinkin kyseesséalevaa elektronistajul-
kaisua.LitLink ei siis ole kirjallisuustietokantayaanainoastaawali-
ne joka yhdistaddhakutulokseja julkaisut. LisatietojaohjelmastaL.it-
Link CSC:llaloytyy osoitteestanttp://www.csc.filchem/progs/
litlink.phtml.fi

Chime Chime on ohjelmakemiallistenrakenteidenvisualisoimiseen
internet-selaimissg Java-pohjaisiss@hjelmissa.
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MDL CrossFireCommanderiaasennettaessasentuumyds automaattisesti
orgaanisterrakenteidemimeamisohjelma&utoNom OhjelmallaAutoNom
(eli AutomaticNomenclatureyoidaanrakennekaganavulla selvittaayhdis-
teenenglanninkielineUPAC-standardimmukainennimi (IUPAC, Interna-
tional Union of PureandApplied Chemistry).

KoskaMDL CrossFireCommandeion MDL:n yllapitaméaohjelma,edella-
lueteltujalisdohjelmiaon mahdollistakayttddmyds muidenMDL-tietokan-
tojenhakuuntarkoitetunohjelman kutenlSIS/BasenkanssaJosasiakasiis
kuuluumydsMDL-k onsortiosopimuksepiiriin, tamamahdollisuukannat-
taahyodyntaa.

LisatietoaCommanderist&ytyy CSC:nsivulta

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

6.3 MDL CrossFire Commanderin kaytto

Yhteyden ottaminen tietokantahakupalvelimelle

E# MDL CrossFire Commander - [Query, no Server @ =13l
& Fle Edit Task View Options Query Help =181
I'.ﬂ MDL CrossFireCommarnxler m Results | Reports| Alerts | AutoHom
Guery History | | Open Query| Clear Query| | Connect Draw Structure | | |
Search Field Name in Hierarchy: ? | Query Builder ? [Plzase use Dptions - Define Server Prafiles to select a server and then get connected
i Fiee Sites: 7 [ Steren: 5
[ hetero toms off =
Predefined Search Foms | Hitsets | ™ dlgloms
Gueries | Search: S rAllow:
- Geaich Fislds @ asstuctre F salis
Stucture/Reaction Search O as reactant r add ings
Double click to snter the Structurs/Fisaction edior. a5 product r P
Right click to copy or paste the struchure: charges
€ as reagent/ I radicals
as catalyst/ " mistures

Server User ID and Password x| &s solvent ™ relat, Markush
Clear Structure | Extended Options_|

| Lagan to MDL CrassFie server |

Host laari.esc i
User ID
Password

Change password..

I~ Save userid and password

oK | Cancel |

and  v| Search All Text 2 ¥ Truncate._| Clear Text |
ad__~| Search Fields 2 Advanced Search | Clear Table w_|

< Select [and edit] Seach Form, Search Fisld, Query, or Hitset from left box and append to query |

Search Contest ~| | StartSearch
¥ Shaw Help for Search Fields

“or Help. oress F1 [ [ 4

Kuva6.1: MDL CrossFireCommanderirk ytt liittym .

KunMDL CrossFire®Commandeavataanaukeaaensimmaisenikkuna,jos-
sapyydetddnkayttajantunnustaja salasana&SC:ntietokantapalelimelle
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(vuonna2005 corona.csc. ).Tietokantojerkayttamisekson ensinavattava
tamayhteys (kuva 6.1).

Mikéli ethaluavielatassévaiheessavatayhteyttda, senvoi ottaamydsmyo-
hemminpainamall&®Commandekayttoliittymaikkunarylapalkista'Connecte-
painiketta,jolloin yllakuvattuikkunaaukeaaja yhteys voidaanavata.

Kunyhteys on avattu,seuraganaaukeavastaikkunastaon ndhtaviss&aytet-
tavisséolevat tietokantaersiot.

MDL Cross re-tietokantahakutoiminnaivatkaikki samass#kunassami-
k& helpottaahakujentekoa. Tietokantahakuikkunagl&reunassan painik-
keetQuery, ResultsReportsAlertsja Autonom NaistaQueryikkunassaval-
mistellaanhaut(katsotarkemmin seurasan kappaleertietokantahakuohijei-
ta). Resultskkunassavoi tarkastellahakujentuloksiaja Reportsikkunassa
hakuraporttejaAlerts-halytystoiminnonavulla voit asettaahjelmansuorit-
tamaammaarittelemashaun/hakujdiettynédajantohtana.esimtietokantojen
pavitystenyhteydessga ilmoittamaansahkopostits@iusistahakuosumista.
Autonompainikkeellapaase@rgaanisterrakenteidemimeamisohjelmaan.

Yleisi tietokantahakuohjeita

KunMDL CrossFirecCommanderikayttoliittymaikkunalkuva6.1)jayhteys
tietokantapalelimelle on avattu, tietokantahauvoivat alkaa.Alla on luetel-
tu joitakin yleisia hakuohjeitaKappaleest®.4 [0ytyy yksityiskohtaisempia
esimerklejatietokantahauista.

Valitse haluamasi tietokanta CommanderirnyldosastakohdastaSe-
lect DatabaseVoit halkeatietoajoko erikseertietokannoistdeilstein
ja Gmelin,tai molemmistayhtdaikagkuva 6.2).

Select databases to be searched x|

r Pleaze check one or more databases:

MOL CrossFire Server Software, Version 7.0 [Build 23]
Copyright (2] MDL Information Systems GmbH 1996,2004

| »

D atabaze: BSO0502004E
9271617 Substances
9726867 Reactions
1957428 Citations

[Pl

Beilstein Data: Copyright 2] 1988-2005, Beilstein Institut zur
Foerderung der Chemizchen ‘Wissenschaften licensed to
Beilztein GmbH and MOL Information Systems GmbH. All
rights reserved.

Aivailable contexts "SRC [Substances R eactions Citationsg].
Curment contest 'S". LI

 Pleaze note:
If you have selected multiple databases, the tree "All Search Fields" offers only fields common to all databases. Fields
available in one databaze only are hidden.

Cancel | Help... |

Kuva 6.2: Voit hakeatietoamolemmistaai vain toisestaietokannasta.
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Tietokantahakuehdonvoit tehd esimerkiksi piit m Il hakutie-
tonaolevan yhdisteenpiirtoruudulle. Piirto-ohjelmakaynnistyyklik-

kaamallaCommanderinylapalkistaDraw Structue. Piirretty yhdis-
te siirretaantakaisinCommanderiirklikkaamallapiirto-ohjelmanva-
semmassglakulmassalevaakuvaketta,jolloin piirretty rakennepai-
vittyy Commandeikkunaan(kuva 6.3). Rakennettgpdaseenuokkaa-
maanuudelleerklikkaamallapiirrettyakuvaatai ylapalkin kuvaketta.

i8]

& Fie Edt Task Ve optons Query Fep —l8)x]

o

7 Show Helpfor Search Filds

T&N MDL: CrossFire Commander B wosuts | ropors| averts | awotiom

(o x| of N
=18 x|
£ Ew,,
C ings
§-{Updiate and Return Ci
& F
@, K
£
[ el
]
hA
st
+
=
|
[
1
abe
|
O
= -
KIS Ll_l
i =] Search All Text 2 ¥ _Trincste ClarTert
=7 =] SearchFields 2 Advanced Search | _Clear Table ¥
< Select (and ed] Search Form, Search Field, Queny, o Hiset rom lft box and append o cuey |
Search Contest |5 ubstances = Start Search

Foriep, press F1.

fde [

Kuva 6.3:  Piirretty yhdiste p ivitet n Commanderiinklikkaamalla piirto-
ohjelmankuvaketta.

Voit tehd haun my s antamalla hakutietoja Commanderin ala-
reunassalevassaalueesséearch All Text (kuva6.4).Hakutietojavoi
my06santaataulukkoon Seach Fields Kaytettaviss@n muunmuassa
valmiita mallejaliittyen yhdisteidenliukoisuuteenbiologiseenaktii-
visuuteenfysikaaliskemiallisiin ominaisuuksiinygnnamuihin. Tauluk-
koa kannattagkayttaasilloin, kun haluatantaauseitaeri ominaisuuk-
siin liittyvia hakuehtojgkatsomydsesimerkkil kohdaste.4).

Commanderimikeassaeunassgkuva 6.4) voit vielaantaaarkennok-
siahakutuloksiltavaadittaiin ominaisuuksiin.

Huomaaettavoit mydsyhdistellakaikkia edellaesitettyjahakuehdon
maarittelytapojdaluamillasitavoilla.

Kun hakutiedoton annettuk ynnist haku klikkaamallaComman-
derin oikeassaalanurkassalevaa kuvaketta Start Seach. Kun haku
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Kuva 6.4: Haunvoitehd my s antamallahakuinfontekstikentt n ja/tai tauluk-

koon

on valmis, tulosikkunastavoi nahdahakutulostedlukumaaranvalitse-
missastietokannoissékuva6.5). Tuloksiavoit tarkastellklikkaamal-
la View, jolloin hakutuloksiavoi tarkastellaarkemminCommanderin
paaikkunassa.

Kuva 6.5: Hakuehdollgooly uoride | ytyi 1 reaktioja 7 viitett

Hakutuloksia voit tarkastella useallaeri tavalla. Ikkunanavaudut-
tuandetensinpelkatyhdisteiderrakenteetmuttakaksoisklikkaamalla
haluamaasrakennettasaatesille yhdisteentarkattiedot. VVoit maari-
tella tuloksenasaatujertietojenesitystaan ylapalkissaolevan painik-
keenView alta avautuvastavalikosta, mikali haluatnahdéhakutulok-
sistavain joitakin tietoja (kuva 6.6).

Mikali asensitkohdass#®.2 kerrotunohjelmanLitLink, I6ydat jokai-
senhakutulokserkirjallisuusviitteistamydéssinisenlinkin LitLink (ku-
va 6.7). Linkkia klikkaamallasaatinternet-selaimeesienalkuperéais-
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Kuva 6.6: Hakutulos.PainikkeenView altavoi m ritell hakutulokseresitysta-
van

artikkelin, jossahakutuloksesbnjulkaistu.Huomaagttaartikkelin lu-
keminenonsilti mahdollistavain, jos sinullaon oikeudetiukeakyseis-
ta elektronistgulkaisua.

Resultsosiostdoytyva History muistasaiemmathakusijoita edelleen
muokkaamallasoit nopeuttadakujasi.

CommanderitylakehyksestdoytyvassdHelp-toiminnossanlisaohjeitaCom-
manderinkaytosta.

6.4 Esimerkkeja tietokantahauista

Tassakappaleessan joitakin esimerkleja CrossFireCommanderillaehta-
vistatietokantahauista.

6.4.1 Esimerkki 1.Yhdisteenhaku Beilstein-tietokannasta

Esimerkiss&aetaarBeilstein-tietokannastghdisteita joidenkiehumispiste
on 75-82 astettaCelsiustaja joiden rakenneon CgHg. Ei kuitenkaanhaeta
JohnSmithinjulkaisemiatietoja.
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Kuva6.7: LitLink -linkin kauttap set alkuper isjulkaisuun.

AvaaCommandekappaleessé.3 kerrotullatavalla ja valitse Beilsteinkoh-
dastaSelectdatabaseHakuehdomaaritetaarCommandepaaikkunanku-

va 6.4) alareunassalevaanSeach Fields taulukkoon. Avaataulukko Kklik-
kaamallgpainiketta

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

Kuva 6.8: Search-ieldstaulukioonp set tst.

Taulukossahakuehdotinnetaarsiten, etta kohtaanField Namemaaritetaan
hakuehdonyyppi ja kohtaanField contenthakuehdorarvot.
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MéaaéritteleensinkiehumispisténakutiedoksiEtsi vasemmassgeunassale-
vastaBeilstein-puustéaluamashakuominaisuusli siis kiehumispisteVa-
litse listasta

PhysicalProperties| SingleComponengystenj PhysicalState]
Liquids| Boiling Point

oikeanpuoleisellaappaimell&Copyto Grid. Tallbin SearchFields-tauluk-
koonkohtaarField NameilmestyymaareBoiling Point(BP) (kuva6.9).Vaih-
toehtoisestivoit suoraarkirjoittaa kohtaarnField NametekstinBP.

Tamanjalkeenmaaritetaarselampaotila-aluejolla kiehumispisteemalutaan
olevan. Siirry kohtaan

Field content

Kirjoita kohtaanarwo 75-82 . Huomaa,ettd numeroidenvaliin ei tule vali-
lyontia.

Méaarittelesittenhakutieto jonka mukaanyhdisteerrakennekaaa on CgHg.
Lisattdessdaulukloonuseampidnakuehtojauleeniidenkeskinaisesuhteet
kuitenkin maéarittddensinkohdassaDpeiator. Tassdhaussaoperaattorion
siis and . Eri operaattonaihtoehdoistaaalistan kaksoisklikkaamallayhjaa
kohtaaOpeator.

Yhdisteerrakenteemrmaarittamiseksvalitsetoisess&ohdassdrield Name

Substancédenti cation| FragmentMolecularFormula

jolloin teksti FMF ilmestyy kohtaanField Name Vastag&aankohtaanField
Valuekirjoita hakuehtonalevarakennekaaa C6H6.

Lopuksi rajaaJohn Smithin julkaisemattiedot pois hakutulosterjoukosta.
Kirjoita uuteenOperator-kohtaannot . KohtaanField Namevalitaanvaih-
toehto

BibliographicInformation| Citation | Authors

jolloin tekstiauilmestyykohtaarField Name Kirjoita kohtaarField content
tekstiJohn Smith . Hakuehdobn nyt méaritelty(kuva 6.9).

Kaynnistahakuklikkaamallapainiketta Start Seach Commanderiroikeas-
ta alanurkastaHaunloputtuaruutuunilmestyy tulosikkuna,jossakerrotaan
montalo hakuosumaan I6ytynyt kustakinhaunkohteenaolleestatietokan-
nastakuva 6.10).Klikkaa View, ja paasetarkastelemaahnakutuloksiaCom-
manderikkunassahakutuloksistandytetaaraluksipelkatyhdisteiderraken-
nekaaat. Voit tarkastellahaluamaasyhdistettatarkemmin kaksoisklikkaa-
mallasenrakennekagaa. Tallin avautuuikkuna, jossaon tiedotkyseisesta
hauntuloksestakuva 6.11).Voit selaillahauntuloksiaeteen-ja taaksepain
ylapalkissaolevien nuolindppéainteravulla.



62 CSC:nkemiantietokannat

Kuva 6.9: Hakuehdonm ritteleminen CommanderinSearchFields-taulukn
kautta.

Kuva 6.10: Esimerkinl hakutulos.
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Kuva 6.11: Tietokantahaumuloksia.

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

CrossFire-hakujetuloksiaon mahdollistaarkastellanydsmuissaohjelmis-
sa.Hakutulokset/oidaansiirtddHTML-dokumenttiinja tarkastelldnternet-
selaimellaKappaleessé.2 esiteltyohjelmaChimetoimii tasséapuvdlinee-
na. Lisaksi tietoaon mahdollistasiirtdéd myods Microsoftin Word- ja Excel-
ohjelmiin. Tulostensiirtamistahavainnollistetaarkuljettamallaesimerkinl
tietokantahaunuloksettarkasteltaaksi sekalnternet-selaimeeptta Excel-
ohjelmaan.

Tietojen siirt minen HTML-dokumenttiin

TietojenkuljetustapahtuupainikkeenExport Hits kautta(katsokuva 6.12).
Aloita siirtaminenvalitsemalla

ExportHits | CompoundD to HTML asReport

Avautunassaikkunassavoidaanvalita ne yhdisteet,joiden tietoja halutaan
siirtda. Valitseall ja klikkaa Start Lopuksi sinuapyydetaanantamaami-
mi muodostettealle HTML-tiedostollesekévalitsemaariedostortallennus-
paikka.KlikkaamallaSavealoitattietojensiirtamisen.
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Kun HTML-dokumentti on valmis, avautuu se automaattisestselaimeesi.
(kuva 6.13).

Kuva 6.12: Hakutulostersiirt minen HTML-dokumenttiin.

Tietojen siirt minen Excel-dokumenttiin

Tietojen kuljetus tapahtuusamallaperiaatteellakuin HTML-dokumenttiin
ExportHits-painikkeenkautta.Valitse

ExportHits | CompoundD to Excelastable

Valitse kaikki yhdisteetklikkaamallaall , painaStart annatiedostollejo-
kin nimi ja klikkaa Tallenna Huomaa ettavaikkatiedotsiirretdankinExce-
liin, tulostauluklo on HTML-tiedostossaEtunataulukkotiedonkuljettami-
sellaExceliin on se,ettdExceliss&aulukon muokkaaminern helpompaa.

Kun dokumenttion valmis, seavautuuautomaattisestexceliin (kuva 6.13).

Tulostentarkastelu

Kuvassab.13hakutuloksebn siirretty sek&Netscapeemrttad Exceliin. Inter-
net Explorerissayhdisteenvoi valita klikkaamallavasemmallalevastalis-
tastayhdisteeredessalevaalinkkia Hit. Valitun yhdisteertiedotloytyvat si-
vun alaosastay hdisteenvoi siirtddohjelmaanSIS/Drawv (kappales.4) kak-
soisklikkaamallayhdisteerrakennekagaa.

Exceliin siirretyt tiedot ovat taulukossa(kuva 6.13), jossaniiden muokkaa-
minenon helppoakaikkien Excelintaulukko-ominaisuuksiemllessakaytet-
tavissa.
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Kuva 6.13: HakutulokselnternetExplorerissga Exceliss .

6.4.3 Esimerkki 3. Yhdisteenhaku piirr etyn rakenteenavulla

TasséesimerkisshaetaarsekdBeilstein-ettaGmelin-tietokannoistbentso-
nitriilin tietoja piirtamallayhdisteerrakenne.

JosCommandephjelmaei ole vield auki, avaasekappaleessé.3kerrotulla
tavalla. Kohdass&selectdatabasevalitse sekaBeilstein- ettd Gmelin-tieto-
kannat.

Seurasgaksipiirra piirtoeditorillabentsonitriilinrakennekawa (kuvasséb.14).
Siirry piirto-ohjelmaarklikkaamallaCommanderiss@raw Structue-painiket-
ta.

Ralkennekawanpiirtaminenaloitetaarisaamallgpiirtoalueellebentseeniren-
gas.Klikkaa ylakehyksestdbentseenirenkaakuvaketta g, jolloin bentsee-
nirengas siirtyy piirtoikkunaan.Valitse tamanjalkeenvasemmastaeunasta
sidossinglebond painikkeella,jolloin pdésetisddmaarsidokserbentseeni-
renkaarykkdsasemassaevaanhiileen.Piirrd myodsseurasa sidos.Klikkaa
sidoksemiirrettyasisitaviela kaksikertaa,jolloin sidosmuuttuukolmoissi-
dokseksi.

Lopuksimuutakolmoissidoksepaahartyppiatomi.Klikkaa sidokseméaéta,
jolloin avautuuikkunaEdit Atom(kuva 6.14). Taménikkunanavulla paaset
vaihtamaarhiiliatomeja muiksi atomeiksija lisddmaaratomeille maareita,
esimerkiksivarauksiaValitsenyt kohtaanSymbolaihtoehtaN ja painaOK,
jolloin typpiatomituleesidokserpaahan.

Jospiirtamisenaikanatuleevirheitd,voit poistaanevalitsemallgpyyhekumi-
toiminnong. Voit halutessadillettaapiirretyn rakenteenvalinnoilla

File | SaveCopyAs
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Kuva 6.14: Bentsonitriilinrakenne.

Siirra valmisrakennepiirustusikkunast&€ommanderirpéaikkunaan.

Kaynnistatietokantahakwalitsemalla
StartSeach

Kun tietokantahakwn valmis, ilmestyy ruutuuntulosikkuna.Klikkaa View,
ja paasetarkastelemaahakutuloksiaKaksoisklikkaamalldhaluamaasyh-
distettdavautuuikkunaantarkkaluetteloniistatuloksistajoihin kyseineryh-
disteliittyy . Esimerkkiyhdest&uloksestaon kuvasséb.15.

Voit selaillajalleen hauntuloksia eteen-ja taaksepéirylareunassalevilla
nuolindppaimillaTuloksenasaatujertietojenesitystaanvoit maaritellapai-
nikkeenView altaavautu\astavalikosta,mikéli esimerkiksihaluatnéhdéha-
kutuloksistavain joitakin tietoja.

6.4.4 Esimerkki 4. Yhdisteennime minen IUPAC-standardin
mukaisellanimell

Esimerkiss@aimetaanUPAC-nimellaesimerkiss& piirretty yhdistebentso-
nitriili. Nime&minertapahtuvAutoNom-ohjelmaravulla.

Bentsonitriilin rakenne piirretdanesimerkiss& kerrotulla tavalla. Raken-
ne nimetaanklikkaamallaCommanderirnpadikkunanylaosassalevaa Au-
toNompainikettajolloin siirrytddnAutoNom-ohjelmaan.

Klikkaa Geneate Name jolloin IUPAC-nimi ilmestyy Commanderirala-
osassalevaankohtaanAutoNomName(kuva 6.16).
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Kuva 6.15: Esimerkkibentsonitriilinhauntuloksesta.

Kuva 6.16: AutoNomnime yhdisteenUPAC-nimell .

67



68 CSC:nkemiantietokannat

6.4.5 Esimerkki 5. Farmakologistentietojen hakeminen

Esimerkiss&errotaankuinkafarmalologisiatietojavoidaanhakeahalutus-
ta yhdisteestéApunatassaaytetaartulehduskipuladéibuprofeeniajonka
peroraalisestm ihonkauttatapahtuastaabsorptiostéalutaarioytaatietoja.
TietokantaEcoPharnsisaltééietojafarmalologian,toksikologiansekaeko-
logisenkemianalueilta.EcoPharmnsisaltyyBeilstein-tietokantaanotenteh-
taessdietokantahakBeilsteinistaietoavoidaanhakeayhdistelemalldnaku-
tietoihin myosfarmalologisiaominaisuuksia.

AvaaCommandekappaleessé.3 kerrotullatavalla ja valitse Beilsteinhaet-
tavaksi tietokannaksiHakuehdotméaaritetdaralueenSeach Fields tauluk-
koon.Avaataulukko klikkaamalla

<- Selectandedit) Seach Form, Seach Field, Query,or Hitsetfrom
left boxandappendo query

Hakuehdomaaritetaakuvassab.17 nakyvalla tavalla.

Kuva 6.17: Farmalologistenhakutietojerm ritt minen.

Ensinmaaritetdarmaunkohteenaleva laakeainekohtaanField name Klik-
kaa Commanderirvasemmasseeunastdomaletta Seach Fields ja valitse
puusta

Substancédenti cation | ChemicalName

Valinnanvoi tehdéjoko klikkaamallaChemicalnamekohdallaoikeanpuo-
leistanappaintja valitsemallaCopyto Grid tai klikkaamallavasemmanpuo-
leisellanappaimell&Chemicalnameja valitsemallasitten selectfor seach.
Kirjoita kohtaanField contentyhdisteemimi ibuprofen
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Seuragaksi maaritetdarhaluttu ladkeaineenannostelureittiKoskahakutu-
lostentuleetayttddhakutiedosekdyhdisteemimenettdannosteluteanosal-
ta, kirjoita Opermator-kohtaantekstiand. Klikkaa taméanjalkeenkohtaaField
nameja valitsesiihen

Pharmacolgical and Ecolagical Data | Pharmacolgical Data |
Routeof Application

Koskavaihtoehtoisiaannostelureittejan useampkuin yksi, on nehelpointa
maaritellakaikki yhdellakertaa.Klikkaa samallarivilla kohtaalList, jolloin
kuvassab6.17 oleva maéarittelywalikko avautuu.Valitse listastahakutiedoiksi
peroral Sek&skinabsorption |, siirrdnenuolindppaimell@ikeanpuoleisel-
le alueellgja painalopuksiOK. Nyt taulukossatulisi olla kuvan6.17vastaa-
vassaaulukossanakyvattiedot. KaynnistdhakuCommanderisskomennol-
la

StartSeach

Kuntietokantahakwn valmis,ilmestyyruutuuntulosikkunajossakerrotaan
hakutulostedukumaaréaKlikkaa View, ja paasetarkastelemaahakutulok-
sia.Kaksoisklikkaamall@buprofeenirrakennettaavautuuikkunaantarkempi
luettelohakutuloksistgkuva 6.18). Paaseselaamaararmalologisiatietoja
klikkaamallasinistaPHARMlinkkia kohdasta=ield Availability.

Kuva 6.18: Esimerkinfarmalologisia hakutietojap set katsomaarPHARM-
linkin kautta.

6.5 Lisatietoja

Ohessan joitakin hyodyllisid osoitteitaCrossFire-tietokantojekayttajille.
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CSC:nMDL CrossFire-siut:
http://www.csc.fi/chem/progs/beilstein_crossfire.phtml.fi

Yhtion MDL InformationSystemdnc. kotisivut:
http://imww.mdli.com

Yhteystietojaja opastustarossFire-tietokantojekéytossa:
http://www.csc.fi/lchem/contact.phtml.en

Muita hyddyllisid linkkejaloytyy kappaleest&.2.
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Proteiinirak ennetietokanta
PDB

Proteiiniralennetietokant® DB (ProteinDataBank,http://iwww.rcsh.org )
on perustettwuonnal971ja sita yllapitddamerikkalaineryhdistysnimelta
Reseath Collaboratory for Structual Bioinformatics(RCSB). PDB-tieto-
kantasisaltadkaikki kokeellisestiselvitetytjulkaistut proteiinienrakenteet.
Tietokannassan liséksimydsmuidenbiologistenmakromolekylien raken-
teita (esimerkiksiDNA- ja RNA- molekyyleja) ja jotakin molekyylimallin-

nuksenavulla tuotettujaproteiiniralenteita.

Vuonna2005tietokantasisalsiyli 31 000 tietuetta. Tunnettujenproteiinira-
kenteidermaar&on kuitenkin todellisuudessauomattaasti pienempi,silla
monissaapauksissaamadai miltei identtinenproteiini esiintyyuseammassa
PDB:ntietueessa.

PDB-proteiinitietopankistan hyttyé kaikille proteiinienparissatydskente-
leville. Vaikkatutkittavanproteiininrakennetteei suoraanoytyisikaanPDB-
tietokannastajoidaantuntemattomiaakenteitauseinennustakayttaensek-
venssiltdédrsamankaltaistaunnettugoroteiiniralennetta.

Niin sanotunhomologia-tai samankaltaisuusmallinnuks@erusteellduo-
tua hypoteettistaakennemalliavoidaankayttaahyvaksitutkittaessagroteii-
nin mahdollisiatoimintamekanismejg esimerkiksimutaatioidervaikutuk-
siaproteiinintoimintaan Kolmiulotteisiaproteiinimallejakaytetaarhyvaksi
varsinkinlaakeainesuunnittelussa.

Myds monetmuut ohjelmatja tietokannatgesimerkiksilsoStarja SuperStar
hyddyntavatPDB:sséolevaatietoa CSD-tietokannarniséksi (katsokappale
4).

7.1 Proteiinitietopankin kaytto

PDB-tietokannakayttoperustuuakenteidemelikirjaimisiin tunnuksiin(esi-
merkiksi LCRN tai 2BRN), jota myds PDB:ta hyddyntavéatohjelmatyleen-
sakayttavat Kukin ratkaistukideralennesaaomannelikirjamisenkoodinsa.
HuomaaettaPDB-tunnusei siis ole proteiinikohtainenvaaneksperimentti-
kohtainen.Yksi kideralennevoi siséltadduseitaproteiinejatai muita mole-
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kyyleja. Liséksi samaproteiini voi 10ytya useistaeri PDB-ralenteistaKir-
jallisuudenliséksi PDB-ralenteitaja niiden tunnuksiavoidaanetsia@muun
muass&RS-(tekstihautja BLAST-ohjelmien(sekwenssihautavulla.

CSC:llaoleva PDB-tietokantgaiitetaanviik ottain. TietokantasijaitseeCo-
rona-palelimella hakemistossdp/appl/molbio/db/pdbCSC:ll& oleva tieto-
kantasisaltadavain PDB-ralennetietueeta niihin liittyvan sekwenssidatan.
Ralenteisiinliittyvia elekronitihg/skarttojaNMR-rajoitetiedostojaai mmCIF-
muotoisiarakennetiedostojai ole saatailla CSC:lI&.

PDB-tietueissaproteiinienkolmiuloitteisetrakenteeton esitettyatomeittain
karteesisesdeordinaatistossaitomienkoordinaattiediséksi PDB-tietueet
siséltavatiaajankuvailevan osan,jostaléytyy tietoa muun muassaproteii-

nien aminohapposelanssista sekundaariradnteista rakenteenmadritte-
lyyn liittyvistd menetelmistga parametreist&ekarakenteeseetiittyvista

kirjallisuusviitteista.Coronassalevat PDB-tietueeton pakattu.Jos haluat
tarkastellaCoronassgksittéaistaP DB-tietuettasinunon ensinkopioitava se
omaarhakemistoosja purettaa pakkausesimerkiksigunzip-ohjelmalla:

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

PDB-tietueitaei yleens&arvitsekasitellaitse, vaantietokantakaytetaareri-
laistenmallinnus-,sekwenssianalyysija tietokantaohjelmiemvulla.

7.2 SRSja tekstihaut

SRS-kayttoliittymallaPDB-tietokannastaoidaanetsidrakenteitatietueissa
esiintyviensanojerjatermienperusteellaSRS(Sequenc&etrieval System)
on www-pohjainenyleiskayttoliittyma,joilla voidaanetsiatietoaPDB:n li-
saksimydsmonistamuistabiologisistatietokannoistdmm Uniprot, EMBL,
InterPro).

CSC:nSRS-palelin onkaytettaviss@soitteessattp:/srs.csc.fi/ . Pal-
velin onavoin kaikille eikavaadirekisteroitymistdai kayttajatunnusta/aih-
tamallaSRS:npaasvulla haunkohteeksproteiiniralentee{Find: Macromo-
lecularStructure) yoit etsiaPDB-tietueitayksittdiserhakusanamavulla.

MonipuolisempidhakujavoidaartehdavalitsemallaSRS-kayttoliittymaryla-
palkistatoiminto Query Builder. Tamantoiminnon ensimmaisell&sivulla
valitaanensinhaluttu tietokanta.PDB valitaankohdastaStructue, Macro-
molecular Structue. Tietokannarvalinnanjalkeenhakuehdotméaaritellaan
kayttaenjoko Standad Query Form tai ExtendedQuery Form toimintoja.
StandardQueryForm sivulla voidaanantaauseitahakuehtojaAnnettuasa-
naatai maarett&oidaanhakeatietueerkuvaukserkaikistakentista(All Text),
tai kohdistaahakuvain joihinkin kenttiin, esimerkiksirakenteertutkijoiden
nimiin (Refeence:Aithors), rakenteernmaaritysmenetelmagxperimental
Method tai molekyylin nimeentai tyyppiin (Compoundl Hakuehtojavoi-
daanyhdistadoogisilla operaattoreillgja, tai, muttaei). Hakuehtojermaa-
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rittelyn jalkeenhakukaynnistetaarsivun oikeassdaidasseolevastaSeach-
napista.

Loytyneetosumatesitetddrtaulukkona. Osoittamallaosumataulukssaole-
vaatietueemimed,saatauki tietueensisallon.SRSmuokkasautomaattises-
ti PDB-tietueerhelppolukuiseksiwww-sivuksi, joka siséltaé&unsaastlink-
keja kyseiseerPDB-ralenteeseeffittyviin muihin tietokantoihinja www-
palveluihin (mm.MSD, PDBsum,SCOPja PROCHECK).

SRS:rkauttavoi hakujatehdgpaitsiPDB-ralennetietokannastayydsnukleo-
tidi- ja aminohapposelanssitietokannoistéEtenkin UniProt-proteiinitieto-
kantaantaauseinhyddyllista lisatietoaPDB:n kayttgjalle. SRS:navulla on
mahdollisuustehdéahakuja useistaeri biotietokannoistakuten PDB:stdja
UniProtistasamanaikaisesti.

Kuva7.1: SRSk ytt liittym .

7.3 Sekwenssihaut

Proteiinisekenssejdunnetaarhuomattaastienemmarkuin proteiiniralen-
teita.Proteiininrakennettavzoidaarkuitenkinyrittdamallintaamikali sensek-
venssimuistuttagonkin tunneturproteiiniralenteersek\enssia.
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Proteiini- tai nukleotidisekenssiavoidaanverrataPDB-tietokannassale-
vien proteiiniensekwensseihinCSC:n Gepardi-sekwenssihakupaklimella.
Gepardi-palelintavoidaankayttadgsenomanwww-kayttoliittyméan,Corona-
palvelimellatoimivankomentorviohjelmantai Insightll-ohjelmistorkautta.

Gepardi-palelimenwww-kayttoliittymaldytyy osoitteestattps://gepardi.
csc.fi . Kayttdlittymankayttd vaatii CSC:nkayttajatunnuksenSamankal-
taisuushakujavoidaantehddBLAST-ohjelmallatai Smithin ja Watermanin
algoritmiakayttaen.

Kuva7.2: Gepardink ytt liittym .

Linkistd SubmitSeach avautuallahakusvulla etsittavésekwenssisijoitetaan
fastamuodoss&enttadnEnter Query. (Fasta-muodosssekwenssinensim-
mainenrivi on merkilla > alkava kommenttirvi. Aminohapposekenssion
seuradilla riveilla yksikirjaimisenakoodina).PDB-tietokantavalitaanken-
tastaSelectDatabaseja kaytettavahakualgoritmivalitsimella Seach type
Algoritmin parametritsaatnakyviin valitsimellaShowOptions Haku lahe-
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taanvalitsimellaSubmitSeach. Kun hakuon valmis, |6ytyneetosumatna-
kyvét tulossvulla. Tekstimuotoiserulostiedostoriséaksivoit tarkastellatu-
loksia ohjelmallaBioMew Viewer. Ohjelmanvoi ladataomalle koneelletu-
lossivulla olevastalinkista.

Kuva 7.3: Blast-haurtuloksetBioView Viewerk ytt liittym ss .

7.4 PDB-rakenteentarkastelu Insightll-ohjelmassa

Insightll on Accelrysinc. yhtion valmistamakaupallinenmolekyylimallin-

nusohjelmalnsightll sisaltdduseitaeri mallinnus-ja analyysityokalujaeli

moduleja,jotka soveltuvat PDB-ralenteidervisualisointiinja analysointiin.
Ohjelmaon linkitetty sekaCSC:llayllapidettyynPDB-tietokannarkopioon,
etta EBl:ssétoimivaanftp-palvelimeen.Tietokantayhtgden ansiostaPDB-
rakenteitavoidaanukeaohjelmaarkayttdemelikirjaimistaP DB-nimikoodia
(katsoalla olevaaesimerkkia).

Insightll-ohjelmanperustydkalujerisaksi PDB:n kayton kannaltatarkeim-
matmoduulitovatHomologyja Biopolymer.Nailla moduleillavoidaanmuo-
kataja analysoidaPDB:stéluettujarakenteita,lukeaja kasitellaproteiinise-
kvenssejda suorittassekwenssihakuj®DB-ja UniProt-tietokannoistgMat05)].
LiséksivoidaanehdaPDB-tietokannasteakenteisiinperustuvidnakujalMat01].
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Homology-modulisisaltédmyds muut samankaltaisuusmallinnuksegsa
vittavat tyOkalut.

Insightll-ohjelmarkaynnistysohjeetekalinkki Insightll- oppaaseeimytyvat
osoitteestattp://www.csc.fi/chem/progs/insightll.phtml.en

Insightll-ohjelmavoidaanasentagaikalliseeriinux-koneeseefMat04]. Toi-
nenvaihtoehtoon kayttaadohjelmaaCSC:nsepeli.csc. koneessakayttaes-
sasiSepeliinasennettutnsightll-ohjelmad.inux-tydasemaltaghjelmarkay-
toon tarvittava X-péateyhteys toimii yleensdautomaattisestWindows- tai
Mac-koneessainullataytyy olla asennettung kaynnissdX-paateohjelma,
esimerkiksi,WinaXe, Cygwin tai Hummingbirdin Exceed.Liséksi kun ssh
yhteys Sepeli-palelimelle avataan X11-yhteydenputkitus(tunneling)pitéa
olla kaytéssaTamatoiminto l6ytyy F-securerssh-ohjelmastkohdasta:

Edit| Settingd Tunnelling

jostapitadolla valittunakohta:Forward X11-connectionJosputkitusei ollut
valittuna,pitddyhteys avatauudestaarjptta muutostuleevoimaan.

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

Insightll-ohjelmistoalustetaarsepeliss&askylla

use insight

JoskaytatohjelmaaP C-tai Mac-koneeltaX-paate’hteydenkautta kaynnista
ohjelmaalustuksenalkeenkomennolla

insight_axxess
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Joskaytatohjelmaalinux- tai Silicon Graphics-koneeltaannakomento

insightll

7.4.1 Esimerkki. Proteiinirak enteentarkastelu

Kun PDB-ralenteemelikirjaimentunnustiedetaanrakennettavoidaantar
kastellalnsightll-ohjelmalla.CSC:llakehitetynapulomennon(get_pdb_ftp)
avulla insightll pystyy lukemaanproteiiniralenteitatunnuksenperusteella
suoraarPDB:staEsimerkiksicrambiinia(LCRN)voidaantarkastellsseuraa-
vasti:

Kaynnistetaamnsightll ja luetaarmolekyylirakennemallinnustilaarkomen-
nolla

Molecule/gt_pdb_ftp
Komentoaukaiseekkunan,jossatehdaérseuragat maarittelyt:

pdb_id:1lcrn

Get_Molecule:P_1crn

Heteioatom:"valittu"
sepaate_molecule:"valittu"

Kun parametriton asetettukomentosuoritetaarpainamalla

Execute

Lopuksikomentoikkunasuljetaarvalitsemalla

Cancel

Kun komentoon suoritettu,mallinnustilaanon avautunutcrambiini-mole-
kyylin rakennemalli. Skaalaanaytt6a kayttoliittyman hiirella (keskimmai-
nenja oikeanpuoleinemappain)tai kayttoliittymanvasemmassalakulmas-
saolevilla saatimillaniin ettéd ndetkoko molekyylin. Kokeile myds muita
hiiren/saatimienoimintoja.

Voit muuttaaatomienvarityksenalkuainelohtaisekskomennolla:

Molecule/Color

ja asettamallgparametrit

Color Method:By_Atom
Execute
Cancel

Alkuainekohtaisessaérityksess&aytetaarseurasia vareja:C = vihrea,H
=valkea,N = sininen,O = punainensS = keltanen.

Muutetaamolekyylin esitystaaksipallo-tikku-malli. Muita mahdollisiaesi-
tystapojaolisivat viiva-, tikku- sekdpallomalli (insight_axxessversiossan
kaytdssévain viivamalli).

Molecule/Render
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ja asettamallgparametrit

RenderStyle:Ball_and_Stic
Execute
Cancel

Jottapallo-tikku-malli ndkyisi myods molekyylia pyoritettaessépn tehtava
seuragaasetus:

Session/Brironment
Commandlype:Render_in_motion
Render_Quality:Full_Quality
Execute
Cancel

Useinproteiinistatarkastellaawain paéletjua.Sivuketjujenmuuttamisema-
kymattémiksivoit tehdékomennolla

Molecule/Display

ja asettamallaille parametrit

Display operation: Only
Atomset: Speci ed/Ba&bone
Execute

Cancel

Proteiininsekundaariradnnemallinuominentehdaarkomennolla

Molecule/SecondaryRender

ja parametreilla

RenderOpeiation: Create
Classify_Souwre: Kabsd_Sander
Helices:"valittu"
Sheets:"valittu"
Turns:"valittu"
Random_Caoil:"valittu”
Execute
Cancel

Sekundaariradnnemallinpoistaminertapahtuumydskomennolla
Molecule/SecondaryRender

asettamallgparametrit

RenderOpemation: Delete
Execute
Cancel

Rontgenkristallogra allanééritetyistgroteiiniralenteistgpuuttusatvetyato-
mit, jotka ovat kuitenkintarkeitd mallinnuksessa?uuttuat vedytvoidaanli-
satamalliin Biopolymer-modulillaKaynnistaBiopolymerosoittamallekayt-
téliittyman vasemmassglakulmassaolevaa Accelrys-logoagja valitsemalla
avautuwastavalikosta

Biopolymer
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Biopolymer-modulinvalikot tulevat nakyviin kayttoliittyménalemmalleva-
likk oriville. Valitsekomento

Modify/Hydiogens

ja valitsemolekyylin nimi ruudustaMoleculeSpecsValinnanjalkeenvedyt
nakyvat mallissavalkoisinaristeind.Useimmatvedyistéeivat naytdamuodos-
tavan sidoksia,muttatdmajohtuu vain siita, ettdaminohappojersivuketjut
eivatole nakyvissa.

Valitaanjalleennaytettavaksvain paaletjunatomitkayttderkomentoa
Molecule/Display

ja parametreja

Displayoperation: Off
AtomSet:SideChain
Execute

Cancel

Lopuksilasketaarrakenteessasiintyvatvetysidoksekomennolla

Measue/HBond
Execute
Cancel

Vetysidoksegsitetaamhuillavihreilla viivoilla. Voit tunnistaasidoksiinosal-
listuvat aminohapoklikkaamallaatomejaja tarkastelemall&ayttoliittyman
alareunassalevaateksti-ikkunaalnsightll-ohjelmassgkainenatomion ni-
metty kolmiosaisesti

Molekyyli:alayksikk :atomi
Esimerkiksinimi
P_1CRN:ILE33:HN

kertookyseess@levan crambiinin (LCRN) aminohaponisoleusiini-33ami-
noryhmanvety, jonkatunnuskaikissaaminohapoissan HN. Samaanimea-
mistapaavoit kayttaamyodskomentojeryhteydessa.

Voit myo6s lisaté rakenteeseemtomi-, aminohappo4ai molekyylik ohtaisia
nimilappuja.Esimerkiksiaminohappojenimetvoidaannayttaé&omennolla

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

Execute
Cancel

Tarkastellaarseuramaksi rakennettavarittamallaaminohapowesihakuisuu-
denmukaisestiMuutetaarensinkaikki mallin atomitnakyviksi komennolla

Molecule/Display
Displayopeiation: On
AtomSet: All
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MoleculePick Level: Molecule
MoleculeSpecsP_1CRN
Execute

Cancel

Tamanjalkeenmuutetaammallin varityskomennolla

Molecule/Color

Tassdapauksessealitaanseuragat parametrit:

Attribute:Atoms

MoleculeSpec:CRN::

Color Method:Property

Propertylevel: Monomer/Residue
Property: Hydrophobicity
Spectrumame:HYDROPHOB_SPECTBM
Execute

Cancel

Komennoropputuloksenaoimakkaastvesihakuiseaminohapobn esitetty
sinisindja voimakkaastvesipaloisetpunaisinaVarityksess&aytettyasteik-
ko on nahtavissanallinnustilanoikeassalareunassalevassanittapalkissa.

Proteiininliuospintavoidaanesittddkomennolla:

Molecule/Surface

Connolly-tyyppiseriuospinnariaskennassaoidaarkayttagesimerkiksiseu-
raavia parametreja:

Surface_¥pe:Connolly

MoleculeSpec:P_1CRN::

Display_StyleSolid (insight_axxessersiossaDot tai Lines)
Execute

Cancel

Lopuksitallennetaamproteiiniralennelnsightll-muodossal @méatehdéérko-
mennolla

Molecule/Put
PutFile Type:Biosym

Potentiaalipitaavield asettaa

ForceFelds/Ptentials/Fx
Execute

Kirjoita ruutuunFile Namehaluamasproteiininnimi, esimerkiksicrambiini
ja suoritakomentovalitsemalla

Execute
Cancel

Komentoluo nykyhakemistoonkaksiuuttatiedostoaicrambiini.car , joka
sisaltaatiedot atomiensijainnistamallissasekacrambiini.mdf ~ , jossaon
tiedotatomientyypeisté proteiinintopologiastga symmetriasta.

Voit poistaamolekyylin ohjelmastd&omennolla
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Object/Delete
Execute
Cancel

7.5 Liséatietoja proteiinitietopankista, SRS:stgja
Insightll:sta

LisatietoaPDB-tietokannastiytyy CSC:nkotisivuilta osoitteesta

www.csc.fi/chem/databases/

SRS-ja Gepardi-kayttoliittymistéon tarkemmatkuvauksetCSC:nbio-op-
paass@MTKO3]. Lisdksitietoaldytyy CSC:nbiotieteidenvww-sivuilta (http:
Iiwww.csc.fi/molbio ) jaGepardi-palelimenkotisvulta(http://iwww.csc.
fi/molbio/gepardi ).

Insightll-ohjelmankotisivu CSC:ll& on osoitteessdhttp:/iwww.csc.fi/
chem/progs/insightll.phtml.en )jaGet_pdb_ftp-apukmentoon haetta-
vissaosoitteestdhttp://www.csc.fi/lchem/progs/insightll_csc.phtml.

en)

LisatietojaPDB-tietokannakaytdstévoi kysydCSC:nbiotieteiderasiantun-
tijoilta joko s&hkopostitséai puhelimitse.

http://www.csc.fi/chem/contact.phtml.en
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Session
Insightll:n asetuksiin ja
kSyttsympSristssn liittyviS
komentoja (esim. taustan
v&ri). Kokeile Recover-
toimintoa jos insightll on
kaatunut.
Modu lien valinta
Muuttaa toisen valikkorivin
sisSlI$n valitun modulin
mukaiseksi

Tau lukkoty$kalu

Kuvaajien kSsittely——

HiladatatySkalu

Tasa-arvopinnat ja hilakuvat

EtSisyys-, kulma- ja torsio-
kulmamittaukset. (Valitse
2-4 atomia ja paina.)

Torsio kulmien muuntelu.
Valitse 2 tai 4 atomia ja

paina nappia. /
Selaa ja lue unix-tiedostoja:

Avaa sivunSkymS

Mole ky ylin asennon
muun telu

File
psv-tiedostojen, luku ja
kirjoitus. psv-tiedostoon
tallentuu tiedot kaikesta

ruudulla nSkyvSstS.
Kuvien tekeminen (ps, tiff).
Komentotiedostojen ajo.

Voimakent$n valinta
ja asettaminen.

— Atomien esitystavan

valinta.

Hiirell$ tehtSvSn
valinnan taso: atomi,
aminohappo tai

molekyyli

Valinnan rajaustapa:
laatikko tai lasso

Object
Molekyylien, kuvaajien Measure

KSytt§S voi itse
__—mSSitellS nappien 1-7

toiminnan.

Valitse ja kSynnistS ohjattu esimerkkitys.
ErittSin havainnollisia!

——Avaa Help-valikko

NSill$ painikkeilla voit
liikuttaa ja pysrittSSnSytsIIS

olevaa molekyyliS. Suunta
valitaan painamalla napin
vasenta tai oikeaa reunaa.
KSytS nSitSjos

ValikkokSytn sijasta Insightll:n

Tietoa komentojen

komentoja voi kirjoittaa suoraan

tShSn kenttSSn.

kone essasi ei ole
kolm in Spp Simis tS
unix -hiirt §t

Pienennys ja
suurennus eli
molekyylien
esityksen
mittakaavaan
muutos.

nSkyvén alueen (slab)

Muuta Z-suunnassa

sijaintia tai kokoa.
Katso: Slab Thick 12
nappi.

NSytS mallinnusikkuna koko
nSyt3n kokoisena.Ta kaisin
normaalitilaan pSSsee
nSppSimistdn F1 nSppSimellS.

tilasta

Asse mbly
Luo kohteita, jotka
koostuvat useasta

Tuo avoinna olevat komento- ja

valintaikkunat nSkyviin jos ne

ovat mallinnusikkunan takana
Jos et|SydSikk unaa, jonka
pitSisiolla auki, p aina tStS!

olevaa molekyyliS tai
tuloksista ja ohjelman kohdetta (esim. kuvaajaa).
TSmSn jSlkeen voit liikuttaa
valittua kohdetta ilman ettS
muut kohteet likkuvat.

Tuo nSkyviin unix-
ikkuna, josta Insightll
on kSynnistetty.

Spec trum
Jos ominaisuuden

jamuiden kohteiden  Molekyyligeometrian molekyylistS. esittSmiseen ei I8ydy
hallinta. Esim. mole-  mittaukset, Periodisten reuna-  sopivaa vSrispektriS,
kyylin poistaminen tai vetysidokset ja ehtojen ja yksikks-  voit luoda uuden Window
nimen muutos. pSSlekkSiset atomit koppien mS3ittely.  spektrin. Ikkunoiden hallinta
Mole cule Trans form Subs et User Custom Help
Koordinaattien Molekyylin  MSSittelem3IS Erilaisia erikois- LisSSvalikkoihin ~ Avaa esi-
lukeminen ja asennon ja  alijoukkoja voit komentoja. omia merkkity$
kirjoitus. aseman  kohdistaa @nnotateGon komentoja. tai komento-
Atomien ja muuttaminen.  komennot vain nSppSrS kuvia helppi.
molekyylinen PySrimisen haluttuihin luotaessa.
esittSminen, keskipisteen  atomeihin.
v&ittSminen ja m&Sittely.  Alijou kko jen
merkitseminen. mSSittel yn ja
TSmSon kSytsn ope ttelu
ohje Iman eniten s8StSSpalion
kSytetty valikk o! aik aa jatk ossa !
Conne ct obj ect:in avulla
voit liik utella mole kyy lej$
toiste nsa suh teen.
Paina t&S nappia ja sen
InformaatiokenttS iSlkeen jotakin nSytslIS

TSIS napilla palataan takaisin
normaalitilaan, jossa kaikki
kohteet reagoivat liikutteluun.

Valitse vaikuttaako
salb-painike Z-
suunnassa nSkyvSn
alueen kokoon vai
sijaintiin.

© Kimmo Mattila / CSC-Scierftc Computiny

Kuva 7.5: Insightll:nk ytt liittym n  perustoiminnot.
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