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Ab stract
The da ta base of ex per i men tally de ter mined struc tures of
or ganic and organometallic com pounds con tain ing more
than 400 thou sands of struc tures is a ba sic source of in for -
ma tion on the de tailed struc ture of mol e cules nec es sary in
chem is try, phar ma col ogy, struc ture bio chem is try and tech -
nol ogy. The pa per re views the sci en tific tools of fered by
CSD and gives in for ma tion on avail abil ity of da ta base and
the re lated soft ware in the Czech Re pub lic.

Abstrakt
Strukturní databáze experimentálnì stanovených orga -
nických a organometalických slouèenin, obsahující nyní
více než 400 tisíc experimentálnì stanovených struktur, je
základním zdrojem informací o detailní struktuøe molekul,
které jsou nezbytné v chemii, farmakologii, strukturní
biochemii, technologii. Èlánek podává pøehled o
mož nostech, které souèasný systém Cambridgeské struk -
turní databáze (CSD) poskytuje a informuje o dostupnosti
strukturní databáze a navazujícího sofwaru v Èeské
republice.

1. Úvod
Cambridgeská strukturní databáze je základním zdrojem
informací o molekulární struktuøe a  mezimolekulárních
interakcích experimentálnì ovìøených v pevné fázi.
V souèasné dobì  databáze obsahuje 401 tisíc slouèenin.
Zhruba ve 230 tisíci pøípadech jde o strukturu komplexù
vytváøených organickými molekulami. Soft ware dodávaný 
v rámci systému CSD umožòuje pomìrnì snadnou analýzu
tìchto mezimolekulárních interakcí a umožòuje tak
napøíklad  racionální pøístup k návrhu nových dobøe
strukturnì definovaných molekulárních systémù.

Vìtšina struktur obsažených v databázi je stanovena
rentgenovou difrakcí na monokrystalových vzorcích.
Menší èást (1230 struktur) je stanovena pomocí práškové
difrakce nebo pomocí neutronové difrakce (1331 struktur).  
Je vhodné mít na pamìti, že experimentálním výsledkem
øešení struktury pomocí rtg difrakce je rozložení
elektronové hustoty v molekule a tedy, že polohy atomù
uvádìné v databázi jsou støedy jejich elektronových hustot. 
U neutronové difrakce jsou výsledkem získaným z
experimentu polohy atomových jader. Tento fakt je
významný zejména pokud nám jde o vodíkové atomy, kde
u rtg difrakce vidíme elektronovou hustotu centrovanou
v jiné poloze než je pro ton mìøený neutronovou difrakcí.   

Také je vhodné pøipomenout, že rtg difrakce jednoz -
naènì øeší problém absolutní konfigurace a že data baze
obsahuje 6291 jednoznaènì stanovených opticky aktivních 

slouèenin. Z hlediska studia slabých mezimolekulárních
interakcí je CSD atraktivním zdrojem nových poznatkù
ukazujících realitu. Vìtšina obje vovaných interakcí „nov -
ého typu“ byla zpravidla zøejmých již mnoho desítek let
pøed jejich objevem prostým prohléd nu tím experimentálnì 
namìøených struktur obsažených v CSD.

2.  Historie Cambridgeské strukturní da ta base 

Sbìr dat do databáze organických a organometalických
struktur stanovených metodami rtg difrakce byl iniciován
Dr Olgou Kennardovou, vedoucí oddìlení organické, anor -
ganické a teoretické chemie Cambridgeské uni ver sity, v
roce 1964. Projekt byl zpoèátku podpoøen  Britskými
akademickými granty od “UK Of fice for Sci en tific and
Tech ni cal In for ma tion”, dále “UK Sci ence and En gi neer -
ing Re search Coun cil”. V té dobì bylo nìkolik konku -
renèních projektù sbírajících obdobná data. Cambridgeské
laboratoøi se však podaøilo získat mezinárodní podporu.
Národní prostøedky financování byly doplnìny subven -
cemi tak zvaných Národních  cen ter CSD (“Na tional Af fil -
i ated Cen tres”) zøízených v dalších ètyøech zemích (USA,
Italie, Japonsko, Èeskoslovensko).

Zaèátkem sedmdesátých let zaèala mezinárodní distri -
buce prvních plnì funkèních systémù pro vyhle dávání a
zpracování dat z této databáze a v roce 1980 už byla CSD
lokalizována ve 30 zemích po celém svìtì. V této dobì o
CSD systém projevily zájem i farmaceutické firmy a firmy
produkující v oblasti chemie využívané v zemì dìlství a
zaèaly projekt finanènì podporovat. To umožnilo v roce
1998 pøechod CSD na samostatnou neziskovou spoleènost
(reg is tered char ity), která pøijala jméno Cam bridge Crys -
tal lo graphic Data Cen ter (CCDC). Pøestože støedisko sídlí
od roku 1992 v samostatných prostorách má organizaènì
velmi úzké spojení s De part ment of Chem is try Camb -
ridgeské uni ver sity a zajiš•uje zde èást výuky. V souèasné
dobì je databázový systém CSD distribuován do ca 60
zemí. CSD byla v letech 1965-1997 vedena dr. Kenar -
dovou, v letech 1997-2002 Dr. Davidem Hartleyem a od
roku 2002 Dr.Frankem Allenem. Èást vývoje softwaru
probíhá od roku 1998 v samostatné spoleènosti CCDC
Soft ware Lim ited. Dále CCDC nabízí pronájem vybraného 
softwaru, který byl vyvinut jinými spoleènostmi.

Struèný pøehled historie
1964  O.Kennard – poèátky sbìru strukturních dat na
          Cambridgeské universitì
1974 Plnì funkèní systém CSD

  - zøízení „Pøidružených národních cen ter CSD“ v
          USA, GB, Italii, Japonsku a Èeskoslovensku
           - instalace CSD v ÚMCH AV, FZÚ AV ÈR, MU Brno
         a STU Bratislava
1980 CSD lokalizována již ve 30 zemích svìta
1997 D.Hartley øeditel
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1998 Založena nezisková spoleènost CCDC (charitativní
         organizace)
2002 F.Allen øeditel
2007 CSD je nyní lokalizována v 60 zemích svìta

3. Strukturní databáze organických a
   organometalických slouèenin v èeských zemích

Èeskoslovensko bylo v roce 1974 mezi prvními pìti
zakládajícími „Pøidruženými národními centry“ (NAC -
Na tional Af fil i ated Cen ters), na  kterých je èinnost
souèasné CCDC založena, zejména díky aktivitám Karla
Humla z ÚMCH AV ÈR. Od té doby byly lokální verse
CSD vždy dostupné alespoò na tøech pracovištích v Praze,
v Brnì a Bratislavì. V pozdìjších letech se na zajištìní
provozu NAC podíleli Václav Langer, Bohdan Schnei der,
Jarmila Dušková a Jindøich Hašek. V letech 1993-2004 se
o zajištìní CSD v ÈR významnì zasloužili prostøednictvím
svých grantù Jan Fábry (FZÚ AV ÈR) a Jan Ondráèek
(ÚMG AV ÈR). 

Pro všeobecný pøístup do databáze je nejdùležitìjší její
sí•ová verse. Ta je již od roku 1974 dostupná každému
nekomerènímu zájemci v ÈR pøes poèítaèový server ve
FZÚ AV ÈR. O nepøetržitý provoz této sí•ové verse CSD
ve FZÚ až do dnešní doby se zasloužili pøedevším Jaroslav
Nadrchal, Alan Línek, Václav Petøíèek, Jan Fábry a Michal 
Dušek. V souèasné dobì je provoz sí•ové verse zajiš•ován
Michalem Duškem (FZÚ AV ÈR) a lokální instalace CSD
jsou instalovány na deseti dalších pracovištích.

Cambridgeskou strukturní databázi tedy mohou v její
sí•ové formì využívat všichni nekomerèní zájemci
v našich zemích nepøetržitì již od roku 1974. Do roku 2004 
byl pronájem hrazen z prostøedkù státu a její využívání
bylo bezplatné. V souèasné dobì nepovažují grantové
agen tury zajištìní CSD pro celý stát za samostatný vìdec -
ký problém a vyžadují, aby si strukturní data zajistil každý
øešitel vìdeckého problému ze svých vlastních zdrojù. 

Proto je od roku 2005 pronájem CSD hrazen
z prostøedkù Krystalografické spoleènosti. Náklady s tím
spojené jsou kompenzovány poplatky vyžadovanými od
trvalých uživatelù CSD. Za obèasné využití CSD po síti
není žádný poplatek vyžadován, ale protože výše poplatkù
závisí na poètu platících uživatelù nemìlo by být této
možnosti nadmìrnì využíváno. V souèasné dobì je
poplatek tvoøen ze dvou èástí. Výše první èásti závisí na
odhadu poètu grantù využívajících CSD na daném praco -
višti a druhá èást je poplatek za každou samostatnou
instalaci CSD na vlastním poèítaèi. 
Zpùsob úhrady poplatku za pronájem CSD v našich zemích
1974 – 1992  Akademie vìd
1993 – 2004  Krystalografická spoleènost prostøednictvím
                     podpory GA ÈR
2005 – 2007 Krystalografická spoleènost z vlastních
                     prostøedkù

Pronájem CSD je poskytován vždy na dobu jednoho
roku. Obvykle na jaøe každého roku je všem registrovaným 
uživatelùm jednorázovì obnoven soft ware a celá databáze.
V prùbìhu roku mají vlastníci licencí možnost tøikrát
doplnit svoji databázi ètvrtletními pøírùstky novì zpraco -
vaných struktur po síti pøímo z CCDC v Cam bridge.     

Distribuce CSD v rámce národní licence je zajiš•ována
prostøednictvím Národního centra CCDC „Af fil i ated cen -

ter of CCDC“. Kontakt:  Dr. Jindøich Hašek, ÚMCH AV
ÈR, Heyrovského nám.2, 162 06 Praha 6; tel: 296 809 390;  
fax: 296 809 410;  email: hasek@imc.cas.cz. 

Pokud chcete instalaci CSD na svém vlastním
poèítaèi, kontaktujte pøímo Národní centreum CCDC.
Pokud chcete využívat CSD prostøednictvím poèítaèové
sítì, pøeètìte si instrukce na 

http://www-xray.fzu.cz/csd/csd.html  a zkontaktujte
Dr. Michala Duška z Fyzikálního ústavu AV ÈR e-mail:
dusek@fzu.cz 

4.  Pøehled softwaru užívaného ve spojení s CSD

Vìtšina softwaru spolupracujícího s Cambridgeskou struk -
turní databází je k disposici jak pro systémy Win dows, tak
pro UNIX. Pokud ne, je to uvedeno na konci popisu. 

4.1.  Programové vybavení CSD systému

Con Quest
Základní vyhledávací pro gram v Cambridgeské databázi.
Pro gram je velice intuitivní a uživatelsky pøíjemný
umož òující pøístup k vìtšinì funkcí bez ètení manuálu.
Nicménì pokud chcete plnì využít možností stastistického
zpracování a zobrazování, bez dodateèných rad a
“neklikacího” programu Quest se možná neobejdete. 

Mer cury
Pro gram je skuteènì velice dobrý zejména pro analýzu a
zobrazování mezimolekulárních kontaktù v krystalu.
Umožòuje snadné a rychlé porovnávání velkého množství
molekulárních struktur. 

VISTA
Specializovaný tabulkový pro ces sor (obdoba známého
Excellu) usnadòujícího práci, statistické vyhodnocení a
tvorbu grafù z dat získaných ze strukturní databáze a nebo
vypoètených na základì nalezenych struktur. 

Mo gul
Pro gram pro zobrazování krystalových struktur, výpoèet a
statistické porovnání vybraných molekulárních descriptorù

IsoStar (server – UNIX only)
Pro gram umožòující statistické zpracování, názorné zobra -
zo vání typických mezimolekulárních interakcí v krys ta -
lech. Nìkolik tisíc funkèních skupin je již v databázi
zpracováno a lze snadno vyhledávat a zobra zo vat typické
mezimolekulární interakce.

Quest
Pøedchùdce “klikacího” programu Con Quest pro vyhle -
dávání podobných struktur nebo strukturních frag mentù v
Cambridgeské databázi.

PREQUEST
Pro gram umožòuje práci s vlastními dosud nepub -
likovanými daty tak, jako by již v databázi byla obsažena.
Umožòuje kontrolu a transformaci vlastních strukturních
dat do formátu CCDC, tj. vytvoøí novou doplòkovou
databázi *.aser, odpovídající 2D chemické diagramy, atd. z 
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dat ve formátech SHELX, CIF, SD nebo MOL2. Dostupné
jen pro systém UNIX. 

Rpluto
Grafický pro gram na zobrazování molekul s mnoha vlast -
nostmi, které krystalograf ocení.

DASH
Pro gram pro øešení krystalových struktur z práškových
difraktogramù. Na vstupu vyžaduje správnì oindexovaný
difrak èní záznam, základní buòku, znalost správné prosto -
rové grupy a model molekuly s nìkolika neznámými tors -
ními úhly. 4.2.  Programy usnadòující analýzu struktury
proteinù

Su per Star
Pro gram umožòující identifikaci oblastí na povrchu
proteinu, které mají silnéí interakce s proteinem. Pro gram
využívá experimentálnì získané statistické informace o
èetnosti typù interakcí z Cambridgeské strukturní data -
báze, z Proteinové strukturní databáze a nebo CSD data
optimalizována pomocí Gaussianu. Dostupné jen pro
systém UNIX.

ReliBase+  
Databáze umožòuje vyhledávání proteinových struktur
v PDB, analýzu, zobrazování mezimolekulárních interakcí, 
hydratace, prázdných prostor v komplexech makro mole -
kulárních struktur obsažených v „Proteinové Strukturní
Databázi (PDB).  Systém má vlastní scriptový jazyk a
obsahuje øadu pøedzpracovaných dat, které v PDB nejsou
pøímo obsažené. Dostupné jen pro systém UNIX.

Relibase
Relibase je neplacená varianta Relibase+ s omezenou funk -
è ností. Dostupné jen pro systém UNIX.

GOLD
Gold (Ge netic Op ti mi sa tion for Ligand Dock ing) je pro -
gram pro optimalizaci umístìní flexibilního ligandu do
vazebného místa proteinu. Scor ing funkce jsou voleny tak,
že dávají dobrou shodu (>70 %) s experimentálnì stano -
venými strukturami v PDB.

SILVER
Zobrazování, kontrola a detailní analýza interakcí mezi
proteinem a ligandem. Vhodný zejména pro práci s prog -
ramem GOLD

EnCIFer
Pro gram usnadòuje pøípravu CIF souborù potøebných pro
publikaci a depozici krystalových struktur do CSD a do
PDB. Deskriptory, které je tøeba užívat pro organické,
anor ganická a ostatní struktury s malou základní buòkou
jsou rozdìleny do následujících slovníkù: 

• Core dic tio nary (coreCIF) 

• Pow der dic tio nary (pdCIF) 

• Mod u lated and com pos ite struc tures dic tio nary
(msCIF)

• Elec tron den sity dic tio nary (rhoCIF) 

• Descriptory používané pro makromolekulární
struktury jsou popsané ve slovnících:

• Macromolecular dic tio nary (mmCIF) 

• Im age dic tio nary (imgCIF) 

• Sym me try dic tio nary (symCIF)
Vysvìtlení formátu CIF a popis významu deskriptorù

lze nalézt na adrese
http://www.ccdc.cam.ac.uk/products/csd/faqs/#deposition

4.3.  Doporuèený zpùsob odkazù na využití CSD
        systému 

CSD sys tem  F.H.Allen and W.D.S.Motherwell, Acta
                     Crystallogr., B58, 407-422, 2002. 
Con Quest, Mer cury Bruno I.J. et al. Acta Cryst. (2002),
                                 B58, 389-397.
IsoStar Bruno I.J. et al. J.Comp.Aided Mol.De sign
            (1997),11-6, 389-397.
Su per Star Verdonk M.I. et al. J.Mol.Biol (1999) 289,
                 1093-1108.
Mogul  Bruno I.J. et al. J.Chem.In for ma tion and Com puter
            Sci ence. (2005), 44-6, 2133-2144.
Lif e Sci ences R. Tay lor, Acta Crystallogr., D58, 879-888,
                       2002.

5.  Závìr

Cambridgeská strukturní databáze obsahující vice než 400
tisíc experimentálnì stanovených krystalových struktur
organických slouèenin a jejich komplexù a je každoroènì
doplòována 30 tisíci novì stanovenými strukturami. Snad -
ná manipulace a intuitivní ovládání vìtšiny programù
umož òuje využití databáze nejen ve vìdecké práci, ale též
pøi výuce na vysokých a støedních školách. Možnost
snadného zobrazení reálné prostorové struktury molekul a
možnost prohlížení  jejich interakcí s okolními molekulami 
je nejen vysoce pozitivní z pedagogického hlediska, ale
èiní výuku chemie pro studenty názornìjší a atraktivnìjší.                                                                                                                                                                                             

Podìkování:  Projekt je èásteènì podporován z prostøedkù
GA AV ÈR IAA500500701.

6.  Literatura

Pøestože je ovládání da ta base intuitivní a ve velké vìtšinì
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