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THVISTELMA

Tyon kirjallisessa osassa tarkasteltiin kemian alan tarkeimpia tietokantoja, joista oli
valittu Web of Knowledge, CSD (Cambridge Structural Database) ja Scifinder. Web of
Knowledge on tutkimusalusta, jonka kautta on paasy tarkeimpiin viitetietokantoihin,
mm. Web of Scienceen.! Web of Science sisalta4 useita alatietokantoja. Jyvaskylan
yliopiston tilaus siséltdd Science Citation Index Expanded, Social Sciences Citation
Index ja Art & Humanities Citation Index —tietokannat, joista Science Citation Index
Expanded on luonnontieteiden osio.> CSD on kristallografian tietokanta, joka sisaltaa
orgaanisten  ja  organometallisten  yhdisteiden  kokeellisesti ~ madritettya
kiderakennetietoa.® Scifinder —liittym4 tarjoaa paasyn Chemical Abstracts Service
(CAS) —tietokantoihin. CAS pitda ylla maailman laajinta kokoelmaa Kirjallisuus- ja
patenttiviitteita, reaktioita ja yhdisteita.* Scifinder on hyva tydkalu ammattimaiseen

kayttoon ja tutkijoille.®

Tyon kokeellisessa o0sassa rakennettiin tietokoneella kiderakennetietokanta JY:n
orgaanisen kemian osastolla syntetisoiduista yhdisteistd. Tietokanta Kkasitti 626
rakennetta, jotka oli jaoteltu orgaanisiin rakenteisiin, metallikomplekseihin ja muihin
rakenteisiin. Orgaaniset rakenteet jaoteltiin edelleen resorsinareeneihin, CHOX, CHNO,

ja muihin orgaanisiin rakenteisiin.



ESIPUHE

Erikoistyd ja pro gradu —tutkielma tehtiin loppuvuonna 2011 — 2012 Jyvaskylan
yliopiston kemian laitoksella, orgaanisen kemian osastolla. Erikoistyd tehtiin 11/2011 —

02/2012 valisend aikana, ja pro gradu alkukevaalla 2012 ja syksylla 2012.

Kirjallisuusléhteina kaytettiin CASin kotisivuja, CCDC:n kotisivuja, CCDC-tietokantaa,
wosin Kkotisivuja, wos-tietokantaa, wikipediaa, Googlea, Jyvaskylan yliopiston kirjaston
sivuja, JYKDOKIista JY:n opinnaytetoita, Jyvaskylan ylioppilaslehted, kirjaa Steed,
Jonathan W.; Turner, David R.; Wallace, Karl J.; Core Concepts in Supramolecular

Chemistry and Nanochemistry ja luentomateriaaleja.

Kokeellisen osuuden ohjaajana ja tarkastajana toimi Kari Rissanen, ja Kirjallisen
osuuden toisena tarkastajana lisdksi Juhani Huuskonen. Haluan kiittdd heitd hyvista

neuvoista, tyon ohjaamisesta ja tarkastamisesta.
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KIRJALLINEN OSA

1 JOHDANTO

Tarkeimpié tietokantoja ulkomaisten artikkeleiden hakuun JY:ssd ovat Scifinder,
Reaxys —kayttoliittymd, PubMed (my6s kemiaa), Web of Science, ETDEWeb-
energiatietokanta, ERIC-tietokanta pedagogisia opintoja tekevélle kemistille
(kasvatustieteellisen aineiston hakutyokalu) ja yliopiston kirjaston NELLI-portaali.
Reaxys —kayttoliittymaéan kuuluu CrossFire Beilstein (orgaanisen kemian tietokanta) ja
CrossFire Gmelin (epdorgaanisen kemian ja organometallien tietokanta). Reaxys —
kayttoliittyma  siséltdd myos patenttitietokannan  ja  edellisiin  pohjautuvan

synteesisuunnittelukartan.®

Kotimaisten artikkelien hakuun JY:ssa loytyy ARTO —kotimainen, korkeakoulu- ja
erikoiskirjastojen tuottama artikkeliviitetietokanta (kotimaisia tieteellisia ja ammatillisia
lehtid kaikilta aloilta), Aleksi —erilaisten kotimaisten yleislehtien artikkeliviitteitd
kaikilta aloilta ja suurimpien sanomalehtien viime vuosien artikkeleita, sekd eViikki —
Viikin tiedekirjaston tuottama, vapaasti kéytettavissa oleva tietokanta (tdma kattaa mm.

seuraavia tieteenaloja: ympéristoala, metsé- ja puuala seké biotieteet ja biotekniikka).’

Yhdisteiden ja reaktioiden hakuun JY:ssa l0ytyy Scifinder-tietokanta, Reaxys-
tietokannat, CSD ja ICSD -kristallografian tietokannat, seka ChemBioOffice.?

Thomson Reuters Web of Knowledge on tutkimusalusta, joka kerdad yhteen
monentyyppistd siséltéa (lehtiartikkeleita, patentteja, nettisivuja, konferenssijulkaisuja
ja Open Access materiaalia) yhden kayttoliittyman kautta. Web of Science (WOS) -

tietokantapakettia voidaan kayttaa Web of Knowledgen kautta.™

(WOS)- viittaustietokantapaketti on viittaustiedon hakutyokalu, jota voidaan kayttaa
myos artikkeleiden hakuun, kuten mita tahansa viitetietokantaa.® WOS sisaltaa
ristiinhaettavaa, taysin indeksoitua bibliografista ja viitetietoa yli 100 vuoden ajalta.*
Tutkimusinstituutit maksavat hakukoneen kaytosta. Jyvaskylédn yliopiston Kkirjaston
tilaus sisaltéda alatietokannat Science Citation Index Expanded (luonnontieteiden osio),
Social Sciences Citation Index ja Arts & Humanities Citation Index.? WOSin viitteista
padadsee myos Journal Citation Reports -tietokantaan, joka sisdltdd lehtien

vaikutuskertoimet, eli impaktiluvut (impact factor).®



Kristallografian tietokanta CSD (Cambridge Structural Database) on orgaanisten
rakenteiden tietokanta. Se sisdltdd orgaanisten yhdisteiden kiderakennetietoa, kuten
kaava, alkeiskoppi, avaruusryhmad, atomien paikat ja muuta kristallografista tietoa, seké
hienonnustietoa. Tietokantojen kohdalla orgaaninen yhdiste on yhdiste, joka siséltada C-

H sidoksen.°

CSD tietokantaa tuottaa ja yllapitdd Cambridge Crystallographic Data Centre, CCDC,
http://www.ccdc.cam.ac.uk/. Tietokanta ei ole julkisessa k&ytdssd. Tietokannan hankkii

akateemiseen kayttoon Suomeen Tieteen tietotekniikan keskus CSC. Se hankkii
lisenssit, maksaa ja jakaa ne vyliopistoille. Kullakin laitoksella on Kkiinted maara

lisensseja.’?

CSC — IT Center for Science Ltd jarjestdd IT tukea ja resursseja akateemiselle
maailmalle, tutkimusinstituuteille ja yhtidille Suomessa. Se on Suomen valtion
omistama. CSC on Opetus- ja kulttuuriministerién alainen organisaatio.'* Funet
verkkopalvelut (kansallinen tutkimus- ja koulutusverkko, jossa on nopea internetyhteys
akateemisiin instituutioihin ja valtion laitoksiin) kuuluvat CSC:n palveluihin.*? Funet
verkon kautta tutkijat voivat kayttdd laajaa kokoelmaa tieteellisid ohjelmistoja ja
tietokantoja Suomessa, mm. CSD ja Reaxys.™

Scifinder on laajimpia viitetietokantoja.® Chemical Abstracts Service (CAS) —
tietokannat siséltdva Scifinder tarjoaa hyvédt ominaisuudet yhdisteitd ja reaktioita
koskevien hakujen tekemiseen ja kasittelyyn. Aiheenmukaiset haut Scifinderissa
tehddan englannin kielell, rakenne- ja reaktiohaut myos piirto-ohjelmaa kéyttden. CAS
tietokanta CAplus siséltad n. 36 milj. kirjallisuusviitettd kemian kirjallisuuteen. Linkitys
viitetietokannan viitteesta lehdenkustantajaan on lahes aina, kun lehteen on tilaus. CAS
REGISTRY sisaltaa talla hetkellda tiedot n. 69 milj. orgaanisesta ja epéorgaanisesta
aineesta, sekd n. 64 milj. sekvenssista ym. CASREACT sisaltéda tietoa orgaanisista
reaktioista, CHEMCATS sisaltd4 tietoa kaupallisesti saatavista kemikaaleista ja niiden

jakelijoista, ja CHEMLIST siséltaa tietoa saannellyista kemikaaleista.'**°

Scifinderia kaytetddn netin kautta selaimella. Kayttolisenssi Jyvaskylan yliopistossa
kattaa 4 yhtdaikaista kayttajad. Kayttooikeus on vain yliopiston henkilokunnalla ja
rekisteryidyilla opiskelijoilla julkisin varoin tehtdvéé opetus- ja tutkimustyota varten.
Ohjelman kéyttdé kaupallisiin tarkoituksiin on ehdottomasti kielletty. Tietokannan
tuottaja seuraa kayttda. Tietokannan tuottaja on Chemical Abstract Service, American

Chemical Societyn jaosto.**


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

CrossFire Beilstein perustuu kuuluisaan Beilstein’s Handbuch der Organischen
Chemie”, joka kattaa kirjallisuutta orgaanisen kemian alkuajoista ldhtien. Beilstein
sisdltdd avainlehdistd (1771-) ja patenttiasiakirjoista (1886-1980) peraisin olevaa
orgaanista kemiaa. Beilstein on laajin kokeellista fysikaalista, spektroskopista,
kemiallista ja biologista aktiivisuustietoa sisaltavéa tietokanta. CrossFire Gmelin sisalta
avainlehdista (1772-) peraisin olevaa epdorgaanista ja organometallikemiaa. Gmelin on
Beilsteinia tdydentdvd tietokanta, joka perustuu kuuluisaan “Handbuch der
Anorganischen Chemie”. Se on laajin kokeellista tietoa keramiikasta, nanokiteist,
klustereista ja komplekseista sisaltava tietokanta.'® Reaxys on kayttoliittyma Beilstein ja
Gmelin tietokantoihin. Tietokantoja voidaan kayttdd, kun halutaan tarkistaa
kirjallisuudessa esiintyvé tyypillinen metodi alkuperéisesta Kirjallisuudesta. Ne voivat

toimia myds ideapankkina, esimerkiksi onko jollain yhdisteella kayttoa laakeaineena.”’

ChemBioOffice on ohjelmapaketti kemistien ja biologien kéayttéon. Ohjelmapaketin
sisaltoon kuuluu ChemBioDraw, ChemBio3D, ChemFinder, BioViz, BioAssay,
Inventory ja E-Notebook. Ohjelmien avulla voidaan mm. luoda rakenteita, kuvia ja
kaavioita, sekd mallintaa aineiden ominaisuuksia ja spektreja rakenteiden perusteella.
Paketti sisaltdd myods tyokaluja tiedonhallintaan. Kéyttélisenssi kattaa kemian laitoksen

ja Ylistonrinteen kirjaston. Ohjelmapaketti on kemian laitoksen hankinta.*®

Internetissd on myos vapaasti kaytettavissa olevia tietokantoja, mm. SDBS (Spectral
Database for Organic Compounds) ja NIST Chemistry WebBook (kemiallisia ja
fysikaalisia ominaisuuksia yli 40 000 yhdisteelle).

2 WEB OF KNOWLEDGE

Thomson Reuters Web of Knowledge tutkimusalusta tarjoaa paasyn térkeimpiin
viitetietokantoihin, ja tyokaluja tiedon hakuun, jaljittimiseen ja mittaamiseen, sekd
yhteistyohon. Opiskelijat ja tutkijat yli 5600 instituutiossa ja laitoksessa, ja yli 100
maassa kayttavat Web of Knowledgea. Arkistoja ja viitetietoa on Kattavasti
luonnontieteiden, yhteiskuntatieteiden ja humanististen tieteiden aloilta yli 100 vuoden

ajalta.”

Web of Knowledgen kautta voidaan kayttad seuraavia tietokantoja: Web of Science,
Chinese Science Citation Database, Current Contents Connect, Derwent Innovations
Index, BIOSIS Citation Index, BIOSIS Previews, Biological Abstracts, CABI: CAB



Abstracts ja Global Health, Inspec, Medline, Food Science and Technology Abstracts,
Zoological Record, Journal Citation Reports ja Essential Science Indicators.™

Web of Knowledge siséltdd 23 000 lehted, 23 milj. patenttia 40 patentteja myontavalta
viranomaiselta, 110 000 konferenssijulkaisua, 9 000 nettisivua, 2 milj. kemiallista
rakennetta, yli 100 vuoden ajalta arkistoja, yli 87 milj. ldhdenimikettd, 700 milj.

siteerattua viitetta ja 256 tieteenalaa.?

Web of Sciencessa saatavilla olevat alatietokannat ovat Science Citation Index
Expanded, Social Sciences Citation Index, Arts & Humanities Citation Index,
Conference Proceedings Citation Index, Index Chemicus ja Current Chemical

Reactions.?*

2.1 Web of Knowledgen historiaa

Vuonna 1955 julkistettiin idea viitteiden hausta ja luetteloinnista. Tekniikan kehittyessd,
vuosikymmenida myohemmin, syntyi Web of Science, jossa yhdistyi nettilinkitys ja
viitteidenhaku. Vuonna 2002 tuotiin markkinoille Web of Knowledge, uusi
ainutlaatuinen tutkimusalusta. Siséltoon kuului dataa relevanteista tieteellisista lehdisté,
patentteja, julkaisuja ja arvioitua nettisiséltod luonnontieteiden, yhteiskuntatieteiden ja
humanististen tieteiden aloilta. Kattavuus alkoi v. 1945, ja siihen kuului seka laajaa,
monitieteistd siséltod, kuten Web of Science, ettd kohdennettua erikoissisaltoa.
Tyokaluihin kuului ristiinhaku (kaikista tietokannoista haku), siteerattujen viitteiden
haku ja kokoteksti -linkitys. Vuonna 2003 tutkijoilla yli 50 maassa oli paasy
keskimaarin 137 000 kokoteksti —linkkiin, ja v. 2004 keskim&arin 264 000 kokoteksti —
linkkiin. Kayttoliittymén tdysi uudelleensuunnittelu paransi kéyttod, ja Analyze —
tyokalu oli uusi ominaisuus. Vuonna 2005 tutkimusalustaan oli padsy yli 3200
instituutiolla 74 maassa, keskimaarin 943 000 kokoteksti —linkkiin, ja v. 2006 yli 20
milj. kayttdjalla 81 maassa. Tietokannan paivityksessd oli mm. lisdtty uusia s&hkoisia
arkistoja, kuten Web of Sciencen tieteellinen kattavuus v. 1900 lahtien, sekd uusia
tyokaluja (tekijan identifiointi, citation report, EndNote Web). Tutkimusalustalla tehtiin
keskimaarin yli 150 000 kayntid paivassa. Vuonna 2007 Web of Knowledge tarjosi
uuden kayttoliittyman, jossa oli ominaisuuksia kaikille k&ytt4ja —tasoille ja kokoteksti —
linkit yli 2000 uuteen tieteelliseen julkaisuun. Vuonna 2008 Web of Knowledgea kaytti
yli 3550 instituutiota 90 maassa. Tietokantaa oli taas péivitetty uusilla ominaisuuksilla.

Web of Knowledge oli saatavilla englanniksi tai yksinkertaisella kiinalla.??



2.2 Lehtien valintaprosessi

On osoitettu, ettd suhteellisen pieni osa tieteellisistd lehdistd julkaisee p&&osan
merkittavista tieteellisistd tutkimuksista. Tahan periaatteeseen viitataan Bradfordin
lakina, jonka brittildinen matemaatikko ja Kirjastovirkailija S.C.Bradford havaitsi 1930-
luvun puolivalissd. Thomson Reutersin analyysi 7621 lehdestd v. 2008 paljasti, ettd alle
300 lehtea kasittad 50 % siitd, mihin viitataan, ja 30 % siit4, missa julkaistaan.
Lehtikoostumus vaihtelee heijastaen tieteellisten puheenaiheiden kehittymista.
Kattavuutta paivitetddn tunnistamalla ja arvioimalla uusia lehtid, ja tarpeen mukaan

poistamalla vahemman hyddyllisia lehtid.?

Valittaessa lehtia Web of Scienceen otetaan huomioon monia méaarallisia ja laadullisia
kriteereja. Niihin kuuluu lehden julkaisustandardit, toimituksellinen sisalto, kirjoittajien
kansainvalisyys ja viiteanalyysi. Thomson Reutersin toimittajilla, jotka suorittavat
arviointeja, on vastuualueensa koulutustausta. Kaytdnnossa jokainen uusi julkaistu

tiedelehti arvioidaan.®

2.2.1 Perusjulkaisustandardit

Valintaprosessin peruskriteereihin kuuluu julkaisuaikataulussa pysyminen, tdamé koskee
myaos séhkdisia lehtid. Thomson Reuters arvioi, kuinka hyvin lehti seuraa kansainvalisia
toimituksellisia kaytantoja, jotta lahdeartikkelien 16ytyminen saadaan optimoitua.
Naihin kaytantoihin kuuluu informatiiviset lehtien otsikot, kattavasti kuvailevat
artikkelien otsikot ja tiivistelmat, taydet bibliografiset tiedot siteeratuista viitteista ja
kaikkien kirjoittajien osoitetiedot. Thomson Reuters keskittyy lehtiin, jotka julkaisevat
kokotekstin, tai véhintddn bibliografiset tiedot englanniksi, koska englanti on
kansainvélinen tieteen kieli. Kansainvaliselle tutkimusyhteisélle tarkeimmat lehdet
julkaisevat aina  kokotekstin  englanniksi, erityisesti luonnontieteissd. Myos
vertaisarviointi ja tiedot rahoituksesta ovat térkeitd. Arvioidessaan toimituksellista
sisaltbd Thomson Reuters maarittdd, tuoko arvioinnin alla olevan lehden siséaltod jotain
uutta tietokantaan, vai onko aihe jo riittdvasti katettuna tietokannassa. Nykypaivén
tieteellinen tutkimus tapahtuu globaalissa kontekstissa, ja lehtien kansainvalisyytta
seurataan Kirjoittajien, toimittajien ja hallituksen neuvoa antavien jasenten suhteen.
Thomson Reuters on kiinnostunut myos hyvisté alueellisista lehdistd, ja siséllyttdd ndita
pienen valikoiman mukaan joka vuosi. Ne on tarkoitettu pikemmin paikalliselle, kuin

kansainvéliselle yleisolle. Valintaprosessissa kédytetddn apuna viiteanalyysia. Web of



Science on viitehakemisto, joten Thomson Reutersilla on runsaasti viitedataa
kaytettavand. Kaikki siteeratut viitteet indeksoidaan, riippumatta siit4, kuuluuko

siteerattu tyd Web of Scienceen.?

2.3 Science Citation Index Expanded

WOS -tietokantapaketti siséltdd artikkelien, ja sitd kautta Kirjoittajien, saamia
viittauksia tiedelehdissa. Jyvaskylan yliopiston tilaus sisaltad alatietokannat Science
Citation Index Expanded, Social Sciences Citation Index ja Art & Humanities Citation
Index.? Luonnontieteiden alan lehtia indeksoidaan Science Citation Index Expanded —
alatietokantaan. Science Citation Index Expanded on monitieteinen Web of Sciencen
alatietokanta, joka kattaa 8300 térkeinta lehted 150 tieteen- ja tekniikan alalta.
Tietokanta sisaltdaa artikkeleita v. 1900 nykypaivaan, ja siséltdd kaikki viitetiedot

luetteloiduista artikkeleista.?

2.3.1 Kaytto

Tietokantaan paastaan Kirjaston sivujen nelliportaalin kautta. Kirjaudutaan portaaliin ja
suoritetaan haku Find Database —kohdasta hakusanalla wos. Hakumahdollisuuksia
tietokannassa ovat Search, Author Finder, Cited Referenced Search, Advanced Search
ja Search History.?® Search —haulla voidaan hakea tavalliseen tapaan hakusanoilla,
tekijalla, lehden nimellda jne. Author Finder —toiminto tekijanhakuun erottelee
samannimisten tekijoiden artikkelit ryhmiksi. Cited Reference Search —haku tapahtuu
artikkelin viittaustietojen perusteella. Artikkeliin viitanneiden artikkelien perusteella
voidaan seurata kyseisen tutkimuksen myéhempéé etenemistd (WOS-tietokantapaketin
erikoisominaisuus.) Current Limits —kohdassa ndyton alareunassa voidaan Timespan —
kohdan avulla valita haluttu aikavali haulle. Citation Databases —kohdassa voidaan
valita joko tietokantaosio SCIE, SSCI tai AHCI, ja Adjust —painikkeilla voidaan tehda
haku- tai tulosrajoituksia. Web of Sciencell&d voidaan hakea useasta alatietokannasta

samanaikaisesti.



2.3.2 Search -haku

Kuvassa 1 on ndkyma Search —haun aloitussivusta. Search —haun avulla etsitan viitteita
hakusanoilla, lenden nimelld, tekijalla, ResearcherID:1&, tutkimusryhmén nimella,
kustannustoimittajan nimelld, julkaisun nimelld, DOI:I4, julkaisuvuodella, osoitteella,
kielella, asiakirjatyypill4, rahoittajalla, mararahan numerolla ja saantinumerolla.”®> Haut

tehdaan aina englannin kielell4, ja haun tulokset ovat aina englannin kielisia.?

Search | AuthorFinder | Cited Reference Search | Advanced Search | Search History

\ ] i [Topic [

Example: oil spill* mediterranean

[ [+] | | i [Awher — [¢] Q
Example: OBrian C* OR OBrian C*
Need help finding papers by an author? Use Author Finder.

(a0 [+] | | in [Publication Name
Example: oil spill* mediterranean Topic ‘}
Title
Add Another Field == Author
o ResearcherID
Group Author
Searches must be in English Editor _
Publication Name
DOl
Year Published
Address
Current Limits: (To save these permanently, sign in or register.) Organization-Enhanced
i Language
- Timespan Document Type

® [Alvears _ [=] (updated 2012-08-15) Stinding pasncy
Date Range Accession Number
 From: [YYYY-MM-DD |to:[2012-08-17 |
Use Processing Date instead of Publication Date

Citation Databases
¥] Science Citation Index Expanded (SCI-EXPANDED) —1945-present
VY| social Sciences Citation Index (SSCI) —1956-present
¥ Arts & Humanities Citation Index (A&HCI) —1975-present

Adjust your search settings
Note: Spelling variations (such as US and UK spelling differences) in topic and title search terms are found automatically (for example, bet

Lemmatization [On [+]

(finds alternative forms of the search term, for example, tooth and teeth)
= Adjust your results settings

Records per page [10 [+

Sort by [ Publication Date -- newest to oldest [w]
Refine panel | Show E]

viewin: | fEIEPX | engish | BAFE

®2012 Thomson Reuters | Terms of Use | Privacy Folicy | Please give us your feedback on using Web of Knowledge

Kuva 1. Search —haku®®

ResearcherID on tunnistusjarjestelma tieteellisille kirjoittajille. Thomson Reuters esitteli
jarjestelmén tammikuussa 2008. Tunnistusjarjestelmé auttaa erottamaan toisistaan
samannimiset kirjoittajat, tai kirjoittajat, joilla on samat alkukirjaimet, seka jos lehdessa
on Kkirjoitusvirheitd. Kirjoittajat voivat linkittdd henkilékohtaisen ResearcherID:n
artikkeleihinsa  ResearcherID:n  nettisivulla. Talla tavalla he voivat pitda
julkaisulistaansa paivitettyna ja ajan tasalla. Kattava kuva tekijan tuotannosta on siten
saatavilla, vaikkei kaikkia artikkeleita olisikaan indeksoitu Web of Scienceen. Yhdessa
Digital Object Identifierin (DOI) kanssa ResearcherlD tarjoaa ainutlaatuisen

assosiaation tekijasta ja tieteellisista artikkeleista.?’



DOI-numero on v. 2000 kayttoon otettu elektronisille asiakirjoille, teksteille, kuville,
adnelle, videoille ja ohjelmistoille annettava pysyvé tunniste. Se viittaa tiettyyn
nimenomaiseen dokumenttiin osoitteesta riippumatta. DOI-tunnisteita kdytetdan hyvin
usein tiedeartikkeleiden yhteydessa.?® Tunnisteiden jakelua saatelee International DOI
Foundation (IDF), joka on voittoa tavoittelematon jarjestd. IDF omistaa DOLI:n, joka on
rekistergity tavaramerkki. DOI Registration Agencies (Ras) on myontanyt tahan

mennessa yli 55 milj. DOI nime4.?

Kun halutaan vaihtaa hakuasetuksia, menndadn Current Limits —kohtaan hakusivulla.
TimeSpan -vaihtoehdolla valitaan haluttu aikavali haulle. All years hakee kaikilta
vuosilta. Se on oletusasetus. Latest 5 years hakee téltd ja viideltd viimeiseltd
julkaisuvuodelta. Year to date hakee nykyiseltd vuodelta, ja Latest 4 weeks, Latest 2
weeks ja Latest (current) week viimeisimmalta 4, 2 tai nykyiseltd viikolta. From — to
hakee ajanjaksolta, joka perustuu julkaisuvuoteen. Klikkaus From —kenttddn nayttéa
kalenterin, josta voidaan valita paivamaara, josta haku aloitetaan. Myds to —kentan
paivaméard voidaan valita, kun klikataan kalenteri nékyviin kenttadn. Kun halutaan
lajitella hakutulokset prosessointipaivan (milloin viite on lisdtty tietokantaan) mukaan,

eika julkaisupaivan mukaan, valitaan Use Processing Date instead of Publication Date.*

Adjust Your Search Settings —kohdassa oletusasetus Lemmatization ON hakee termien
erilaisia muotoja (synonyymit, monikot ja yksikot) Topic ja/tai Title hakukyselyissa.
Esimerkiksi mouse-hakusana l0ytdd mouse/mice ja defense l6ytdd defense/defence.
Lemmatization-toiminto ei koske lainausmerkeissd olevia hakusanoja. ”Color” hakee

tuloksia, jotka sisaltavat sanan color, mutta ei sanaa colour.*

Adjust Your Result Settings —kohdassa Records per Page voidaan valita ndytettédvien
tulosten maaré Results —sivulla: 10, 25 tai 50 tulosta. Oletusasetus on 10 tulosta sivua
kohti. Sort by —toiminnolla voidaan lajitella hakutuloksia Results —sivulla. Oletusasetus
on Publication Date — newest to oldest. Refine panel —toiminnon oletusasetuksena on
Show Refine Results. T&lloin Results —sivulla (kuva 2) vasemmassa laidassa nakyy
Refine Results -sivupalkki, jonka vaihtoehtojen avulla haun tulosta voidaan tyosté4 ja
tarkentaa. Hakuruutuun kirjoitetaan tarkentavia hakusanoja, tai valitaan esim. tarkentava

aihekategoria, julkaisutyyppi, vuosi, tutkijan kotiorganisaatio jne.*



Search | Author Finder | Cited Reference Search | Advanced Search = Search History

Topic=(Rissanen K)

Timespan=All Years. Databases=SCI-EXPANDED, SSCI, ASHCI
Lemmatization=On

Create Alert /EJ RSS

Iternative forms of your search term (for example, tooth an

Results: 9 I} Go
Refine Results & +\Ll (0 | £ B Saveto: | ENDNOTE' WES ENDNOTE' ~  RefWorks ResearcherlD ' more options
Search withi lts f . . s X
,em ot O 1 Title: Genetic Influences on Physical Activity in Young Adults: A Twin Study

Seach * Author(s): Mustelin, Linda; Joutsi, Jessica; Latvala, Antti, et al.

= ~ = = Source: MEDICINE AND SCIENCE IN SPORTS AND EXERCISE Volume: 44 Issue: 7 Pages: 1293-1301 DOI: 10.124¢
" Web of Science Categories | _Refine Times Cited: 0 (from Web of Science)
[C] COMPUTER SCIENCE INFORMATION

EESYSTEME Y (G Links ] [ - View abstract ]
[T ENGINEERING ELECTRICAL ELECTRONIC (3)
[C] sTATISTICS PROBABILITY (3) [F] . Title: Serum angiopoietin-like 4 protein levels and expression in adipose tissue are inversely correlated w
PG h e e MOk et A PIOEOCY 1) — “ Author(s): Robciuc, Marius R ; Naukkarinen, Jussi; Ortega-Alonso, Alfredo; et al

Source: JOURNAL OF LIPID RESEARCH Volume: 52 Issue: 8 Pages: 1575-1582 DOI: 10.1194/jir.P015867 Publishe
Times Cited: 4 (from Web of Science)

[&-View abstract ]

[F] COMPUTER SCIENCE ARTIFICIAL
INTELLIGENCE (1)
more options / values.

¥ Document Types Refine
e [F] 3. Title: An invariant Bayesian model selection principle for Gaussian data in a sparse representation
3 " Author(s): Fossgaard, Eirik; Fla, Tor

)
[ClproceeDINGS PAPER (2) Source: IEEE TRANSACTIONS ON INFORMATION THEORY Volume: 52 Issue: 8 Pages: 3438-3455 DOI: 10.1109/T1

more options / values. Times Cited: 1 (from Web of Science)
>
Research Areas [@-View abstract ]
> Authors
5= GroiD AMIOR [F] 4, Title: On the MDL principle for i.i.d. sources with large alphabets

" Author(s): Shamir, GI

» Editors Source: [EEE TRANSACTIONS ON INFORMATION THEORY Volume: 52 Issue: 5 Pages: 1939-1955 DOI: 10.1109/TI
Times Cited: 8 (from Web of Science)

> Source Titles

[@-View abstract ]

» Book Series Titles

> Publication Years [F] 5, Title: Empirical limits for time series econometric models
R 7" Author(s): Ploberger, W; Phillips, PCB
» Organizations-Enhanced Source: ECONOMETRICA Volume: 71 Issue: 2 Pages: 627-673 DOI: 10.1111/1468-0262.00419 Published: MAR 200
» Funding Agencies Times Cited: 9 (from Web of Science)
¥ Languages [@ View abstract ]

SO eatoties [ g, Title: Extended stochastic complexity and minimax relative loss analysis

For advanced refine options, use " Author(s): Yamanishi, K
= Analyze Results Book Editor(s): Watanabe, O; Yokomori, T
S = Source: ALGORITHMIC LEARNING THEORY, PROCEEDINGS Book Series: LECTURE NOTES IN ARTIFICIAL INTELLI

Kuva 2. Tulokset (Results) °

Analyze Results -kohdan avulla viitteiden jakaumia voidaan tarkastella kuvaajina esim.
aihealueen, lehden, dokumenttityypin, vuoden tai tutkijan kotiorganisaation ym.

perusteella.?
Kaikki onnistuneet haut tallennetaan hakuhistoriaan (Search History).®

Ohjeita Web of Sciencen kayttoon 16ytyy Web of Science Help -tiedostoista.

2.3.2.1 Hakusaannot

Isoilla ja pienilla kirjaimilla ei ole valia, ja molempia voidaan kayttaa myos sekaisin.®
Hakuoperaattoreita (AND, OR, NOT, NEAR, SAME) voidaan k&yttdd hakutermien
yhdistamiseksi, laajentamaan tai kaventamaan hakua.** Niiden kayttd vaihtelee eri
hakukentissd. Topic -kentdssa voidaan kéyttdd hakuoperaattoria AND, mutta ei
Publication Name —kentdssa. NEAR —hakuoperaattoria voidaan kayttad4 lahes kaikissa
kentissd, mutta ei Year Published —kentdssd. SAME —hakuoperaattoria voidaan kayttaa

Address —kentassd, mutta ei muissa kentissa.>*
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AND, OR ja NOT ovat Boolean operaattoreita. AND —operaattorilla 16ytyy
hakutulokset, jotka sisdltavat kaikki operaattorin erottamat termit. OR —operaattorilla
I0ytyy mitké tahansa operaattorin erottamat termit. NOT —operaattorilla voidaan hausta

sulkea pois tiettyja sanoja sisaltavia hakutuloksia.*?

NEAR/x —operaattoria kdytetd&dn hakemaan tuloksia, joissa operaattorin erottamat termit
ovat tietylld etéisyydelld toisistaan. Operaattori toimii, vaikka termit olisivat eri
hakukentissd. Kun x korvataan numerolla, voidaan valita maksimimaara hakutermejé
erottavia sanoja. Kun NEAR —operaattoria kdytetdan ilman /x, haetaan tuloksia, joissa
termit ovat 15 sanan sisélla toisistaan. SAME —operaattoria voidaan kayttad Address

hauissa rajoittamaan haku termeihin, jotka esiintyvat samassa Full Record osoitteessa.*?

Kun haussa kaytetddn useita eri hakuoperaattoreita, haku suoritetaan seuraavan
tarkeysjarjestyksen mukaan: 1. NEAR/x 2. SAME 3. NOT 4. AND 5. OR.
Operaattoreiden tarkeysjarjestys voidaan kumota sulkuja kayttdmalla. Operaattori, joka

on suluissa, suoritetaan ensin.

Jokerikortteja (*,?,$) kéytetddn hakukyselyssd edustamaan tuntemattomia merkkejé.
Niitd voidaan kayttaa kaikissa hakukentissd, joissa sallitaan sanat ja fraasit. Tahti (*)
edustaa mitd tahansa merkkiryhm&a, mukaan lukien ei yhtd&n merkkié.
Kysymysmerkki (?) edustaa mitd tahansa yksittéistd merkkid. Dollarimerkki ($) edustaa
yhtd, tai ei yhtddn merkkia. Dollarimerkki on hyddyllinen, kun haetaan seka brittilaist,
ettd amerikkalaista oikeinkirjoitusta samalle sanalle. Esimerkiksi flavo$r hakee flavor ja
flavour. Kysymysmerkki on hyoddyllinen haettaessa tekijoiden sukunimid, kun
viimeinen merkki on tuntematon. Esimerkiksi Barthold? hakee Bartholdi ja Bartholdy
(ei Barthold).*®

Kun haetaan tarkkaa ilmaisua, kéytetddn lainausmerkkeja. Esimerkiksi hakukysely
“energy conversation” hakee ne tulokset, jotka sisdltavit tasmélleen ilmaisun energy
conversation”. Tdma péatee vain Topic ja Title hakuihin. Kun hakukysely kirjoitetaan
ilman lainausmerkkejd, hakukone etsii tulokset, jotka siséltavét kaikki hakukyselyn
sanat. Ne voivat olla, tai eivat ole lahelld toisiaan. Esimerkiksi “energy conversation”
hakee tulokset, jotka sisaltavat tasmélleen ilmaisun “energy conversation”, mutta myds
tulokset, jotka sisaltavat ilmaisun “conversation of energy”. Kun kaksi hakukyselyn
sanaa erotetaan vdliviivalla, pisteella tai pilkulla, hakutermi tulkitaan tarkkana

ilmaisuna. Esimerkiksi hakutermi waste-water hakee tulokset, jotka sisaltavat
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tasmalleen ilmaisun waste-water tai waste water, mutta ei water waste, waste in

drinking water, tai water extracted from waste.*!

Sulkuja voidaan k&yttdd ryhmittelemdén yhdistettyja Boolean operaattoreita.
Esimerkiksi (Antibiotic OR Antiviral) AND (Alga* OR Seaweed). Heittomerkit eivat
ole haettavia merkkeja. Hakua tehtdesséd kannattaa etsid my6s ilman heittomerkkia
olevia muotoja. Esimerkiksi Paget’s OR Pagets hakee tulokset Paget’s ja Pagets. Kun
haetaan valiviivallisia sanoja ja ilmaisuja, kannattaa hakutermit Kirjoittaa sek&

viliviivan kanssa, etta ilman.!

2.3.3 Haku tekijan nimella (Author Finder)

Author Finder —hakua (kuva 3) kaytetdn tekijanhakuun ja oikean tutkijan erottamiseen
samannimisten joukosta. Toiminto hakee tulossetteja ja yksittaisia tuloksia.** Refine
Author Sets —valikosta valitaan rajaustapa, esimerkiksi lehden nimi, instituutio tai
aihealue, kun hakutulos on iso. Vaarien tutkijoiden viitteitd voidaan poistaa myos

Distinct Author Sets -toiminnolla. %

web of Science S Additional Resources b

Search | Author Finder | Cited Reference Search | Advanced Search | Search Histon

LastName / Family Name (Required Initial(s) (One Required, up to 4 allowed

Example: CE

Example: Smith

Exact Matches Only i

Kuva 3. Author Finder —haku?®

2.3.3.1 Hakusaannot

Tekijan nimet ovat muotoa ensin sukunimi, ja sitten etunimen/-nimien alkukirjaimet (1-
4). Sukunimi voi sisaltdd yhdysviivan, valilyonnin tai heittomerkin. Jokerikortteja

(*,2,$) ei kannata kayttaa.**
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2.3.3.2 Haku

Tekijan sukunimi kirjoitetaan Last Name / Family Name -kentt&an ja tekijan etunimien
alkukirjaimet Initial(s) -kenttddn. Rastittamalla Exact Matches Only voidaan hakua
rajoittaa. Kun ruutu on tyhja (oletus), haetaan automaattisesti kaikki tekijan nimen
muodot kayttaen sisaisté jokerikorttia. Esimerkiksi tekijadnhaku Johnson T hakee kaikKi
nimivaihtoehdot Johnson T, Johnson TC, Johnson TR, Johnson TRB jne. Kun Exact
Matches Only on rastitettu, tekijanhaku rajoittuu niihin tekijan etunimen alkukirjaimiin,

jotka on sybtetty Initial(s) -kenttaan.®*
Klikkaamalla Search by Name siirrytaan Distinct Author Sets-sivulle.®*

Search —haun Current Limits -asetukset eivit ole voimassa Author —haussa.*

2.3.4 Advanced Search
Advanced Search —toiminto on pidemmalle viety hakutoiminto (kuva 4).%

Advanced Search —haku suoritetaan kayttden kenttatageja (kuva 5), hakuoperaattoreita,
sulkuja ja settireferensseja, esimerkiksi TS=(nanotub*SAME carbon) NOT
AU=Smalley RE. Kaikki istunnon aikana tehdyt onnistuneet haut nakyvat
hakuhistoriassa (Search History) sivun alareunassa. Advanced Search hakukysely
muodostuu yhdestd tai useammasta kenttatagista ja hakuketjusta. Hakuoperaattoreita
(AND, OR, NOT, NEAR ja SAME) ja jokerikortteja voidaan kéyttdd. Hakua voidaan
laajentaa kayttamalla yhtdsuuruusmerkkid (=) kenttatagin ja jokerikortin kanssa,
esimerkiksi SO=Supramolecular Chemistry* hakee Supramolecular Chemistry,
Supramolecular Chemistry 11 Host Design And Molecular Recognition ja Topics in

Current Chemistry.*



13

Search | AuthorFinder | Cited Reference Search | Advanced Search | Search History
Web of Science

Advanced Search
Use 2-character tags, Boolean operators, parentheses, and set references to create your query. Results appear in the Search History atthe bottom of the page.

Example: TS=(nanotub* SAME carbon) NOT AU=Smalley RE
#1NOT #2 more examples | view the tutorial

| Enter your search query |
WELEL  Searches must be in English

Restrict results by any or all of the options below.

guages [l All document types -

nglis| il | Article I
rikaan: — || Abstract of Published Item .
Arabic ~ | |Art Exhibit Review g

Current Limits: (To save these permanently, sign in or register.)
=~ Timespan
® [Allyears  [v] (updated 2012-03-09)
D From [1945 [+] to (defaultis all years)
@- Citation Databases : Science Citation Index Expanded (SCI-EXPANDED); Social Sciences Citation Index (SSCI); Arts & Humanities Citation Index (A&HC
@ Adjust your search settings

@~ Adjust your results settings
2arch History
Set Results Open Saved History

There are no search sets to di
Use the search options to create new ¢

Kuva 4. Advanced Search -haku®

Field Tags:
TS= Topic SG= Suborganization
TI= Title SA= Street Address
AU= Author Q CI= City
RID= ResearcherID PS= Province/State
GP= Group Author Q CU= Country
_ ZP= Zip/Postal Code
D= Editor FO= Funding Agency
= z 2 ) T Y
S0= Publication Name Q FG= Grant Number
DO= DOI FT= Funding Text
PY= Year Published SU= Research Area
AD= Address WC= Web of Science Category
OG= Organization-Enhanced Q1= 15SN/ISEN
00= Organization UT= Accession Number

Kuva 5. Kenttatagit®®

2.3.4.1 Haun suoritus

Hakuasetuksia voidaan tarvittaessa muuttaa hakusivun Current Limits —osassa.
Kirjoitetaan hakukysely tekstilaatikkoon kayttden 2-merkkisiad kenttatageja, ja klikataan
Search. Hakutuloksia voidaan tarkastella hakuhistoriassa (Search History) (kuva 4)
klikkaamalla Results -sarakkeen linkkia.*®

2.3.5 Cited Reference Search

Cited Reference Search —haulla (kuva 6) haetaan lehtiartikkeleita, Kirjoja, julkaisuja ja
muita julkaistuja t6itd, jotka viittaavat aiemmin julkaistuun tyohon. Kaikki onnistuneet
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haut tallennetaan hakuhistoriaan. Hakutoiminnolla saadaan selville, kuinka tunnettu
idea tai keksinto on todistettu oikeaksi, kuinka sitd on sovellettu, paranneltu, laajennettu
tai korjattu. Voidaan ottaa selville, kuinka tietty tutkimus vaikuttaa muiden tutkijoiden
tyéhon maailmassa (tutkimuksen merkitys muiden tutkijoiden tyélle), ja ketka ovat

viitanneet siihen.3®

web of Science WUl Additional Resources

Search | Author Finder | Cited Reference Search | Advanced Search | Search History

(Find the articles that cite a person's work)
Step 1: Enter information about the cited work. Fields are combined with the Boolean AND operator.

* Note: Entering the title, volume, issue, or page in combination with other fields may reduce the number of cited reference variants found

| in [Cited Author [+

Example: O'Brian C* OR OBrian C*

| in [Citedwork [+
| in [Cited Year(s) [+

Example: J Comp® Appl* Math* (journal abbreviation list)

Example: 1943 or 1943-1945

Add Another Field >>

Cited Issue®
Cited Pages™

Searches must be in English

Current Limits: (To save these permanently, sign in or register.)
=~ Timespan
@ |All Years : (updated 2012-08-17)
Date Range
From:[YYYY-MM-DD Jto:[2012-08-22 |
] Use Processing Date instead of Publication Date

=- Citation Databases
[¥] science Citation Index Expanded (SCI-EXPANDED) —-1945-present
[¥] social Sciences Citation Index (SSCI) 19
[¥] Arts & Humanities Citation Index (A&HCI) ~1975-present

@ Adjust your results settings
viewin: | TEFFI | engish | BEFE

©2012 Thomson Reuters | Terms of Use | Privacy Policy | Please give us your feedback on using Web of Knowledge.

Kuva 6. Cited Reference Search, Step 1%°

Cited Reference Search -haulla haetaan tyon tekijén, tyon, julkaisuvuoden, vuosikerran,

numeron, sivun tai otsikon mukaan.*® (Kuva 7)

Current Limits —osiossa voidaan tehdd haluttaessa hakuasetuksiin muutoksia, kun
suoritetaan hakua. Kirjoitetaan ensisijaisen tyon tekijan (Cited Author) nimi. Myds
toissijaisen tyon tekijdn nimelld voidaan hakea. Kirjoitetaan viitatun lahteen (Cited
Work) lyhennetty otsikko, ja klikataan Search. Lehtien lyhenteitd 16ytyy WoS Journal
Abbreviations / Lehtien lyhenteet -listalta. Talla listalla on Thomson Reutersin
kéayttamét lehtien otsikoiden lyhenteet. Jos osumia tulee liian paljon, palataan Cited
Reference Search —sivulle, ja lisatdan hakukriteerejd. Kun on klikattu Search, siteeratut
viitteet nakyvat Cited Reference Search -hakemistossa, joka siséltdd haetun
tekija/tyd/otsikko tiedon (kuva 7).%
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Rastitetaan halutut viitteet Cited Reference —hakemistosta sivun vasemmassa laidassa
(Select). Kun halutaan valita kaikki sivun viitteet, klikataan Select Page, ja kun halutaan
valita kaikki viitteet, klikataan Select All. Hakua voidaan rajoittaa sivun alareunassa

esim. kieli- tai asiakirjatyypin mukaan.*’

<< Back to previous page

(Find the articles that cite a person's work)

Step 2: Select cited references and click "Finish Search."
Hint: Look for cited reference variants (sometimes different pages of the same article are cited or papers are cited incorrectly)

CITED REFERENCE INDEX s
References: 1-50 of 52 Page |1 |of2 [ Go

Select Page Select All* Clear AlL

Cited Work o Citing View
Select| Cited Author [SHOW EXPANDED TITLES]  Year Volume lIssue  Page Identifier Articies™* | Recaid
Abate, Antonio...Rissanen, Kari CHEM COMMUN 2010 46 16 2724 10.1039/b924423a 17
&-[Show all authors]
| Albrecht, Markus...Rissanen, Kari CHEM-EUR J 2010 16 17 5062 10.1002/chem.200903016 18
@-{Show all authors]
4 Albrecht, M.._Rissanen, K. CRYSTENGCOM IN PRESS 2010 10.1039/C003636F 1
&-{Show all authors
Asthana, Deepak...Rissanen, Kari CHEM COMMUN 2011 47 31 8928 10.1039/c1cc12398] 2
@-{Show all authors]
[7] Ay, S..Rissanen, K. J AM CHEM SOC 2010 132 37 12899 10.1021/j21032502 8
@-{Show all authors]
| Ayme, Jean-Francois...Rissanen, Kari NAT CHEM 2012 4 1 15 10.1038/nchem. 1193 6
@-{Show all authors]
Ayme, J -F....Rissanen, K. NAT CHEM 2011 4 15 4
@-{Show all authors)
Beyeh, N. Kodiah...Rissanen, Kari ISR J CHEM 2011 51 7 769 10.1002/ijch.201100049 1
[7] Beyeh, N. Kodiah...Rissanen, Kari ORG LETT 2010 12 7 1392 10.1021/01100407f 6
@-{Show all authors]
]  Beyeh, N. Kodiah...Rissanen, Kari SUPRAMOL CHEM 2010 22 1112 737  10.1080/10610278.2010.506543 1
&-{Show all authors]
Bhat, Shreedhar...Rissanen, Kari J CHEM SCI 2011 123 4 379 1
@-{Show all authors]
|  Brelot, Lydia... Rissanen, Kari CRYSTENGCOMM 2011 13 7 2346 10.1039/c0ce00814a 2 View Record
@-{Show all authors] bdhinnids,

Kuva 7. Cited Reference Search, Step 2%°

Kun halutaan tarkastella taysia otsikkotietoja, klikataan Show Expanded Titles, ja kun
halutaan nékyviin lyhennetyt otsikkotiedot, klikataan Show Abbreviated Titles (oletus).
Kun kursoria liikutetaan View Record linkin péélle, siteeratun viitteen koko otsikko

ponnahtaa nakyviin. Taysia viitetietoja voidaan tarkastella klikkaamalla View Record.*’

Klikkaamalla Finish Search siirrytddn Results —sivulle. Talt4 sivulta artikkeleita voidaan

katsella, tulostaa, tallentaa, siirta, lahettaa sahkopostilla ja merkata.*®

2.3.6 Hakuhistoria (Search History)

Haut sdilyvat kaytettdvisséd istunnon ajan ilman Kirjautumista. Rekisterdityneille
kayttajille on kéytettdvisséd pysyvét hakujen tallennukset, automaattihaut eli alert —
hakupalvelut ja muut henkilokohtaiset palvelut. Rekisteréityminen tapahtuu Sign in —

linkista.?
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Hakutulokset ndkyvat hakuhistoriassa (Search History, kuva 8), ja haun numero nakyy
hakuhistoriataulukossa (# 1, # 2, # 3, jne). Tulokset ovat kd&nteisessa aikajarjestyksessa
viimeisin ensin Set -sarakkeessa. Tulosten mééra nékyy Results —sarakkeessa. Search
History Details —sarakkeessa nakyy kenttéatagit, hakutermit, aikahaarukka (timespan) ja
muuta tietoa. “Refined by” ilmestyy ndkyviin jokaisen sellaisen haun eteen, jotka on
tehty kéyttden Search within Results, Refine Results ja Analyze Results —toimintoja.

Klikkaamalla Results -sarakkeen linkkia siirrytaan Results —sivulle. *

Set  Results Save History / Create Alert Open Saved History

gories=( CHEWISTRY ORGANIC )

LR
Viewin: | B | engish | BAEE

©2011 Thomson Reuters | Acceptable Use Policy | Please give us your feedback on using Web of Knowledge.

Kuva 8. Search History®

Kaikkia niitd hakutuloksia voidaan yhdistdd, joiden haussa on kéytetty Search,
Advanced Search, Cited Reference Search, Refine Results, Search within Results ja
Analyze Results —toimintoja. Hakutulokset yhdistetdan Combine Sets —sarakkeen (kuva
9) AND tai OR -vaihtoehdoilla. Rastitetaan ne setit, jotka halutaan yhdistaa, ja
klikataan Combine.*®

Combine Sets  Delete Sets

AND OR Select All
Combine X Delete

Kuva 9. Combine Sets/Delete Sets®
Delete Sets —toiminnolla (kuva 9) voidaan poistaa ei-halutut hakukyselyt.*®=°

Save History / Create Alert —toiminnolla hakuhistoria voidaan tallentaa tiedostoksi, joka

voidaan mydhemmin avata. Hakuhistoriatiedosto tallennetaan isantapalvelimelle tai
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paikalliselle ty6asemalle. Hakuhistorioita voidaan tallentaa enintd&dn 40. Kun halutaan
avata tallennettu hakuhistoria, klikataan Search History —sivulta Open Saved History —
kohdasta, jolloin siirrytadn Open / Manage Saved Search —sivulle. Sielta haluttu tiedosto
voidaan avata. Siirrytddn View History —sivulle, ja klikataan Run Search. Haluttaessa
voidaan timespan, search ja results —asetuksia muuttaa. Klikataan Continue, jolloin
siirrytdédn Search History —sivulle. Klikataan numerolinkkid Results —sarakkeessa,

jolloin siirrytaan Results —sivulle, jossa tuloksia voidaan tarkastella ja tulostaa.

2.3.7 Tulokset (Results)

Hakutulokset néakyvat lyhennetyssa muodossa. Results —sivulle nakyviin tulevat
bibliografiset kirjaukset ovat lahdekirjauksia. Lehtitietoihin voi kuulua otsikko, tekija(t),
ryhménjohtaja(t), lahteen otsikko, vuosikerta, lisdykset, numero, sivut, DOI ja
julkaisuaika. Jokaisesta lahdekirjauksesta on koko viitetiedot (Full Record), joihin
paastaan viitteen otsikkoa klikkaamalla.®

Abstract —linkista voidaan tarkastella tiivistelmaa.?

Refine Results —tyokaluilla voidaan hakua rajata eri kriteerien mukaan, ja Analyze
Results (kuva 10) ominaisuudella voidaan kéayttdd edistyneempid Refine Results

vaihtoehtoja.”®

<<Back to previous page

9 records. Topic=(Rissanen K]

Rank the records by this field: Set display options: Sort by:

Authors

Book Series Titles Showthetop| 10 || Results ® Record count
Countries/Territories Minimum record count (threshold): 2 Selected field
Document Types b

Analyze

Kuva 10. Analyze Results®®

Klikkaamalla Links —linkkia 16ytyy kokotekstilinkit ja muita linkkeja.?®
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2.3.8 Viitteet

Links NCBI +|ﬂ o 88X s

[4]Pseudorotaxanes with Remarkable Self-Sorting Selectivities

Author(s): Jiang, W (Jiang, Wei)"; Sattler, D (Sattler, Dominik)"; Rissanen, K (Rissanen, Kari)%; Schalley, CA(Schalley, Christoph A)'
Source: ORGANIC LETTERS Volume: 13 Issue: 17 Pages: 4502-4505 DOI: 10.1021/01201618f Published: SEP 2 2011

Times Cited: 2 (from Web of Science)

Cited References: 27 [view related records ] Citation Map

Abstract: The synthesis and characterization of several self-assembled [4]pseudorotaxanes is reported, some of which form in a programmed way based on
Apreference for the formation of a [4]pseudorotaxane with an antiparallel rather than parallel alignment of crown ether building blocks is observed even in the

Accession Number: WOS:000294242600007

Document Type: Article

Language: English

KeyWords Plus: MASS-SPECTROMETRY; PSEUDOROTAXANES; MOLECULES

Reprint Address: Schalley, CA(reprint author), Free Univ Berlin, Inst Chem & Biochem, Takustr 3, D-14195 Berlin, Germany

Addresses:
1. Free Univ Berlin, Inst Chem & Biochem, D-14195 Berlin, Germany
2. Univ Jyvaskyla, Dept Chem, Nanosci Ctr, Jyvaskyla 40014, Finland

E-mail Address: christoph@schalley-lab.de

ResearcherlD Numbers: [ ? ]
[ researcher(s) included this record in their ResearcherlD My Publication List. Click to view. ]

Funding:
Funding Agency Grant Number

Deutsche Forschungsgemeinschaft (DFG) | SFB 765

German Academic Exchange Service (DAAD)

. 212588
Academy of Finland 213325

[Show funding text]

Publisher: AMER CHEMICAL SOC, 1155 16TH ST, NW, WASHINGTON, DC 20036 USA
Web of Science Category: Chemistry, Organic

Subject Category: Chemistry

IDS Number: 811UW

ISSN: 1523-7060

Kuva 11. Esimerkkiviite (Full Record)®

Kuvassa 11 on avattuna Search —toiminnolla haettu viite. Viite avattiin Results —sivulta

klikkaamalla viitteen otsikkoa (Title). Yksittdinen viite voidaan lahettdd Marked —

listalle (vdkanen), tulostaa, l&hettdd tai siirtdd esim. Refworksiin sen omasta

painikkeesta. Keywords Plus —kentasta l10ytyy uusia hakusanoja. Oikean sivupalkin
(kuva 12) Additional Information —kohdasta avautuu linkki Journal Citation Reports —

tietokantaan, josta voidaan tarkistaa lehden viittauskerroin (impact factor, IF). Koko

artikkeli avautuu -linkista, jos JY:ssa on tilaus ko. lehteen. Tiedot kyseiseen

artikkeliin viitanneista artikkeleista l6ytyvat kohdasta Times Cited ja viitteiden

jakaumat I6ytyvat Citation Map —linkista.?®
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Times Cited: 2

This article has been cited 2 times in Web of Knowledge.

Zheng, Bo. ABenzo-21-Crown-7/Secondary Ammonium Salt [c2]Daisy Chain
ORGANIC LETTERS, JAN 6 2012.

Mahata, Kingsuk. Impact of the level of complexity in self-sorting: Fabrication of a
supramolecular scalene triangle. BEILSTEIN JOURNAL OF ORGANIC
CHEMISTRY, NOV 22 2011

Create Citation Alert

Additional information
® View the journal’s impact factor (in Journal Citation Reports®)

Suggest a correction

If you would like to improve the quality of the data in this record, please suggesta
correction

Kuva 12. Oikea sivupalkki®

2.3.9 Citation Map (viitekartta)

Citation Map on graafinen esitys, joka nayttda viitteiden suhteet (artikkelien ja
viitattujen lahteiden valilld) kayttaen erilaisia visualisointityokaluja ja —tekniikoita, oli

kyseessa sitten mika tahansa tietokannassa maéritelty dokumenttityyppi (kuva 13).%°

Citation Map —aloitussivulle péaastaan klikkaamalla Citation Map —linkkid, joka I6ytyy
Full Record —sivulta (kuva 11).%

Kuva 13. Citation Map —aloitussivu®

Citation Map -aloitussivulta (kuva 13) valitaan viittausten suunta. Forward Only:
tarkastellaan tuloksia, jotka siteeraavat valittua viitettd. Backward Only: tarkastellaan
tuloksia, joita valittu kohde kéyttdd lahteendan. Forward and Backward: tarkastellaan
viittauksia molempiin suuntiin. Valitaan myds sukupolvi (generation). First Generation:
tulokset, jotka siteeraavat valittua kohdetta, tai joihin valittu kohde viittaa. First
Generation on oletusasetuksena. Second Generation: tulokset, jotka siteeraavat tuloksia,

jotka siteeraavat valittua tulosta, ja tulokset, joihin viittaavat ne tulokset, joihin
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alkuperdinen tulos viittaa. Klikataan Create, jolloin luodaan viitekartta. Citation Map
aukeaa kolmipaneeliseen ikkunaan (kuva 14). Valittu kohde nakyy keskelld

viitekarttaa.*

Manage Edit.  Appearance Print.. 1945 1970 1995 2012
20114 h2012<

i ol
B B

ssssssssssssssssssss

Journal Name

2011-ORGANIC

LETTERS

||| Mahata, Kingsuk [2011-BEILSTEIN |Impact of the level of complex...

fi JOURNAL OF

ORGANIC Journal Title ORGANIC LETTERS

CHEMISTRY
[=|zheng, Bo 2012-ORGANIC [A Benzo-21-Crown-7/Secondary A..

LETTERS

Number / Title  WO! with Remarkable Self-Sorting
Selectivities

Publication Year 2011

Author Jiang W, Sattler D, Rissanen K, et al

Source Abbreviation ORG LETT

Volume 13

Kuva 14. Citation Map®

Ylinnd on interaktiivinen, graafinen esitys viitekartasta. Siind viitteet ovat puun
muodossa, osoittaen niiden keskindisia suhteita. Vasemmalla alhaalla (Results Set)
nékyy yhteenveto viittaustuloksista: Primary Author, Journal ja Article Title
(ensisijainen tekija, lehti ja artikkelin otsikko). Valittu viite on vasemmanpuoleisessa
sarakkeessa (Results Set) keltaisella taustalla erottamaan se muista viitteistd. Nuoli

oikealle |* tarkoittaa sitd, ettd tulos on siteeraava artikkeli. Nuoli vasemmalle -

tarkoittaa sitg, ettd tulos on se, mihin viitataan. Oikealla alhaalla (Record View) nakyy
koko viite.*

Viitekartan ylapuolella on valikkoja, joiden avulla sitd voidaan kayttdd, muokata
ulkoasua ja tulostaa kuva. Manage -valikon avulla voidaan luoda uusi viitekartta ja
tallentaa se editoitavana kuvana. Edit -vaihtoehdolla voidaan muuttaa viittausten
suuntaa ja sukupolvien maardd. Appearance -valikon avulla voidaan jéarjestell,
varikoodata ja nimetd viitepuun solmuja. Print —painikkeella avautuu pop-up
selainikkuna. Kuva tulostetaan klikkaamalla Print —linkkia sivun oikeassa

ylakulmassa.*?
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2.3.10 Citation Report

<< Back to previous results list

Author=(Rissanen K)
Timespan=All Years. Databases=SCHEXPANDED, SSCI, ASHCI

This report reflects citations to source items indexed within Web of Science. Perform a Cited Reference Search to include citations to items not indexed within Web of Science.

Published Items in Each Year Citations in Each Year
30 900

800

700 Results found: 382

600 Sum of the Times Cited [?]: 6582
300 Sum of Times Cited without
400 % selfcitations [?]: 5692
300 Citing Articles[?]: 4792
200 Citing Articles without self-citations
2
(6 [2]: 4559
| | o B Average Citations per Item [?]: 17.23

h-index [7]: 41

1993

The latest 20 years are displayed The latest 20 years are displayed.
View a graph with all years. View a graph with all years
Results: 382 Page [1 |of39 (Go Sort by: [ Times Cted — highest to lowest |+

2008 2009 2010 2011 2012 Total Average

Citations
—  Use the checkboxes to remove individual items from this Citation Report per Year
or restrict to items published between 1945 v and 2012 v GO 532 610 835 861 156 6582 160.54

@ ¢

1. Title: Spin crossover in a supramolecular Fe-4(ll) [2 x 2] grid triggered by
temperature, pressure, and light
Author(s): Breuning E; Ruben M; Lehn JM; et al
Source: ANGEWANDTE CHEMIE-INTERNATIONAL EDITION Volume: 39 Issue: 14 Pages: 14 15 117 1 188 1448
2504-+ DOI: 10.1002/1521-3773(20000717)39:14<2504::AID-ANIE2504>3.0.C0;2-B Published:
2000

Kuva 15. Citation Report®

Citation Report tarjoaa tilastotietoa hakutuloksista (kuva 15). Toiminnolla voidaan
tarkastella tekijan julkaisujen ja viittausten madrid, wvuosittaista jakautumista ja
viittauksia artikkelikohtaisesti. Tilastotietoon kuuluu tulosten kokonaisméara (Results
found), kuinka monta kertaa tuloksia on siteerattu (Sum of Times Cited), kuinka monta
kertaa tuloksia on siteerattu véhennettyna setin artikkeleihin kohdistuvilla siteerauksilla
(Sum of Times Cited without Self-sitations), viitteiden kokonaisméaéara (Citing Articles),
siteeraavien artikkelien maara véhennettynd niilla artikkeleilla, jotka ovat
hakutulosseteissa (Citing Articles without Self-sitations), kuinka monta kertaa viitetta
on keskiméarin siteerattu (Averige Citations per Item), siteerausten kokonaisméara
kaikkina vuosina tulossetissd (Total) ja laskettu h-indeksi. H-indeksi perustuu
julkaisulistaan, joka on jarjestetty alenevassa jarjestyksessa siteerausten méaran mukaan
(Times Cited).*

Tulokset lajitellaan Times Cited —highest to lowest oletusasetuksena. Asetusta voidaan

vaihtaa Sort by —valikosta, joka on sivun oikeassa yl4- ja alalaidassa.**

Sarakkeissa jokaisen viitetuloksen oikealla puolella ndkyy siteerausten maaré kunakin

vuotena.?®
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Yksittdisia viitteitd voidaan poistaa luettelosta. MyGs aikavalid, jona viitteet on

julkaistu, voidaan rajoittaa.”

Published Items in Each Year —kaaviokuva nayttéd, kuinka monta hakutuloksen viitetta
on julkaistu kunakin vuonna. Citations in Each Year —kaaviokuva kertoo, kuinka monta

siteerausta kunakin vuonna on tehty haun tuloksiin.**

Output Records —osassa sivun alalaidassa (kuva 16) voidaan valita tietyt (tai kaikki)
tulokset. Valitaan Sort —valikosta, kuinka halutaan lajitella tulokset. Menndan Output
Records —osioon, klikataan Selected Records on page, ja valitaan halutut viitteet.
Vaihtoehtoisesti valitaan All records on page. Valitaan output —vaihtoehto (print, E-

mail, Save as Text, Save as Excel), ja klikataan Save.*!

Output Records
Step 1: Step 2:

9 Selected Records on page =L
All records on page Saveastextfie |v| Save
Records | to [

Kuva 16. Output Records®

2.4 Uusia ominaisuuksia

Web of Knowledgen viimeisin paivitys on versio 5.8 (lokakuu 2012).

2.5 Esimerkki

Jyvaskylan yliopiston nimelld tehty haku WoS-tietokantaan tuo tulokseksi n. 10 000

artikkelia. Eniten osumia saavat fysiikan tutkijat.*?

Jyvaskylan yliopiston eniten julkaissut tutkija on orgaanisen kemian akatemiaprofessori
Kari Rissanen (marraskuussa 2010).** Han on tekijana n. 400 artikkelissa. Kari
Rissanen on yksi Jyvaskylan yliopiston viitatuimpia tutkijoita yli 7000 viittauksella.?
Viitatuksi tuleminen viestii tutkimuksen korkeasta tasosta ja merkittavyydesté.
Julkaisujen maaran ja laadun vélisestd suhdetta arvioidaan h-indeksilla eli Hirch-
indeksilla.*” Hanen suosituimmalla artikkelillaan on n. 200 viittausta. Rissasen h-
indeksi on 42, joka tarkoittaa sitd, ettd hénella on 42 julkaisua, joihin on viitattu
vahintddn 42 kertaa. Kutakin artikkelia on siteerattu keskim&arin 17.64 kertaa
(marraskuu 2012).?
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Lehdet on laitettu jarjestykseen JCR-tietokannassa, jossa jokaiselle lehdelle on laskettu
impaktiluku.* JCR sisaltdd myds muita lehtien arviointiin tarkoitettuja suureita.
Impaktiluku on alunperin Institute of Scientific Information (ISI) —laitoksen, sittemmin
Thomson Scientific —yrityksen tuote. Impaktiluvut I6ytyvat 1SI:n Journal Citation
Reports (JCR) -tietokannasta. Sen voi tarkistaa myo6s ISl:n Web of Science —
tietokannan viitteiden kautta.**

Impaktiluku lasketaan lehtikohtaisesti siten, ettd lehdessd vuonna x kahden/viiden
edellisen vuoden artikkeleihin tehtyjen viittausten lukuméaéara jaetaan kyseisind vuosina
lehdessé julkaistujen artikkeleiden méaéaralla. Laskukaava on esitetty JCR-tietokannassa.
Viittausten maaran oletetaan  korreloivan tutkimuksen merkittdvyyden kanssa.
Impaktiluku kertoo lehden keskimé&&rdisen painoarvon. Impaktiluvun laskutapa
aiheuttaa siihen heikkouksia. Impaktiluku ei kerro mitdén yksittaisen artikkelin tai
tutkijan tasosta. Impaktiluvun laskutapa suosii runsaasti viittauksia saavia artikkeleita,
kuten katsauksia.** Huippulehtia luonnontieteiden alalla, joilla on korkea impaktiluku,

ovat esim. Nature ja Science.*

3 CAMBRIDGE STRUCTURAL DATABASE

Vuonna 1965 perustettu Cambridge Structural Database (CSD) on maailmanlaajuinen
kokeellisesti maééritettyjen  orgaanisten ja organometallisten  kiderakenteiden
kuvauskanta. Se  sisaltaa  yli puolen miljoonan rontgensade-  ja
neutronidiffraktioanalyysin tulokset 3D rakennekuvineen. CSD kattaa takautuvasti ja
kattavasti julkaistua kirjallisuutta ja dataa, jota ei ole julkaistu muualla (yksityisen
tietoliikenteen kautta CSD:hen).*?

CSD tuottaa 3D atomikoordinaattidataa vahintd&n kaikista ei-vety atomeista. Joissakin
tapauksissa CCDC ei pysty hankkimaan koordinaatteja, ja tiedot arkistoidaan
epatdydellisina CSD:hen. CSD ei sisalld polypeptideja ja polysakkarideja, joissa on
enemman kuin 24 yksikkdd. Ne on tallennettu Protein Data Bank’iin. Se ei sisélla
myoskaédn oligonukleotidejd, vaan ne on tallennettu Nucleic Acids Data Bank’iin. Se ei
sisalld epdorgaanisia rakenteita. Epdorgaaniset rakenteet ovat tallennettu Inorganic
Crystal Structure Databaseen, eikd se sisalla metalleja ja metalliseoksia, vaan ne ovat
tallennettu CRYSTMET®:iin.**
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Asiantuntijakemistit ja kristallografit k&yvét 1&pi jokaisen kiderakenteen kohdalla laajan
validaatio- ja tarkistusprosessin standardien tayttamiseksi. Jokainen tietokannan kirjaus
sisdltdd puhtaan rakennedatan ohella bibliografiset, kemialliset ja fysikaaliset
ominaisuustiedot. CSD:t& paivitetadn jatkuvasti uusilla rakenteilla (n. 40 000 uudella

rakenteella vuosittain) ja parannuksilla olemassa oleviin kirjauksiin.*®

CSD on CCDC:n (Cambridge Crystallographic Data Centre) paatuote. CCDC:n kotisivu
(http://www.ccdc.cam.ac.uk/) on kuvassa 17. CCDC:n tavoitteena on kemian ja

kristallografian edistdminen ja kehittdminen julkisen edun hyvéksi tarjoamalla

korkealaatuisia informaatiopalveluja ja ohjelmistoja.*>**

( ( ) ( Website Feedback B
COMMUNITY RESEARCH & SOLUTIONS NEWS & EVENTS SUPPORT & ceoc
CONSULTANCY RESOURCES

Knowledge and
discovery from crystal

structure data

The Cambridge Crystallographic Data Centre (CCDC) is dedicated to RECENT BLOG POSTS
the advancement of chemistry and crystallography for the public
benefit through providing high quality information services and
software

Home Improvements: New Features in the 2013 CSD
System

Stormy Weather
A non-profit company and a registered charity the CCDC compiles and distributes the

Cambridge Structural Database (CSD), the world's repository of experimentally Who wants to be a millionaire? The CCDC issu
Who w b e? es
determined organic and metal-organic crystal structures number CCOC 900000,

Thattime again already? Planning for the 2013
Spring ACS National Meeting

CCDC Partnering with Crystal Engineering: A
Textoook

STRUCTURE SERVICES EVENTS LATEST NEWS
Dokits siniceiie ASCA CCDC Appoints Paul Davie to Lead
Request a structure A Conference on Crystal Engineering August CSD Data Update Available
conmerus CAREERS DEPOSIT STRUCTURE REQUEST STRUCTURE ABOUTUS 8L06 news FREE SERVICES
- Qven K3 O [ rotiow

Kuva 17. CCDC:n kotisivu*®

The Cambridge Structural Database System (CSDS) kasittdd ohjelmistotyokaluja ja
rakennetietokantoja (yli 600 000 kiderakennetta).*” CSD -System on yksi tuote, johon
sisdltyy CSD ja CSD ohjelmisto: haku ja tiedonetsinta (ConQuest, WebCSD), rakenteen
visualisointi (Mercury CSD), haetun datan tilastollinen analyysi (Vista) ja ohjelmisto
tietokantojen luomiseksi (PreQuest). Siihen kuuluu my6és CSD:std  johdetut
tietdmyskannat Mogul (molekyylinsisainen geometria) ja IsoStar (molekyylien valiset

vuorovaikutukset, mukaan lukien dataa PDB:st4).*®


http://www.ccdc.cam.ac.uk/
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CSD on keskeinen osa CSD —Systemid, johon kuuluu myds ohjelmistoja tietokantaan
paasemiseksi, rakenteen visualisoimiseksi ja datan analysoimiseksi, ja CSD:sta

johdettuja rakennetietokantoja.**

3.1 Datan lahettaminen tietokantaan

Data voidaan tallentaa CCDC:hen nettipohjaisessa muodossa o0soitteessa

http://www.ccdc.cam.ac.uk/services/structure deposit. CCDC ottaa vastaan CIF —

tiedostomuodossa olevaa kiderakennetietoa rontgensédde- ja neutronidiffraktio-, seka
pulveridiffraktiotutkimuksista, padasiassa orgaanisista ja organometalliyhdisteista.*®
Crystallographic  Information File (CIF) on standardi tekstitiedostomuoto
kristallografisen tiedon esittamiseen. Se on International Union of Crystallographyn
(IUCr) sponsoroima. Monet molekyylien katseluun tarkoitetut tietokoneohjelmat ovat

1.5° ccDC:lla on ilmainen

yhteensopivia tdman formaatin kanssa, mukaan lukien Jmo
enClFer ohjelma CIF —tiedostojen tarkistamiseen, editoimiseen ja visualisoimiseen.
CCDC hyvaksyy kahdentyyppista tietoa: lehdissa julkaistavaksi hyvéksyttyja rakenteita,
ja rakenteita, joita ei aiota julkaista, mutta joiden toivotaan olevan muiden tutkijoiden
saatavilla CSD:n kautta. My6s dataa rakenteista, jotka ovat jo ilmestyneet lehdissa,

mutta joita ei ole viel julkaistu CSD:ss4, otetaan vastaan.*®

3.2 Yleinen informaatiosisalto

Kukin tietokannan kirjaus siséltda tietyn kiderakenteen yksilollisen méaérityksen.
Jokainen tietokannan kirjaus on yksiloity CSD -—viitekoodilla, joka sisaltdd kuusi
aakkosellista merkkid (esim. BENZEN) kemiallisen yhdisteen yksiléimiseksi ja
mahdollisen kaksimerkkisen numeron (esim. BENZENO05) tietyn koejarjestelyn
yksiloimiseksi (esim. eri tutkimuksen tekijat, eri séteily, eri [ampdtila, jne.). Tyypillinen

CSD —kirjaus kasittad kuvan 18 informaatiokategoriat. **


http://www.ccdc.cam.ac.uk/services/structure_deposit
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1D Bibliographic Information 2D Chemical Connectivity

TUSJIA

3D Molecular Structure 3D Crystal Structure

Kuva 18. CSD —kirjauksen sisalts>*

Teksti- ja numeeriseen tietoon kuuluu pakollisena tekijoiden nimet, kirjallisuusviitteet,
kemiallisten yhdisteiden nimet ja kemiallinen kaava. Ei-pakolliseen tietoon
(sisallytetadn, jos oleellista tai saatavilla) kuuluu laadulliset ominaisuudet, kuten
absoluuttinen  konfiguraatio, polymorfia, neutronitutkimus, synkrotronisateily,
pulveritutkimus, diffraktiotutkimuksen l&mpdtila, ei-ympardivé paine ja bioaktiivisuus.
Ei-pakolliseen tietoon kuuluu myos kideominaisuudet (véri, kideasu, kiteytysliuotin ja
sulamispiste), yhdisteen nimen synonyymi tai triviaalinimi, sekd aminohappojéarjestys

peptideill4, rakenteen epajarjestyksen kuvaus ja toimitukselliset kommentit.>*

Muodollinen 2D kemiallinen diagrammi on koodattu yhteystaulun muotoon atomi- ja
sidosominaisuuksien avulla, jolloin sallitaan 2D ja 3D alarakenteiden haku, seka 2D
X,y-koordinaattien avulla, jolloin mahdollistetaan CSD System -ohjelmiston avulla
luotu graafinen esitys. Atomiominaisuuksia ovat atominumero, alkuainetyyppi, toisiinsa
yhteydesséd olevien ei-vetyatomien mé&érd, pdadtevetyjen madrd ja muodollinen
kokonaisvaraus. Sidosominaisuuksia ovat toisiinsa yhteydessa olevien atomien numerot,
sidostyyppi ja syklisyys/asyklisyys. CCDC:ssa kéytettyja sidostyyppejd ovat
yksinkertainen, kaksois- ja kolmoissidos, nelinkertainen metalli-metallisidos,

aromaattinen, delokalisoitunut kaksoissidos, piisidos ja polymeerisidos.>*

3D kiderakennetietoihin kuuluu dimensiot ja standardiepdvarmuus, redusoitu (Niggli)
kenno, Z (rakenneyksikkdjen maard yksikkod kohti), Z° (rakenneyksikkdjen mééra
asymmetristd yksikkod kohti), Dx (laskettu tiheys), kristallografinen R-tekij,
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kidejarjestelmd, avaruusryhmd (Hermain-Mauguin  merkintd), avaruusryhman
symmetriaoperaattorit, atomikoordinaatit ja niiden standardiepavarmuudet, atomin
kovalenttinen sade (kdytetddn maarittdmaan sidosyhteyksida Kiderakenteessa) ja
yhteensopivat kokonaisluvut, jotka Kkartoittavat kemiallisia atomeita (2D) suhteessa
kideatomeihin (3D).*

Kaikki CSD:hen tuleva data, joko suoraan CIF -tiedostoina, tai CCDC:n toimittajilta,
validoidaan, eli tarkistetaan ja arvioidaan enClFer:in, PreQuestin ja muiden siséisten
CCDC:n ohjelmistojen avulla. Pienid eroja voi esiintyd lehdessa julkaistun datan ja
CSD —kirjauksen (ja sithen CCDC:n Supplementary Data Archive:ssa liitetyn CIF-
tiedoston) valilla. Nama erot syntyvét julkaisuprosesseissa ja CIF —tarkistuksissa.
Validaatiossa tarkastettavia kohtia ovat CIF —formaatin eheys, tiettyjen tekstikenttien
oikoluku, kemiallinen diagrammi valensseista, kemiallinen diagrammi  vs.
molekyylikaava, molekyylipaino vs.  yksikon tilavuus vs. Z-arvo, 3D
kiderakennekytkeytyneisyys vs. 2D kemiallinen kytkeytyneisyys (rakenteen
yhteensopivuus), laskettu geometria vs. julkaistu (tai CIF) molekyyligeometria,
numeeristen datakohtien arvojen jarkevyys, molekyylinsisdisen geometrian jarkevyys,

lyhyet molekyylien viliset vuorovaikutukset ja aukot kiderakenteissa.>*

3.3 CSDS:n ohjelmistotydkalut

CSD systeemiin kuuluu ConQuest, IsoStar, Mogul, WebCSD, CSD, Mercury ja
PreQuest ja VISTA.*

3.3.1 ConQuest

ConQuest tarjoaa 3D rakenteiden haun Cambridge Structural Database —tietokannasta.
ConQuest on ensisijainen ohjelma tiedonhakuun CSD:std. ConQuest tarjoaa laajan
valikoiman hakuvaihtoehtoja. Naihin kuuluu laaja valikoima teksti- ja numeerisia
hakuvaihtoehtoja rakenteiden hakuun. Ne perustuvat yhdisteen nimeen, kaavaan,
alkuainekoostumukseen, kirjallisuusviitteisiin ja kokeellisiin yksityiskohtiin. Né&ihin
kuuluu kemiallisten alarakenteiden haku (kemiallisten rajoitteiden, kuten varauksen,
hybridisaatiotilan ja syklisyyden méarittely) ja 3D geometrinen haku (molekylaaristen
dimensioiden analysointi ja konformationaalisten ensisijaisuuksien maéarittely).

Molekyylien valisen ja sidoksettoman vuorovaikutuksen haku mahdollistaa
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kaikentyyppisten  vuorovaikutusten tutkimisen ja farmakologisten muotojen

paikallistamisen.>

ConQuestiin  kuuluu myo6s intuitiivinen luonnostelija kemiallisten alarakenteiden
piirtdmiseen ja geometristen parametrien méaérittdmiseen, hakusuodattimia, joita
voidaan kéayttdd hakutulosten rajoittamiseksi, ja yksinkertainen mekanismi, jolla
yksittaisia kyselyja voidaan yhdistda monimutkaisemmiksi hauksi. Siihen kuuluu selkea
rakenteiden 3D visualisointi ja suorat linkit ensisijaiseen Kirjallisuuteen, sekd laaja
valikoima rakenteen siirtovaihtoehtoja. Siind on suorat linkit Mercuryn
visualisointiohjelmaan ja CSD hakudatan analyysiin, hallintaohjelma, jonka avulla
hakutuloksia voidaan yhdistdd ja varustaa huomautuksilla, ja komentojono rajapinta
CSD hakujen eraajoon.*

3.3.1.1 ConQuestin kayttd

File Edit Options View Databases Results Help

Build Queries ', Combine Queries ', Manage Hitlists | View Results

Draw
Peptide
Author/Journal
Name/Class N
Elements
Formula
Space Group
Unit Cell
ZIDensity
Experimental
All Text
Refcode (entry ID)

Kuva 19. ConQuestin aloitusvalikko™

Kuvassa 19 on ConQuestin aloitusvalikko. Build Queries (Muodosta kyselyjd) —
toiminnon avulla voidaan suorittaa hakuja. Haut suoritetaan vasemman laidan
vaihtoehtojen avulla: Draw, Peptide, Author/Journal, Name/Class, Elements, Formula,
Space Group, Unit Cell, Z/Density, Experimental, All Text ja Refcode (entry ID).

Author/Journal —palkkia klikkaamalla suoritetaan haku tekijan/lehden nimell.>®
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Kuva 20. ConQuestin Draw —ikkuna™

ConQuestin  piirustusikkunaa  (Draw) kaytetddn kemiallisten  alarakenteiden

luonnosteluun ja geometristen parametrien maarittamiseen (kuva 20).%

T ) sewrchd [Search]
Be ERt Qpoore YewDotbeos Beslte Heb

View Reseits

[voceon

AvsoHas

ARTEE ooty vo0FON B0 voruion § 301penss (Mow 2008

o |
|
20 518 rocrnd
y LLESHY
— |
AT
R | v oo
e | jemonu
— [

o Joanoy
1714m o e
i o MOFCE0
|l v o

| Pocoun
7 POCRIR
ly POCTRs
PO
Ly POUNOK

Watspde Wiw: Show <l mlal2 e | —

L | |

Kuva 21. View Results —ikkuna®®

View Results, eli Tarkastele tuloksia —nakymaa (kuva 21) kaytetd&n hakutulosten
selailuun, kun haku on luotu. Kyselyn kohteena oleva kohta vasemmanpuoleisessa

palkissa (ja ylapalkissa) on korostettu punaisella.>®
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Kuva 22. Draw/Edit —ikkuna®®

ConQuestin Draw/Edit —ikkunaa (kuva 22) kéaytetdan molekyylien valisten kontaktien

maarittamiseen hakutulokselle.>
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Kuva 23. All Text —ikkuna®®

All Text —ikkuna (kuva 23) sisaltaa kaiken tekstitiedon CSD -tietokannan kirjauksesta.™
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Kuva 24. Chemical Information —ikkuna>

Chemical Information, eli Kemikaalitiedot (kuva 24) —ikkunassa on taydentavéa tietoa,
joka on peraisin rakenteen julkaisusta (kaava, nimi, synonyymi, CCDC luokka, lahde,

sulamispiste, véri ja muuta lisétietoa).>®

3.3.2 WebCSD

WebCSD on on-line portaali Cambridge Structural Databaseen (CSD). Ks. kuva 25. Se
tarjoaa helpon paasyn CSD:hen. Instituutiot, joilla on CSD —systeemi, voivat hakea
koko tietokannan miltd tahansa tyopaikkansa tietokoneelta nettiselainta kayttéen.
Mitaéan paikallista ohjelmistoa ei tarvitse asentaa tai rekisterdidd. Helppo péésy CSD:n
online-versioon tekee siitd ihanteellisen alustan 3D rakennetiedon esittelemiseen

luokassa ja tietokoneopetuslaboratorioissa.>*

WebCSD:hen kuuluu kokoteksti/numeerinen haku (lehtiviitteet, yhdisteen nimi,
kokoteksti) ja 2D kemialliset alarakennekyselyt sisd&nrakennettua luonnostelijaa
kayttden. Vastaavien rakenteiden haku on saatavilla vain WebCSD:ssd. Lisédksi siihen
kuuluu tietokannan selailu, raataloity 3D ndyttd kayttden sisadnrakennettua
AstexViewer applettia (ohjelmiston paikallista asennusta ei tarvita), tulokset yhdessa

ikkunassa, seka rakenteiden ja tulosten siirtotoiminnot.>**°
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Jatkuvat péivitykset tarjoavat pdasyn uusimpiin arkistoituihin CSD rakenteisiin. Lisé&ksi
WebCSD kayttéjilla on aikainen péésy &skettéin julkaistuinin CSD rakenteisiin. N&ité
rakenteita lisatddn jatkuvasti sitd mukaa, kun niitd julkaistaan, tai tallennetaan
yksityisen tietoliikenteen kautta (merkattuina tulossa oleviksi rakenteiksi ’structure

pending’). Ne kasvavat taysiksi CSD kirjauksiksi tieteellista prosessia seuraten.>*

e CARKE AT Trinelnd-corine = Z-chme aoavirpanle

WebCSD interface showing 3D structure and associated chemical information

for caffeine (refcode CAFINE)

Kuva 25. WebCSD liitantd, joka nayttdd kofeiinin 3D rakenteen ja siihen liittyvén

kemiallisen tiedon®*

WebCSD:hen péasemiseksi tarvitaan rajoittamaton paikallislisenssi Cambridge
Structural Database Systemiin (CSDS). Paasy tarjotaan CCDC:n yleisen palvelimen
kautta. WebCSD on lisensioitu kéyttden IP —osoitteita. Kaikilla tietokoneilla instituution
IP —osoitteen alueella on pa&sy WebCSD:hen. Teollisilla organisaatioilla, joilla on
CSDS lisenssi, on automaattisesti pdadsy WebCSD:hen. Akateemiset instituutiot, joilla

on CSDS lisenssi, voivat paivittad sen paastakseen WebCSD:hen.>
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3.3.3 Mercury

% DUDTAX (P21/c) -
D

v Manage Styles... [Work | * Picking Mode: [Select Atoms B

X- X+ y- y+ z- z+ x990 x+90 y-90 y+90 z90 z+90 & > I 1

Atom selections: | ~|
Searches 8 x

View Options

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

Kuva 26. Mercuryn nakymé156

Mercurya kaytetddn kiderakenteen visualisointiin, tutkimiseen ja analysointiin. Ks. kuva
26. Mercury tarjoaa kattavan valikoiman tydkaluja 3D -rakenteen visualisointiin, Kiteen
pakkautumisen tutkimiseen ja CSD hakudatan tilastolliseen analyysiin. Mercurylld
voidaan luoda pakkautumisdiagrammeja, madarittdd ja visualisoida Millerin tasoja, ja
tehdd leikkauksia kiteestd mihin suuntaan tahansa. Silld voidaan rakentaa ja tutkia
molekyylien valisten kontaktien luomia verkostoja. Ks. kuva 27. Mercurylld voidaan
myos esitelld avaruusryhméan symmetriaelementtejd, laskea ja esittdd aukkoja
kiderakenteessa, esittdd molekyylipohjaisia kaasufaasilaskuja ja laskea molekyylien

vlisia potentiaaleja.>’

Mercury tarjoaa tilastotyokaluja kaavioiden ja karttojen tekemiseen. ConQuestin
alarakennehakuja voidaan visualisoida ja analysoida, kun geometriset parametrit (esim.
sidospituudet, kulmat, torsiot jne.) on madritetty hakukyselyssd. Mercury tarjoaa
tyokaluja rakennedatan kasittelyyn, kuten p&dkomponenttianalyysi ja mahdollisuus

kasitella topologista symmetriaa molekylaarisissa hakufragmenteissa.®’

Mercurya kaytetdan julkaisulaatuisten kuvien luomiseen, ja siitd saatavia 3D kuvia

voidaan siirtaa monissa eri formaateissa.’’
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Perusversio Mercurysta on vapaasti ladattavissa. Mercuryn lisdominaisuudet ovat
saatavilla CSDS:n lisensioituneille kayttéjille (varustettu pienella CCDC:n logolla:

esim 4§ Edtstructure... 58

Frequency z
Bk E 2 :

D-H...A Distance (A)

Histogram of hydrogen &

halide ions observed
in the CSD. Selected th

O-H...Br short contacts in 5-Bromo-
2-(hydroxymethyl)pyridine (ADAQUS)

Kuva 27. O-H...Br lyhyiti kontakteja ja histogrammi halidi-ionien vetysidoksista >’

3.3.4 VISTA

Vista on interaktiivinen tilastollinen ohjelma tilastolliseen analyysiin, ja geometrisen ja
muun datan tulkintaan. Se lukee automaattisesti ConQuestilla luotuja tiedostoja, kun 3D
parametrit on maaritetty CSD (tai talon sisdista tietokanta) -hakua varten. Saatu data
luetaan suoraan VISTAssa, missé kaikki hakutulosten analyysi tapahtuu. VISTA nayttéa
molekylaariseen tai supramolekylaariseen alarakenteeseen liittyvén

molekyyligeometrian ja muut parametrit taulukon muodossa.*®

VISTA suorittaa joukon analyyttisia ja nayttofunktioita, joihin kuuluu mm. seuraavan
datan luominen: yksinkertainen kuvaileva statistiikka parametrien jakaumasta,
histogrammit, sirontakuviot, poolisuuskartat ja tilastolliset analyysit, mukaanlukien

lineaarinen regressio ja paakomponenttien analyysi.>

VISTANn ominaisuuksia ovat myo6s hyperlinkitys geometrisesta datasta takaisin
alkuperdiseen CSD kirjaukseen, karttojen luominen raportteja ja julkaisuja varten ja

paasy joko ConQuestista tai komentorivin kautta.>
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Kuva 28. VISTA laskentataulukko®

Kuvassa 28 on laskentataulukko, jossa ndkyy CSD -haun tulokset 5-j&senisten

karbosyklisten renkaiden torsiokulmille.>

Kuva 29. a) VISTA sirontakuvio ja b) poolinen sirontakuvio®

Kuvassa 29 a) on sirontakuvio, joka nayttdd PCA -analyysin tulokset 5-j&senisten
karbosyklisten renkaiden konformaatiopreferenssistd. Kuvassa 29 b) on VISTAIla luotu

poolinen sirontakuvio 8-jasenisten renkaiden konformaatioanalyysista.*®

3.3.5 IsoStar

IsoStar on tietokantapohjainen Kkirjasto molekyylien valisistd vuorovaikutuksista.
IsoStar on web-sovellus, joka sisaltdd tuhansittain interaktiivisia 3D sirontakuvioita. Ne

nayttdvat  tapauksen  todenndkdisyyden  ja  avaruudelliset  ominaisuudet
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vuorovaikutuksille kemiallisten funktionaalisten ryhmien valilld.  Sirontakuviot
helpottavat molekyylien vélisten vuorovaikutusten valista tutkimusta ja arviointia, ilman
etta tarvitsee rakentaa monimutkaisia hakukyselyja, tai toteuttaa yksityiskohtaisia data-

analyyse;ja.®

Jokaisessa sirontakuviossa nakyy kontaktiryhméan (esim. O-H donori) kokeellisesti
havaittu jakauma tietyn keskusryhman (esim. varauksellinen karboksylaattiryhmad)
ymparilla. Jokainen sirontakuvio on myos laskettu ennakkoon hakemalla CSD tai PDB

sidoksittomille vuorovaikutuksille funktionaalisten ryhmien A ja B valilla.®

IsoStarin sisaltoon kuuluu tietoa molekyylien valisistd vuorovaikutuksista Cambridge
Structural Databasesta (CSD) (pieni-molekyyliset kiderakenteet, 22 161 sirontakuviota)
ja The Protein Data Bankista (proteiini-ligandivaikutuksista, joiden resoluutio on
parempi kuin 2.5 Angstromin resoluutiota, 7459 sirontakuviota). Se sisaltdd myos
teoreettisia vuorovaikutusenergioita, jotka on saatu kayttden ab inito molekyylien

valista perturbaatioteoriaa (IMPT) (1550 potentiaalienergia minimia).®*®*

IsoStarin data taajuuksista ja molekyylien vélisten kontaktien suuntaisuudesta on
tarkedd etenkin laékeainekemisteille, jotka ovat kiinnostuneita tunnistamaan
bioisosteerisia korvautumisia, ja molekyylimallintajille, jotka ovat kiinnostuneita
rakennepohjaisesta laakkeiden suunnittelusta.®

IsoStar on palvelin-asiakas paketti. Palvelin voidaan asentaa paikallisesti.
Vaihtoehtoisesti julkinen palvelin on saatavilla osoitteessa

http://isostar.ccdc.cam.ac.uk/. IsoStar jaetaan osana CSD Systemid. Tieto paivittyy

vuosittain uusissa CSD:n ja PDB:n versioissa. *

IsoStar System hyddynt&d standardinettiselainta kontaktiryhmien (48 vaihtoehtoa) ja
keskusryhmien (noin 300 vaihtoehtoa) valinnassa. Se ndyttaa sirontakuviot intuitiivisen
visualisoijan avulla. Systeemi kontrolloi néytettavien kontaktien etdisyyksien rajoja.
IsoStar nayttad statistiikkaa sirontakuvioista, mukaan lukien taajuudet ja kumulatiiviset
jakaumat. Siihen kuuluu horisontaaliset sirontakuviot, joissa on kayttaja-madritellyt
korkeuskayrén tasot. Sirontakuviot on linkitetty alkuperaisiin CSD- ja PDB —kirjauksiin
ja kontaktigeometriat on laskettu. Mukaan kuuluu IsoGen, joka on avustava ohjelma
sirontakuvioiden luomiseksi kayttajaspesifisiin tarkoituksiin.**


http://isostar.ccdc.cam.ac.uk/
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Kuva 30. a) 31. b)

Kontaktiryhman jakauma keskusryhman ympérilla®

Kuvassa 30 a) on vetysitoutuneita O-H kontakteja alifaattisten esteriryhmien ympérilla.
Kuvassa nékyy, kuinka suurin osa ndistd sidoksista on muodostunut —C=0 happeen,
eika eetterin C-O-C happeen.®°

Kuvassa 30 b) on CSD:n datan pohjalta tehty sirontakuvio, joka nayttdd minka hyvéansa

polaarisen X-H kontaktiryhman jakauman fenyylikeskusryhman ymparilla.®*
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Kuva 31. Statistiikkaa kuvan 31 b) sirontakuviolle®

Kuvassa 31 on statistilkkaa kuvan 30 b) sirontakuviolle. Siihen siséltyy kontakti-,

kumulatiiviset ja taajuusjakaumat.®

3.3.6 Mogul

Mogul on tietokantapohjainen CSD:sta johdettu molekyyligeometrian Kkirjasto. Se
tarjoaa tarkkaa tietoa molekyyligeometrioista, mm. miljoonia kemiallisesti luokiteltuja
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sidospituuksia, valenssikulmia, asyklisid torsiokulmia ja rengaskonformaatioita.
Mogulista on tulossa kristallografeille vélttdmaton tyokalu, jolla voidaan luoda
ligandeista kirjastoja. Mogulia kaytetddn rutiininomaisesti laskennallisesti ja
kokeellisesti luotujen mallien konformaatioiden tarkistamiseen. Ladkeainekemistit

luottavat Moguliin ligandigeometrioiden validoinnissa ja suunnittelun apuna.®

Mogul tarjoaa valmiuden ladata molekyyleja lukuisissa eri formaateissa (MOL2, CIF,
PDB, RES) ja luonnostella 2D rakenteita. Moguliin kuuluu valikoima geometrisia
ominaisuuksia ja kyky suorittaa validaatio yhdella klikkauksella kysytyn molekyylin
kaikille sidoksille, kulmille, torsiokulmille ja rengaskonformaatioille. Mogulilla voi
nopeasti validoida haetun rakenteen koko geometrian ja tunnistaa epatavalliset piirteet,
tarvitsematta rakentaa monimutkaisia hakukyselyjd, tai yksityiskohtaisia data-
analyysejd. Mogul luo automaattisesti alarakennehakuja. Kiinnostuksen kohteena
olevan ominaisuuden kemiallinen ympaéristd on koodattu, milld taataan, etta
hakutulokset ovat relevantteja suhteessa kysyttyyn rakenteeseen. Mogul kykenee myds
Ioytamaan rakenteellisesti laheiset fragmentit, jos osumia ei 10ydy riittavasti. Mogul
hakee nopeasti geometrista dataa. Tulokset esitetddn histogrammina, joka on laskettu
CSD:n Kkirjausten mukaan. Mogulia voidaan ajaa komentoriviltd ja integroida

asiakassovellusten kanssa.®>®

Statistiikka, kuten valenssi-kulman keski- ja mediaaniarvot, voidaan nayttaa

interaktiivisesti grafiikkaliitainnassa, tai vieda ASCII liitdnnan kautta toisiin ohjelmiin.®

Validaatiokokeet viittaavat siihen, ettd harvoja poikkeuksia lukuun ottamatta,
hakutulokset tarjoavat tarkkoja ja harhattomia arvioita molekyylien geometrisista

preferensseista.®®
Mogul jaetaan osana CSD Systemia.®

Kuvassa 32 a) on Moguliin haettu molekyyli.
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Kuva 32. a) Moguliin haettu molekyyli b) haun tulokset histogrammina®

Kuvassa 32 b) on kuvan 32 a) haun tulokset esitetty histogrammina. Mukana on myds

statistiikkaa. Kuvassa 33 on Mogulin histogrammista hyperlinkitetty CSD Kirjaus.

Kuva 33. Histogrammiin vaikuttavia kiderakenteita®

3.3.7 PreQuest

PreQuest on ohjelma tietokantojen luomiseen CSD formaatissa. Sen ensisijaisena
tavoitteena on korkealaatuisten rakennedatatiedostojen luominen ConQuestilla
haettavassa muodossa. PreQuest antaa kayttdjille mahdollisuuden rakentaa yksityisid
tietokantoja rakenteista. Rakenteet ovat sen jalkeen haettavissa joko itsendisesti, tai
Cambridge Structural Databasen (CSD) kautta.*

PreQuestin ominaisuuksiin kuuluu joukko syotetiedostoformaatteja (CIF, SHELX, SD-
tiedostot, MOL2 ja BCCAB (CCDC tiedosto formaatti)), automaattinen 2D kemiallisen
diagrammin luominen 3D kytkeytyneisyys datasta ja tekstuaalisen ja numeerisen tiedon
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modifiointi k&yttajan valitsemalla tekstieditorilla, tai interaktiivisesti GUI:n kautta.
Siihen kuuluu 2D kemiallinen diagrammi editori, 3D rakennetiedon katselu ja editointi,
sekd korjattujen kirjausten siirto CSD formaatissa (ASER) erillisten yksityisten

tietokantojen luomiseksi.®*

Kuvassa 34 on PreQuestin paavalikko.
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Kuva 34. PreQuestin paavalikko®

3.4 CCDC:n taustatietoa, historiaa ja yhteistyokumppanit

CCDC on voittoa tavoittelematon yhtid, ja se on Englannin lain alainen. CCDC sijaitsee
Cambridgen yliopiston kemian kampuksella ja se rahoittaa ja hallinnoi itse itsedén. Sen
tulot tulevat CSDS:n tilauksista, myyntituloista ja yllapitosopimuksista muille
ohjelmistotuotteille  biotieteiden ja kristallografian aloilla, sek& satunnaisista
avustuksista  teollisuudelta ja  muilta  l&hteiltd  ohjelmistokehityksen tai
tutkimusprojektien tukemiseksi. CCDC:l1& on 50 kokoaikaista tyontekijad, ja vierailevia
tutkijoita ja opiskelijoita, jotka tydskentelevat CSD:hen tai muihin CCDC:n tuotteisiin
liittyvissa projekteissa. CCDC on yksi Pfizer Institute for Pharmaceuticals Materials
Sciencen kumppaneista yhdessd yliopiston kemian ja materiaalitieteiden laitosten

kanssa.®®

CCDC sai alkunsa Cambridgen yliopiston orgaanisen, epéorgaanisen ja teoreettisen
kemian osaston kristallografian ryhmassé. Vuodesta 1965 eteenpéin ryhma alkoi keréta
julkaistua bibliografista, kemiallista ja kiderakennedataa kaikista pienistd molekyyleisté,

joita oli tutkittu rontgensdde- tai neutronidiffraktion avulla. Tietotekniikan nopeasti
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kehittyessd, kokoelma koodattiin s&hkdiseen muotoon ja tuli tunnetuksi Cambridge
Structural Databasena (CSD).%®

CSD oli yksi ensimmaisistd numeerisista tieteellisista tietokannoista maailmassa. Se sai
akateemista rahoitusta ja tukea useammasta ldhteestd, mik& mahdollisti CSD:n ja siihen
liittyvén ohjelmiston kehityksen 1970- ja 1980-luvuilla. Ensimmadiset CSD Systemin
julkistukset USA:han, Italiaan ja Japaniin tapahtuivat aikaisin 1970-luvun alkupuolella.
1980-luvun alkupuoleen mennessa CSD Systemid jaettiin yli 30 maahan

maailmanlaajuisesti. Talla vuosituhannella CSD System on saatavilla yli 50 maassa.®

1980-luvun aikana CSD Systemin kiinnostus farmaseuttisia ja agrokemikaaliyhti6ita
kohtaan kasvoi huomattavasti. T&mé lisdtulolahde mahdollisti se, ettd CCDC:sta tuli v.
1989 itsendinen yhtid, jolla oli laillinen asema voittoa tavoittelemattomana
vapaaehtoisjarjestond. CCDC siirtyi v. 1992 tarkoitusta varten rakennettuihin tiloihin
Cambridgen yliopiston kemian laitoksella.®®

Viime vuosikymmenen aikana CCDC ohjelmistotuotteet ovat monipuolistuneet. Vaikka
CCDC on itsedan hallinnoiva organisaatio, se on sailyttanyt laheiset yhteydet
Cambridgen yliopistoon. Se on yliopiston kumppani-instituutio, joka on péateva

kouluttamaan jatko-opiskelijoita.®®

Kuvan 35 histogrammi nayttdd CSD:n kasvun 1970-luvulta lahtien.

600000

500000

400000

1972 1976 1980 1984 1988 1992 1996 2000 2004 2008

Kuva 35. CSD:n kasvu v. 1972 lahtien®’

Kuvassa 36 on lueteltuna CCDC:n yhteistyokumppanit.
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Universities and Research Institutes in the UK

® Department of Chemistry, University of Bath

e Department of Chemistry, University of Bristol

e Department of Chemistry, University of Cambridge

e Pfizer Institute for Pharmaceutical Materials Science, University of Cambridge
e Unilever Centre, University of Cambridge

e Rutherford Appleton Laboratory, Chilton, Oxfordshire

e Department of Chemistry, University of Durham

e Department of Chemistry, University of Edinburgh

e Department of Biology, University of Glasgow

e Department of Chemistry, University College London

® Chemical Crystallography Laboratory, University of Oxford
® Department of Information Studies, University of Sheffield
e Department of Chemistry, University of Southampton

Universities and Research Institutes outside the UK

® Department of Chemistry, University of Hyderabad, India

® [nstituto de Quimica Medica, CSIC, Madrid, Spain

® Department of Pharmaceutical Chemistry, Philipps-Universitat, Marburg,
Germany

® Department of Chemistry, Queen’s University, Kingston, Ontario, Canada

® Department of Information Studies and Computer Science, Queen’s University,
Kingston, Ontario, Canada

® Protein Data Bank, RCSB, Rutgers University, Brunswick NJ, USA

Industrial collaborators

® Astex Technology, Cambridge, UK

® GlaxoSmithKline, Stevenage, UK

® Lipha SA, France

® Pfizer Inc., Sandwich, UK and Groton, USA
® ChemAxon, Budapest, Hungary

® Univa UD, USA

® Altair Engineering, USA

Partnerships

Tl
Registered Sup@ners Of The InChl Trust

® Royal Society Of Chemistry Partner

Kuva 36. CCDC:n yhteistyokumppanit®

4 SCIFINDER

Chemical Abstracts Service (CAS) on American Chemical Societyn jaosto. CAS on
maailman johtava kemiallisen tiedon lahde. Se kokoaa ja yllapitdd maailman laajinta
kokoelmaa kirjallisuus- ja patenttiviitteitd, yhdisteitd, reaktioita ja muuta tutkijoille
tarkedd siséltéd. Se on ainoa yhtid, joka kerda ja jarjestdd kaiken ei-julkisen
yhdistetiedon. CAS tietokantoja voidaan kayttdd SciFinderin tai STN:n Kkautta.
SciFinder -liittyma on hyva tutkimustyOkalu ammattimaiseen tiedonhakuun ja

tutkijoille, STN taas komentorivipohjainen palvelu.>*%

CAS tietokantojen siséltoon kuuluu kasitteellistda tietoa (tutkimuksen luonteesta,
prosesseja ja tekniikoita), seka yhdistetietoa (kauppanimet, triviaalinimet, systemaattiset
nimet, synonyymit ja molekyylikaavat). Viitteistd on linkit s&hkaisiin lehtiin,

patenttiasiakirjoihin ja muihin hyvamaineisiin nettilahteisiin.™

CAS tietokannat siséltavat yli 69 milj. uniikkia orgaanista ja epdorgaanista kemiallista
yhdistettd, ja yli 64 milj. sekvenssid. CAS tietokannoista CAS REGISTRY (tietolahde
pienistd yhdisteistd ja CAS rekisterinumeroista) tietokantaa paivitetddn joka péaiva.
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Patentit, jotka tayttavat CAS valintakriteerit, ovat saatavilla Internetissa CAplus
tietokannassa kahden pdivan sisalla patentin julkaisemisesta. CAplus tietokantaan
lisatdan yli 4500 viitettd pdivittain (joita tietokannassa on talla hetkella yli 36 milj.).
Bibliografiset tiedot ja artikkeleiden tiivistelmat yli 1500 avainlehdesté liséatdan CAplus

tietokantaan 7 paivan sisalla.

CAS -tietokantoja ovat CAS REGISTRY, CAplus, CASREACT, CHEMCATS,
CHEMLIST, CIN ja MARPAT. CAS REGISTRY siséltaa kemiallista yhdistetietoa,
CAplus viitteitd, CASREACT reaktioita, CHEMCATS kemikaalien toimittajia,
CHEMLIST saanneltyja kemikaaleja ja MARPAT patenttien sisaltamia yhdisteitd. CIN
-Chemical Industry Notes on saatavilla vain STN:n kautta.'®

SciFinderin kaytto vaatii kayttajaksi rekisterditymisen ja Kirjautumisen joka kerta omilla
tunnuksilla. Kirjautuminen tapahtuu osoitteessa

https://scifinder.cas.org/scifinder/login.jsf. Tietokantaa voidaan kayttdd ainoastaan

yliopiston verkkoalueella.*

4.1 Kayttd
4.1.1 Viitteiden haku

Kun halutaan hakea patentti- ja kirjallisuusviitteitd, valitaan Explore References. Eri
hakutyypit viitteiden hakuun ovat vasemmanpuoleisessa valikossa. Haku voidaan tehda
tutkimusaiheen mukaan, tekijan nimelld, yhtion nimella, dokumenttitunnisteella (DOI),
lehden nimell&, patentilla tai tageilla. Kuvassa 37 on esimerkiksi valittu viitteiden haku
tutkimusaiheen mukaan (Explore References, Research topic). Kirjoitetaan kaksi tai
kolme kasitettd englanniksi. Kaytetddn artikkeleita ja prepositioita kasitteiden
yhdistdmiseksi. Akronyymit ja synonyymit laitetaan sulkuihin synonyymisen kasitteen
jalkeen. Kéytetddn “not” tai “except” jonkin termin poissulkemiseksi. Suoritetaan laaja
haku, tai asetetaan hakurajoitteita, joita ovat julkaisuvuosi, dokumenttityyppi, kieli,
tekij&n nimi tai yhtion nimi. Scifinder hakee automaattisesti toisiaan vastaavat termit ja

ottaa huomioon vaihtoehtoiset kirjoitusasut ja sanojen loput tuloksia hakiessaan. ®°


https://scifinder.cas.org/scifinder/login.jsf
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Explore References

Research Topic Research Topic ¢ i enular hycroamination of aminnskenss

Authol - S pracd I >
SR b of bt resifuss 0 daiy prooats
Corrgarty Mame Photacyanaten of aomate compounds

Doosment Idertifisr
Journzl
Fatert

Tags

Publication Year(s) & | |
Examples: 1995, 70957909, 1995, -1005

Document Type(s) & [ Bingraphy [ Dissertation 1 Patent
[ sock O egiterial O Freprict
[ clinical Trial 1 Histeeical O regort
[ commentary [ Journal [ Review
[ conference [ Letter

Language(s) & [ chinese [ cerman 1 Folish
[ english O talizn O Russian
[ ererch [ saparesz ] spanish

Author Name & [ | | [
Last * First Mdde

Company Name {» [
Examples;
Hnesota hining and Manfectering
ouant

Kuva 37. Viitteiden haku SciFinderilla tutkimusaiheen perusteella®

Valitaan hakutuloskandidaattien joukosta (kuva 38) halutut viitteet hakutermien ja
késitteiden suhteiden mukaan. Termit ovat ”As entered”, kun ne 10ytyvét tdsmélleen
samassa muodossa, kuin missé ne kirjoitettiin. Termit ovat ’Closely associated with one
another”, kun ne l0ytyvat samasta lauseessa tai otsikosta. Termit ovat “Present
anywhere within a reference”, kun ne I6ytyvat mistd tahansa tuloksen otsikosta,
tilvistelmasta tai asiahakemistosta. Termit ovat “Containig the Concept”, kun ne
loytyvéat tuloksesta. Talloin syoOtetyt termit, synonyymiset termit, tai samankaltaiset

termit [8ytyvat tuloksesta. Klikataan sitten Get References.®

Research Topic Candidates
5 Topics 1 Selectad
Select Al Deselect All
Research Topic Candidates References
[0  13refererces were found contanng “intr lar hydroamination of amir as 13
entered,
[l o4 refererces were fourd contaning the two concepts “intramolecular hydroamination® and a4
"aminoakenes" clossly a==ocated with ore another,
[0 126 references were found where the two conzepts “intramolecular hydroamination™ and 126
“aminoalkenes" wera present aywhere in the reference,
[l 621 references were found containing the concept "intramolecular hydroamination®. 621
O  670references were found containing the concept "aminoalkenes”. 670
Get References

Kuva 38. Tuloskandidaatit®
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Hakutulokset tulevat ndkyviin, ja niitd voidaan tarkastella. Ks. kuva 39. Viitteiden
yksityiskohtia voidaan esikatsella klikkaamalla Quick View pienkuvaketta viitteen
otsikon peréssd. Nakyviin tulee viitteen tiivistelma ja yhdistekuvat. Viitteen koko tiedot
tulevat nakyviin klikkaamalla viitteen otsikkoa tai Full Text —linkkia (kuva 40).
Hakutermit nakyvat Kkorostettuna otsikossa ja tiivistelmdsséd. Duplikaatteja voidaan
Yksittaisia viitteitd voidaan valita

poistaa Tools (tyokalut) —valikon Kkautta.

sailytettavaksi tai poistettavaksi.”

y Get Get Get a Send to | Analysis | m
References & Substances Reactions [ Related ” SeToosY @ SO 0 ‘ ‘ = @
2521 References 0selected | L LM Ciick Remove Duplicates. wmy—
Select All Deselect All | Sort by: [ Accession Number v | ¥ Combine Answer Sets ) "or Name v
Add Tag Dispay: — = = |
Reove St Clck bar to view anly thase
[] 1. Novel protein kinase modulators and therapeutic uses there & references within the current answer
By Reuveni, Hadas; Levitzki, Alexander; Steiner, Lilach; Sasson, Revital; Ben-Da| _Keep Selected ol ||
From U.S. Pat. Appl. Publ. (2012), US 20120083528 A1 20120405, | Language{ i Text = Fraley Mark E 17
The present invention provides new tyrphostin derivs. acting as PTK) inhibitors and I —
receptor tyrosine kinase (RTK) inhibitors, and/or which directly or |nd|rectly affect proteins in the PTK- Hartman George D 15
mediated signal transduction pathway, methods of their prepn., pharmaceutical compns. including such |
compds., and methods of using these compds. and compns., esp. as chemotherapeutic agents for preventions Ciardiello Fortunato 13
and treatments of PTK and RTK related disorders such as metabolic, fibrotic, and cell proliferative disorders, |
in particular psoriasis and cancer. Janne Pasi A 13
I
[ 2. Stratification of cancer patients for susceptibility to therapy with ptk2 inhibitors Q B FuiTet & Johnson Bruce E 13
By Adolf, Guenther; Garin-Chesa, Pilar; Hirt, Ulrich o @ e
From PCT Int. Appl. (2012), WO 2012041796 A120120405. | Language: English, Database: CAPLUS = Christensen James G 12
The present invention relates to a method for detg. whether a cancer patient is susceptible to treatment with T —
a protein tyrosine kinase 2 (PTK2) inhibitor, comprising detecting the expression of the E-cadherin protein in Engelman Jeffrey A 12
a cancer sample of said cancer patient, wherein an E-cadherin protein immunoreactivity score (IRS) of 0-2 IEEEE—)
indicates that the cancer patient is susceptible to treatment with a PTK2 inhibitor. Said detection of the )
expression of the E-cadherin protein in a cancer sample of a cancer patient is preferably conducted by way of Hennequin Laurent
an immunohistochem. (IHC) method. Said IHC method pref... m:u'
Miller Vincent A 12
[] 3. A novel multi-targeted tyrosine kinase inhibitor, linifanib (ABT-869), produces functional and structural & — |
changes in tumor vasculature in an orthotopic rat glioma model Q B Ful Text =@ | Normanno Nicola 12
By Luo, Yanping; Jiang, Fang; Cole, Todd B.; Hradi, Vincent P.; Reuter, David; Chakravartty, Arunava; Albert, Daniel H,; Davidsen, = e —————)
Steven K.; Cox, Bryan F.; McKeegan, Evelyn M.; etal
From Cancer Chemotherapy and Pharmacology (2012), 69(4), 911-921. | Language: English, Database: CAPLUS ——
Tyrosine kinase inhibitors represent a class of targeted therapy that has proven to be successful for cancer [__show More |
treatment. Linifanib is a novel, orally active multi-targeted receptor tyrosine kinase (RTK) inhibitor that
exhibits potent antitumor and antiangiogenic activities against a broad spectrum of exptl. tumors and Categorize
malignancies in patients. The compd. is currently being evaluated in phase 2 and 3 clin. trials. To investigate
the effectiveness of linifinib against gliomas and the mechanism of drug action, we characterized treatment- More detailed analysis based on CAS
70
Kuva 39. Hakutulokset
Get Get 3 Get ' .~ | Send to Anarysis
References * Substances Reactions f? Related ;‘ Jools'y. | SciPlanner ‘ ‘
26 References 0 Selected I - - e

To pursue additional information about a reference, (X
click the title to view details, or click Full Text to =
obtain the full document text.

Select All Deselect All | Sortby: | Citing References v | ¥

[0 1.|Microbial ¢ ities in oil-cont BruiTet |

By TR EY AT, SRy RaSar, TR, Prara, R

From Current Opinion in Biotechnology (2004), 15(3), 205-214. | Language: English, Database: CAPLUS
A review. Although diverse bacteria capable of degrading petroleum hydrocarbons have been isolated and
characterized, the vast majority of hydrocarbon-degrading bacteria, including anaerobes, could remain
undiscovered, as a large fraction of bacteria inhabiting marine environments are uncultivable. Using culture-
indenandant rRNA annrnarhec rhannec in tha ctriictura nf micrnhial camminitiee have hean analzad in .

Remediatior
|

Oil spill

Kuva 40. Viitteen otsikkoa tai Full Text —linkkia klikkaamalla tulee nakyviin viitteen
tiedot tai kokoteksti’*

Get ']

Get
References & Substances Reactions

2072 References 0 Selected |
Select All Deselect All I Sort by: | Accession Number |v[
Accession Number
Aulhor Name
o1t Novel protein kinase mog '- ication Year
By Reuveni, Hadas; Levitzki, Alexa(Title

Kuva 41. Tulokset lajitellaan oletusasetuksena saantinumeron mukaan’® ™
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Tulokset lajitellaan oletusasetuksena saantinumeron mukaan (kuva 41).

Viitteet analysoidaan automaattisesti Author Name (tekijdn nimen) mukaan oikean
laidan Analysis -toiminnossa (kuva 42). Numerot palkkien perdssa kertovat tulosten
maaran kussakin alasetissd. Ensimmadiset kymmenen analyysipalkkia esitetaan

automaattisesti. Klikataan Show More, jolloin tulee nakyviin lisaa analyysipalkkeja.®®

Kun halutaan vaihtaa analyysikategoriaa, valitaan pudotusvalikosta toinen vaihtoehto.
Vaihtoehtoja ovat CAS Registry Number (CAS rekisterinumero), CA Section Title,
Company-Organization (teknologian alalla aktiivisesti julkaisevat organisaatiot),
Database, Document Type (julkaisutyyppi), Index Term (indeksitermit), CA Concept
Heading (kasitetermit), Journal Name, Language, Publication Year ja Supplementary

Terms (tulokset, joilla on ensisijaisesti teknista painoarvoa).®®

Alasetin viitteitd voidaan tarkastella klikkaamalla alasetin otsikkoa. Kun halutaan valita

useampia alasetteja kerralla, klikataan Show More. Valitaan halutut alasetit ja klikataan

Les \2002)

Send to | Anasis Refine
e g St e

| | Analyze by:
Save Print Export | Iyz Y @ .
AnswersperPage[50] 123456 ..47 p Author Name v]
Display: — = =
Click bar to view only those
rug holiday for patients with NSCLC & references within the current answer
- et
-~ ' Fraley Mark E 17
¥l To view the references in a subset, I )
LuBid click the subset fitle. | Hartman George D 15
dally’ Z [ 1
= sep For example, click Fraley Mark E. Ciardiello Fortunato 13
Subbet Bovan [ ~ aim - s - :
=== ethods: We retrospectively reviewed the ANne Past A 13
Hil chasl 5 s : ]
[
Horg Suowon | Johnson Bruce E 13
in human pancreatic tumour cells * | l
Arowsmimh Mk 4 - ~0 (& Hennequin Laurent
l:_ Modjtahedi, H. - Francois Andre 12
Coln Boopelng 4 ase: CAPLUS I 1
— ctor receptor (EGFR) tyrosine kinase
Hartwig Thn 4 eating patients with pancreatic cancer. IBaseIga Jose nl
I no reliable predictive marker. Methods:

e 15 to treatment with afatinib, erlotinib, Engelman Jeffrey A 11
Ll damine B colorimetric assay. The effect L 1
Categord INormanno Nicola 11l
A ] o

Christensen James G 10
rosine kinase inhibitor B Full Text .;} I 1
! anath ~0 B
_Eatagores | »ase: CAPLUS e
nent with a targeted tyrosine kinase | Show More

Kuva 42. Analysis -toiminto’>®°

Tulossetti tulee ndkyviin (kuva 43). Klikkaamalla Keep Analysis (keltaiseksi maalatulla
pohjalla), luodaan wuusi tulossetti, joka sisaltdd vain analysoidun setin viitteet.

Alkuperaiseen tulossettiin palataan klikkaamalla Clear Analysis.*®
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Kuva 43. Analysis —toiminnolla luotu tulossetti®

Categorize -toiminto on pidemmalle viety analyysivaihtoehto, joka perustuu kuhunkin
viitteeseen yhdistettyihin indeksointitermeihin. Indeksointitermit on lajiteltu eri
tieteenalojen sisélla kategorioittain. Kun valitaan kiinnostavat indeksointitermit,
voidaan tulossetista 10ytda ne viitteet, jotka liittyvat noihin termeihin. Categorize -

toiminto sijaitsee oikean laidan Analysis -toiminnon alareunassa.®

Refine -toiminnon avulla voidaan lisata kriteereja viitteille (kuva 44). Vaihtoehtoja ovat
Research Topic, Author Name, Company Name, Document Type, Publication Year,
Language ja Database.®®

WAt kP Aain | Ry ch Topic ation .M > 9
e o gyos 3 Sendto ETE
References & o omes & gootuns Reloted ¥ P ST W nner |
Refine by: @
4 Rederences D Sebacted | Zawe  PI% Eport
Sufect Al Dwawloct A1 | Soet by [ Accesain barker = 4 AvenerepetPex[13] 1234567 P @ Razaarch Topic
Depyy — = om0 Aubor Name

1, New Hgily Adtive Heterasconionate Contanng Lutetivm Cataiysts for the Hydeasmination of O canpary tama

Aminoalkenes 1solation and Stroctural Characterization of o Dpyreabcheeds Lutethnm Complex & g O pacumant Type
s ¥ 2 o o O Rublicstion Year
O Lrpan
ez 1 CA O pasbses
L‘!JE’V: compes, e A ml(
dimertylpyracol 1+ ard 2.
\ajw\»m.u ﬂw:u ) and 1-[22bk n;m--h,up
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2] proceed in vary high yiakk 1o gve tha froa sokert reutral hataroscomienata dizkyl Lu
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22-dohery Hosrk4-srylamne (4) by Usrng complex 3 oz catatst  Enanticeelectivibes up B 70% ce
vere acheved in e cycization of e 12-disbstivied clefin 6 Wit the high enankopurdy complen 3. The
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Kuva 44. Refine tyokalu®®

Kuvissa 45 ja 46 ndkyvat Save, Print, Export ja Add KMP Alert —toiminnot (tallenna,
tulosta, siirrd ja luo hélytys), joilla tuloksia voidaan tallentaa, tulostaa, siirtad, tai luoda
halytys.
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1 references (467) > keep analysis "Index Term” (52) > refine (26) =

Get Get -
References & Sahatay ’s mm"‘ When you are satisfied with your answer ‘
set, you can Save, Print, or Export it.
26 References 0 Selected | | R I Save  Print  Export
Select All Deselect All | Sort by: Giting References | - |

Answers per Page [50]

Display: — = =
[] 1. Microbial ities in oil- i B Full Text
By Harayama, Shigeaki; Kasai, Yuki; Hara, Akihiro w56 @
From Current Opinion in Biotechnology (2004), 15(3), 205-214, | Language: English, Database: CAPLUS =

A review. Although diverse bacteria capable of degrading petroleum hydrocarbons have been isolated and
ized, the majority of hydrocarbon-degrading bacteria, including anaerobes, could remain

rro fractinn of hactoria P ara Heinn rultieas

Kuva 45. Tulokset voidaan tallentaa, tulostaa tai siirtaa’

Research Topic "clean up of oil spills in the ..." > references (506) > remove 38 references (46¢
-1 references (467) > keep analysis "Index Term" (52) > refine jon” (26) > citing refé (148
References o-Set 1 Get ABGet o ¥ . ., . 5 Sendto

SciFinder content is updated daily. To keep up with the latest
information, you can create a Keep Me Posted (KMP) Alert that will

1. The use of biotests in estimation of weathered drilling waste bioremediation B Full Text
By Steliga, Teresa
From Archives of Environmental Protection (2011), 37(2), 61-79. | Language: English, Database: CAPLUS
Petroleum products are complex mixt. of compds. of varied biol. properties. They can cause harmful change

contaminated ecosystems and threaten humans and living organi as well. Bior diation (incluc

Kuva 46. Kayttoon voidaan ottaa Keep Me Posted (KMP) Alert —hélytystoiminto ajan
tasalla pysymiseksi’*

4.1.2.1 Kemiallisten yhdisteiden haku

e e #ﬁdﬂm ‘ Explore p— \;: Saved Answer Sets | Help
OSciFﬁnder’ i a “ KMP Alert Results | History
L SciPlanner | Preference
Welcome Gayle Bussell | Sign Out 3 A & What's Ney
Explore Substances Saved Answer Sets &

No answer sets

Molecular Formula

The types of searches that you can (IS Keep Me Posted Results &
Substance Identifier perform are shown on the left -
T No profiles exist

Chemical Structure  Chemical Structure ¢
Markush

Characteristic(s) [ single component

[ commercially available

[ Included in reference(s)
Class(es) & [ Alloys [ Mixtures

[ coordination compounds [ Polymers

[ Incompletely defined [ organics, and others not listed
Studies & [ Analytical [ Preparation

[ Biological [ Reactant or reagent

Kuva 47. Hakutyypit™

Yhdisteiden haku tapahtuu Explore Substances sivulla (kuva 47). Yhdisteitd voidaan
hakea kemiallisen rakenteen, Markush —yhdisteiden (patenttiviitteitd), molekyylikaavan,

tai yhdisteiden tunnistetietojen mukaan (vaihtoehdot vasemmassa laidassa). Kemiallisia
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rakenteita voidaan hakea tarkan rakenteen, alarakenteen, tai samankaltaisen rakenteen
perusteella. Substance Identifier toiminto (kuva 48) hakee yhdisteita kemiallisen nimen
(yleinen nimi, kauppanimi, akronyymi), tai CAS rekisterinumeron mukaan.
Tietokannasta voidaan hakea useita eri yhdisteitd samanaikaisesti. Kuvassa 49 on

suoritettu haku yhdisteen tunnistetietojen (Substance Identifier) mukaan.”

Substance Identifier(s) ¢ FIBTX]

Enter one per line.

Examples:
0000
999815
Acetaminophen

Kuva 48. Substance Identifier tekstiruutu™

S S -
i* Add KIP Alert - Substance Identifier "chloroquine; 2797-51-5 " > substances (2) y J

-
il
SLLEELES The search retrieved 2 substances. [l diesriueg OJ
- - 1 Al &
2 Substances L B S || Sehz=ty

Select All Deselect All | Sort by:| CAS Registry Number ¥ ¥ Answers per Page [15] Substance Role V‘

view: W HI I

Giick bar to view only those
substances within the current

[] 1. Substance Detail [ 2. Substance Detail
97-51-5 54-05-7

399 [ T
0 5 $
& & -

u cl ) ) Formation, Nonpreparative 2

P e | = ]
N N moom cemyyy mEe

| |] | L e Miscellaneous 2

J =1

R :

NH 2 Cis Hae CI Nz Occurrence
1,4-Pentanediamine, N4-(7-chloro- ‘
) 4-quinolinyl)-N1,N1-diethyl- Preparation 2

W

N

C10 He CIN 02 Process 2
1,4-Naphthalenedione, 2-amino-3-

chloro- Properties 2

Experimental Properties

N

N

Spectra .
Experimental Properties Fatens

Reactant or Reagent

Kuva 49. Yhdisteen tunnistetietojen mukaan suoritettu haku™

Yhdistetietojen oikean laidan pienkuvakkeilla voidaan hakea Vviitteitd, reaktioita,
kaupallisia l&hteitd ja saantelytietoa haetusta yhdisteestd. Alalaidassa on Spectra
(spektrit) ja Experimental Properties —linkit (kokeellisesti mitatut ominaisuudet).
Klikkaamalla Substance Detail saadaan lisatietoa yhdisteesta. Yhdisteen tunnistetiedot
ovat ylinnd Substance Detail sivulla. Niihin kuuluu CAS rekisterinumero,
molekyylikaava, kemialliset nimet ja kemiallinen rakenne. Nakyvissd on myds
viitteiden ~maéara, alkuperdisten dokumenttien tyypit (esim. lehtiartikkeli,
konferenssijulkaisu, tai patenttiviite) ja yhdisteiden roolit (esim. analyyttinen tai
biologinen tutkimus, esiintyminen, valmistus, prosessi, ominaisuudet, reaktantti tai

reagenssi, kayttd). Viitteet saadaan nakyviin esim. hyperlinkkeja klikkaamalla. Sen
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jalkeen Substance Detail -sivulla on esitetty ennustetut ja kokeelliset ominaisuudet

ryhmittain.”

Kun kursoria liikutetaan rakenteen paalla, rakenne korostuu, ja nédkyviin tulevat

vaihtoehdot rakenteen kanssa tydskentelemiseksi (kuva 50).”

[ 1. Substance Detail [J 2. Substance Det
2797-51-5 54-05-7

)
Py Click this icon to.
€ i display the menu.
NH 5 Cis H2e CINz

1,4-Pentanediamine, N
4-quinolinyl}-N1,N1-die

C10 He CIN 02 Ex
1,4-Naphthalenedione, 2-amino-3-
chloro-

Kuva 50. Liikutetaan kursoria rakenteen paalla”™

Klikkaamalla ylimmaéistd kuvaketta korostetun alueen oikeassa yldreunassa tulee

nakyviin menuvalikko (kuva 51).”°® Kaupallisia lahteitd voidaan hakea myos

klikkaamalla Commercial Sources pienkuvaketta i‘l, tai valitsemalla Commercial
Sources Tools (tydkalut) -valikon kautta.® Scifinder tarjoaa tietoa yli 54 milj.
kaupallisesti saatavilla olevasta tuotteesta yli 1220 kemiallisesta katalogista, yli 1094

toimittajalta ja yli 18 milj. ainutkertaista CAS rekisterinumeroa.”

CAS Registry Number: 2797-51-5
1

View Substance Detail :\

Explore by Structure » Chemical Structure
Synthesize this... Markush Patents by Structure
Get Reactions where Substance isa » Reactions

Get Commercial Sources

Get Regulatory Information bpectra

erties
Get References P

Export as Image
Export as molfile

Send to SciPlanner

Kuva 51. Menuvalikko

Sivun oikean laidan Analysis —toiminnossa yhdisteet on analysoituna oletusasetuksena
yhdisteen roolin (Substance Role) mukaan.”® Analyze by —pudotusvalikon

vaihtoehdoista voidaan valita Bioactivity Indicators (yhteys biologiseen aktiivisuuteen),
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Commercial Availability (kaupallinen saatavuus), Elements (vastaussetin yhdisteiden
sisdltdamat alkuaineet), Reaction Availability (reaktiivisuus), Substance Role (rooli,
kaytto tai tutkimustyyppi) tai Target Indicators (yhdisteen suhde proteiinin, entsyymin
tai muun kohteen valilld).” Refine -valikosta voidaan lisata hakukriteereja.
Vaihtoehtoja ovat Chemical Structure, Isotope-Containing, Metal-Containing,
Commercial Availability, Property Availability, Property Value, Reference Availability

ja Atom Attachment.”®

4.1.2.2 Piirtoeditori

Piirtoeditori avataan klikkaamalla kuvaketta Explore Substances, Chemical Structure

sivulla (kuva 52)."

Explore Substances

Markush

Molecular Formula To draw the chemical structure,

launch the Structure Editor by
clicking this image.

Click to Edit
Substance Identifier

Characteristic(s) [ single component
N [0 commercially available
[ Included in reference(s)
Class(es) & [ Alloys [ mixtures
[ coordination compounds [ polymers
[ Incompletely defined [ organics, and others not listed
Studies & [ Analytical [ Preparation
[ siological [ Reactant or reagent

Kuva 52. Piirtoeditorin avaaminen’®

Piirtoeditorissa on kolme vaihtoehtoa: Structure, Reaction ja Markush. Oletusasetus
rilppuu  siit4, avataanko piirtoeditori  Structure, Reaction vai Markush
hakuvaihtoehdosta Explore Substances tai Explore Reactions sivuilla. Kuvassa 53 on
avattuna rakenne-editori.”’
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< Structure Editor
W Tx
@0 e

S| & | (D orawor shange stoms or bonds

B A CQE

Iy b entered the drawing editor from the Structure,
bl Reaction, or Markush structure box in Explore
X =R Substances or Explore Reactions.
»

NEXT W

e PR OVE,

S N P ClBr F |

Si
- L g £

(query) |

Kuva 53. Rakenne-editori’’

Rakenteen piirtdmiseen kaytetddn vasemman laidan ja alareunan tyokaluja, kuten
rengas, kyna, atomi, templeetti, lyhenne (esim Ph), ketju ja pyyhekumi. Rakenteita
voidaan myo6s tuoda piirtoeditoriin muista sovelluksista. Import —kuvaketta voidaan
kayttad .cxf tai .mol muodossa tallennetun rakennetiedoston tuomiseen. Rakenteita

voidaan myds kopioida ja liittdd ChemDraw:sta ja I1SI1S/ChemDraw:sta.’’

Rakenteita voidaan hakea editoriin ulkoisen tunnisteen avulla. Klikataan Add to Editor
by External Identifier kuvaketta ja syotetddn SMILES tai InChl merkkijono

tekstiruutuun. Rakenne tulee nakyviin piirtoikkunaan.”’

Piirtotyokalut ovat tasmélleen samat Markush ja Structure editoreissa. Markush kyselyt
hakevat patenttiviitteitd, jotka siséltdvat kyselyn kanssa yhteensopivia yleisid

rakenteita.”’

Reaktioeditorissa (Reaction) on lisatyokaluja reaktioiden piirtdmiseen, kuten

reaktionuoli.”’

Kemiallisen rakenteen hakutyyppejd ovat Exact search (tarkan rakenteen haku),
Substructure search (alarakenteen haku) ja Similarity search (samankaltaisten
rakenteiden haku). Tarkan rakenteen haku hakee tulokset, joihin kuuluu rakenne
tdsmalleen sellaisena, kuin se on piirretty, stereocisomeerit, tautomeerit (mukaan lukien
keto-enol tautomeerit), kahtaisionit, koordinaatioyhdisteet, varatut yhdisteet, radikaalit

tai radikaali-ionit, isotoopit ja polymeerit, joissa rakenne on monomeeri. Seokset ja
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suolat, joissa rakenne esiintyy, haetaan myds. Haettu rakenne aukeaa nakyviin Explore
Substances sivulle Rakenneikkunaan. Ks. kuva 54. Sivun alaosasta voidaan valita
hakurajoitteita, kuten Single Component (yksikomponenttiset yhdisteet) tai
Commercially Available (kaupallisesti saatavilla olevat yhdisteet).”

Alarakennehaku hakee yhdisteitd, joissa haettu alarakenne on osana kemiallista
rakennetta. Substituutio on mahdollista mihin tahansa atomipaikkaan alarakenteessa,
ellei sité lukita.”

Explore Substances

Chemical Structure  Chemical Structure %
Markush
Molecular Formula

Substance Identifier

Click image to change structure or view detail

Search type: ¥ © Exact Structure
@ Substructure
@ Similarity

B Show precision analysis

Characteristic(s) [ single component

[ commercially available
[ Included in reference(s)

Class(es) & [ Alloys [ Mixtures
[ Coordination compounds [ Polymers

[ Incompletely defined [ organics, and others not listed

Kuva 54. Rakennehaulla haettu rakenne aukeaa nakyviin Explore References sivulle
Rakenneikkunaan’®

Klikataan Search, jolloin hakutulokset tulevat nakyviin. Niitd voidaan sen jalkeen
lajitella ja analysoida.™

4.1.3 Reaktioiden haku

Reaktiotiedon haku aloitetaan Explore Reactions sivulla. Avataan reaktioeditori
klikkaamalla pienoiskuvaa Explore Reactions, Reaction Structure sivulla (kuva 55).”
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Explore Reactions

Ithacthon SUuctud  Reaotion Structire

Kuva 55. Avataan reaktioeditori’®

Kéytetddn vasemman laidan ja alalaidan reaktiospesifisia tyokaluja. Ikkunan kokoa

voidaan muuttaa raahaamalla sitd oikean alalaidan nurkasta. i Liikutetaan hiirta

tydkalunappuloiden yli, jolloin nahdaan niiden nimet tai kuvailut tyokaluille.” Kuvassa

56 on reaktioeditori.

Reactien Fdiar

TETY ~ = :
¥ nHﬂ - = . & A c Q' L Sclacta frm badow. Than clickin the shucdus dawing window
. Drag tre cascs on MToe 35 ey readtl on o recticn 0 drawthe term
/ & |5 Dwr ok vaigvmnts mas te changed wilng e
20 1ol teel
sl wret pwres MANES (= 3 chyss thal S|
o A e A | nduoas
Amidne
X, R, oN o Amine Cdde
[1 Q l ANNF=R
4 0 £ s Antrednde
= = = Ayt Halae )
L | [ I Anvt=utim I
r e En L
=} N ¢ ~
' p \'T--' -~ Azine o | Setonnny Aming v
%‘ x Terme dizplapat
W HH
‘f‘ g ares @an QeesTeme  OFings O reonngs
*
@ @ (o ]
' " WEETEThE
- :‘,‘.!_, > n"m_';* strecture(s) are;
Veybabie ok ot
-t N
5% x O the =pecind
m e Subsrater of
(&) move comgle:
< 2 Foutwes
amres CHOSNPCIEB F AN Soalg100
= i R =]
1 |C_/_l —l= - - = e
vl | = o0 ot l_c_.:__|
Feeraia rct avadade |

Kuva 56. Reaktioeditori’®

Piirretddn kaikki reaktioon osallistuvat yhdisteet. Méadritetddn kunkin yhdisteen rooli
Reaction Arrow (reaktionuoli) tai Reaction Role (rooli reaktiossa) —tyokalujen avulla.
Valitaan hakutyypiksi Variable only at the specified positions tai Substructure of more
complex structures (jolloin sallitaan lisasubstituutio ja rengasfuusio), ja klikataan OK.
Tulokset voidaan suodattaa liuottimen, reaktioon osallistumattomien funktionaalisten
ryhmien, reaktioaskelten madrén, tietyn reaktiotyypin, léhteen ja julkaisuvuoden

mukaan. Ks. kuva 57."°
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Reaction Structure

55

Reaction Structure &

Solvent(s) &

Non-participating ©
Functional Group(s)

number of Steps @

T Select Solvents

= Select Groups

Exanpkes: 4, 3 1y -F

Ulassification(s) & O siotansformster [ Elecedemizal - Tl Radiochemical
O catatyzed [ Gos-phase O Ragioselectrs
O ctemoserctive. [ hicrrcatalyzed C sterecselkctive
L combnatarial [ proatechemizal

Source(s) @ ary oo
O Paberts crity

O Seurces other than patents

Publication Vear(s) & | |

Fxanpies: 1665, 955

Kuva 57. Reaktioiden haku®

Klikataan Search ja tarkastellaan tuloksia (kuva 58)."

% Add KNP Alert - Reaction Structure

> reactions (2502)

ERCEEET v

p—— s | o
Reactions [3 ger . $% Tools v iR g
Anawze £
2502 Reactions 0 Selected | save  Print  Export by
DR Group by: [No Grouping ] Sortby: [Relevance vl ¥ AnswersperPage[15] 12345..167 P Catalyst v
Select All Deselect All Dispay: @ ©
Gick bar to view only thase reactions
[0 1. View Reaction Detail @® Link & Similar Reactions within the aurrent answer set -
Ni 4
= ——
Single Step Hover over any structure for more options.
Pd 330
1
CHy— CH;—OH 54016-70-5 292
? | e
" |Lmh e B o 4-DMAP 269
HalNi— CH ,— CH;—OH J— \ /
e P e PMeCeHaSOsH 267
EE—— )
I & Ph—mH—C 2%
o | Pd(OH)2 197
° 1
& 73% HCl 182
[ e
~ Overview ‘ In the reactions retrieved, the matching -:154,
Steps/Stages Notes ‘ product substructure is highlighted in red. =
NEKT D —
1.1 Rit-BuCO2H, S:Cyclohexane, 75-81°C green chemistry, scal -
1.2 R:NaHCO3, S:H0, 30 min, 47-58°C Solvents: 2, Steps: 1, Stages: 2, Most stages in any one step: £BuCOH 120
[ —
2
References

Synthesis characterization and biological evaluation of
synthesis of 2-(4-fluorophenyl)-5-(1-methylethyl)-3-phenyl-4-
[(phenylamino)carbonyl]-1H-pyrrole-1-ethanol and its
derivatives @ BlFulText

By Chandra, Sulekh et al

From International Journal of Drua Develooment & Research, 2(4). 816-

Kuva 58. Tulokset’®

Klikkaamalla Get References tulee nékyviin reaktioiden viitteet. Viitetiedot voidaan

tulostaa tai siirtaa, tai hakea nakyviin kokoteksti dokumentit.

Tuloksia voidaan ryhmitella ja lajitella Group by ja Sort by toimintojen avulla. Tulosten

kasittelyyn on Analysis ja Refine tyokalut (kuva 59).%°
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@ Reaction Structure

O Product Yield

O Number of Steps

O Reaction Classification

O Excluding Reaction
Classification

56

O Non-participating functional Analysis
groups
Analyze by: &
Reaction Structure:
Catalyst v
|Author Name
Catalyst

Click image to change structure or

| Company-Organization

\Document Type
Experimental Procedure
|Journal Name

5 iy e )

view detail Language
Search type: Substructure Number of Steps
Product Yield
: |Publication Year
| Refine Solvent

Kuva 59. Analysis ja Refine tyokalut®

Kaksoisnuolikuvakkeesta klikkaamalla aukeaa valikko, jossa on vaihtoehtoja uuden
haun aloittamiseksi (kuva 60). Suurennuslasikuvakkeesta klikkaamalla tulee nakyviin

yhdistetiedot ponnahdusikkunaan.®

[ 1. View Reaction Detail @® Link & Similar Reactions

Single Step Hover over any structure for more options.

CAS Registry Number: 125995-13-3

"’\[” » | View Substance Detail
N /L, = | Q Explore by Structure A
- I Synthesize this...
&
Get Reactions where Substance is a »
Get Commercial Sources
Get Regulatory Information
v Overview Get References
Steps/Stages
Export as Image
1.1 R:t-BuCOzH, S:THF, S:PhMe, 4 te
Export as molfile t

Send to SciPlanner

Kuva 60. Valikko, jossa vaihtoehtoja uuden haun aloittamiseksi®

Kun kaupalliset lahteet ovat saatavilla, Pricing & Availability linkista p&&stdén suoraan

tuotteen toimittajan nettisivuille.®

SciPlannerin avulla voidaan luoda synteesisuunnitelmia (kuva 61). SciPlanneriin

voidaan l&hettdd yhdisteitd, reaktioita ja viitteitd useilla tavoilla. SciPlanneriin l&hetetyt
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kohteet varastoidaan kirjastoon. Kirjastosta voidaan siirtdd yhdisteitd, reaktioita ja
viitteita tyotilaan.®

1 X
[ _ SciPlanner SciPlanner_09_04_2012_144436 mT—I
Workspace v Edit v View v GoTo v - Clear Reactions
|| -
il = JEE Y =5 = > =
~ s
~ e

CAS Registry Number: 53942-75-9

View Substance Detail

Explore by Structure » I

Synthesize this... I = = =
Click Synthesize this.
Get Reactions where Substance is a »

Get References

Export as Image

f ) | Export as molfile
. O e
L P

Kuva 61. SciPlanner®

SciPlannerilla luotu synteesisuunnitelma (kuva 62) voidaan jakaa muille. Klikataan
Workspace, Export, Saving Locally: SciPlanner eXchange (*.pkx). Kun .pkx tiedosto
halutaan jakaa jonkun toisen kayttajan kanssa, taytyy heidan ensin kirjautua Scifinderiin

paastakseen tarkastelemaan sita.®*

CH 3
i
[ i
o Olle CT CH™ OH
o 3
—’ HO
ﬁ_me
-]
ac 2
E ‘
a 3
Process for preparation of chiral salbutamols
From Faming Zh Shenging Gongka
Shuomingshu, 1733701, Feb 15, 2006 s
| o
e B
NN
N Q 1YY
L y,
g - o
o em—n—1a .
I &

Asymmetric synthesis of (R)- and
(S)-arylethanolamines from imino ketones
From U.S., 5»‘42[}3. Aug 15, 1995

Kuva 62. SciPlannerilla luotu synteesisuunnitelma®
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4.2 Taustatietoa, historiaa ym.

William A. Noyes perusti CAS organisaation v. 1907. CAS:in juuret ovat Chemical
Abstracts (CA) julkaisussa, johon koottiin painettuna valvotusti tiivistettyd ja
indeksoitua kemiaan liittyvaa Kkirjallisuutta. Ensimmaisend vuonna CA sisdlsi alle
12 000 abstraktia. Vuonna 1956 CA:sta tuli Chemical Abstracts Service (CAS), ja
American Chemical Societyn toimiva yksikké. Vuonna 1965 esiteltiin CAS Chemical
Registry System ja CAS rekisterinumero kemiallisten yhdisteiden yksiléimiseksi.
Vuonna 1995 esiteltiin  Scifinder, joka tarjosi tutkijoille suoran paasyn CAS
tietokantoihin graafisen kayttoliittyman kautta. Vuonna 1997 esiteltiin ChemPort osana
CAS ja STN palveluja. Se tarjosi kokotekstilinkit lehtiartikkeleihin ja patentteihin
Internetin  kautta. Vuonna 2009 CAS REGISTRY tietokantaan rekisterdityjen
yhdisteiden maara ylitti 50 milj. rajan.2? CAS:n paamaja on Columbuksessa, Ohiossa,
U.S.A:ssa. Tyontekijoiden mééra on 1 300. Toimituksessa kaydaan lapi ja analysoidaan
julkaistua tutkimusta yli 10 000 tarkeimmaésta tieteellisestd lehdestd ja patentteja 63
patenttiviranomaiselta. Yli 1900 yliopistoa, 500 yhti6td ja ldhes kaikki tarkeimmaét
patenttitoimistot kayttavat CAS tuotteita.®

4.3 CAS -tietokannat

CAS tietokannat sisaltdvat sadnnollisesti paivitettdvdd kemiaan ja siihen laheisesti
liittyviin tieteisiin liittyvad tietoa. Ne Kkattavat useita tieteenaloja, mukaan lukien

biolaaketiede, kemia, tekniikka, materiaalitieteet ja maataloustiede.™

4.3.1 CAS REGISTRY

CAS REGISTRY tietokanta on kemiallisten nimien, rakenteiden ja CAS
rekisterinumeroiden ldhde. Sitd voidaan ké&yttdd kemiallisten  yhdisteiden
tunnistamiseen. Tietokantaa voidaan kayttdd Kkirjallisuusviitteiden, kokeellisen ja
ennustetun ominaisuusdatan (kiehumis- ja sulamispisteet jne.), kaupallisen saatavuuden,
valmistusmetodien, spektrien ja kansainvalisistd l&hteistd perdisin  olevan

saantelytiedon etsimiseen.®

CAS REGISTRY sisaltaa yli 69 milj. orgaanista ja epdorgaanista kemiallista yhdistetta,
kuten metalleja, metalliseoksia, mineraaleja, koordinaatioyhdisteitd, organometalleja,
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alkuaineita, isotooppeja, ydinhiukkasia, proteiineja ja nukleiinihappoja, seoksia,
polymeereja, suoloja ja ei-rakennemateriaaleja (UVBC, ei voida mé&éritelld niiden
kemiallisen koostumuksen perusteella), seka yli 64 milj. sekvenssia.®*®® Sisaltoon
kuuluu kirjallisuudessa (lehtiartikkelit, patentit, kemialliset katalogit, ja mainittavat
nettilahteet) raportoituja yhdisteita aina 1800-luvun alkupuolelta lahtien.**®® Se kattaa
tieteellisen kirjallisuuden v. 1957 lahtien. Sitd pdivitetddn 15000 yhdisteelld
paivittain.?> Yhdistetietoihin kuuluu kokeellista ja ennustettua ominaisuusdataa yli 3,8

mrd. suureen arvon verran.®*

Kaikki tietokantaan rekisterdidyt yhdisteet on yksiloity Chemical Abstract Service
(CAS) REGISTRY systeemin avulla. Yhdisteelle annetaan CAS rekisterinumero, kun se
otetaan CAS REGISTRY tietokantaan. CAS rekisterinumero on numeerinen tunnistin,
joka siséltdad korkeintaan 10 numeroa, jotka on jaettu yhdysmerkeilld kolmeen osaan.
Esimerkiksi 58-08-2 on kofeiinin CAS rekisterinumero. Kirjauksilla voi olla myés CA
indeksointinimet, synonyymit, rakennediagrammit, stereokemia, molekyylikaavat,
rengasanalyysidata, metalliseostaulukot, proteiini- ja nukleiinihapposekvenssit,
polymeeriluokat ja viitteiden lukumaara CA/CAplus tietokannoissa. Kaikki tieto on
naytettavissa ja haettavissa STN:Il4, mutta osa on vain naytettavissa Scifinderilla.
Kuvassa 63 on mallitallenne CAS REGISTRY tietokannan kirjauksesta.®*

Sample record from SciFinder”®

Substance Detail
Get Get s, Get ﬁ Get W Send to
References & Reactions a Commercial Sources Regulatory Info SciPlanner
“ Return
4.

CAS Registry Number: 58-08-2 = e

Cs Hio N2 O3 Hne ‘

N m
14-Purine-2,6-dione, 3,7-dihydro-1,3,7-trimethyl- N N| m
Caffeine (8CT): 1,3,7-Trimethyl-2,6-dioxopurine; 1,3,7 |

Refrest SK

Deleted CAS Registry Numbers: 71701-02-5, 95789-13-2

Kuva 63. Mallitallenne CAS REGISTRY tietokannan kirjauksesta®
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4.3.2 CAplus

CAplus on tieteellisten artikkelien ja patenttien tietokanta. Mukana on tieteellisesta
kirjallisuudesta (julkaistuna yli 50 eri Kkielelld yli 180 maassa) ké&annetyt
englanninkieliset yhteenvedot. CAplus sisaltda yli 36 miljoonaa kemiaan ja kemiaan

liittyvaa kirjausta viitteineen."#

Sen sisaltéon kuuluu proteomiikkaa, genomiikkaa, biokemiaa, biokemiallista
genetiikkaa, orgaanista kemiaa, makromolekyylikemiaa, sovellettua kemiaa ja
fysikaalista, ep4orgaanista ja analyyttista kemiaa.?® Se sisaltaa kaikki biokemian alat
(maatalouskemikaalien ~ asiamiehet,  biokemiallinen  genetiikka,  kdyminen,
immunokemia, farmakologia) ja kaikki orgaanisen kemian alat (aminohapot,
biomolekyylit, hiilihydraatit, organometalliset yhdisteet, steroidit). Se sisaltaa kaikKi
makromolekyylikemian alat (selluloosa, ligniini, paperi, paallysteet, musteet, variaineet,
orgaaniset pigmentit, synteettiset elastomeerit, tekstiilit, kuidut) ja kaikki sovelletun
kemian alat (ilman saasteet, keramiikka, eteeriset Oljyt, kosmetiikka, fossiiliset
polttoaineet, rautapitoiset metallit, metalliseokset). Se sisdltdd myos kaikki fysikaalisen,
epéorgaanisen ja analyyttisen kemian alat (pintakemia, katalyytit, faasitasapaino,
ydinilmiot, sahkokemia).®’

Tietokannan kattavuus alkaa 1800-luvun alkupuolelta. Siihen kuuluu yli 10 000
tieteellistd lehted, yli 1500 tarkeintd kemian alan lehted, patentteja 63
patenttiviranomaiselta, kokousjulkaisuja, teknisia raportteja, kirjoja, vaitoskirjoja,
katsauksia, kokoustiivistelmia, s&hkdisia lehtid ja netin ennakkopainoksia, seké&
kannesta-kanteen kattavuus yli 1500 tarkeimmastd kemian alan lehdestd (alkaen
lokakuusta 1994, mukaan kuuluu tallenteet dokumenttityypeistd, joita Chemical
Abstracts (CA) ei kata): eldamakerralliset kappaleet, kirja-arvostelut, paakirjoitukset,
painovirheluettelot, kirjeet  kustantajalle, uutistiedotteet ja tuotekatsaukset,

kokoustiivistelmat. Kuvassa 64 on mallitallenne CAplus tietokannan kirjauksesta.®’



61

Sample record from SciFinder

Inhibition of Gastrointestinal Lipolysis by Green Tea, Coffee, and Gomchui (Ligularia
fische )| Pol m Simulated lnl-«l

Company/Organization

mh\
||1]FIF |i "‘..

’ \

1 |; ||

* ucal Sccaty
H I Language

Kuva 64. Mallitallenne CAplus tietokannan kirjauksesta®’

4.3.3 CASREACT

CASREACT on reaktiotietokanta, joka sisaltda rakennediagrammeja reaktanteille ja
tuotteille, CAS rekisterinumeroja kaikille reaktanteille, tuotteille, reagensseille,
livottimille ja katalyyteille. Se siséltad yksityiskohtaista tietoa reaktio-olosuhteista,
kokeellisia jarjestelyja® ja tietoa saannoista ja Kkatalyyteista. Se tarjoaa paasyn
péivitettyyn tietoon synteettisestd orgaanisesta tutkimuksesta, mukaan lukien
organometalliikka, luonnontuotteiden kokonaissynteesi ja biotransformaatioreaktiot.
Sieltd l6ytyy vastauksia kysymyksiin, kuinka monet eri reaktiot tuottavat saman
tuotteen, tietyn katalyytin kayttd ja sovellukset, tai eri tavat toteuttaa tietyn

funktionaalisen ryhman muuntumisia.®

CASREACT siséltaa 60,2 milj. reaktiota,® joista yli 46,3 milj. yksi- (A—B, B—C,
C—D) ja monivaiheista (A—C, A—D, B—D) reaktiota ja yli 13,9 milj. synteesia.
Synteesit l6ytyvat Scifinderin Explore Reactions toiminnon kautta.®®

Kattavuus alkaa 1840-luvulta. CASREACT sisdltdd reaktiotietoa miljoonista
julkaistuista lehtiartikkeleista, patenteista, vaitoskirjoista ja arvioiduista viitteista.®
Tietokantaa péivitetddn viikoittain 150 000 yksi- ja monivaiheisella reaktiolla. Kuvassa
65 on mallitallenne CASREACT tietokannan kirjauksesta.®
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Sample record from SciFinder

1. View Reaction Detail @® Link
3 Steps Hove

n, thermal, Reactants: 4, Reagents
vents: 4, Steps: 3, Stages: 6, Most stages

Mk‘(ﬁ:i:\:]i
Chemistry

olution of 2-(4-bromophenyl)sulfonyl-N,N-dimethyl-ethanamine (500 mg, 1.7 mmol) in THF (5.3

Kuva 65. Mallitallenne CASREACT tietokannan kirjauksesta®

4.3.4 CHEMCATS

CHEMCATS (Chemical Catalogs Online) on hakemistotietokanta, joka sisédltaa tietoa
kaupallisesti saatavilla olevista kemikaaleista ja niiden toimittajista. Tietokannasta
I0ytyy toimittajasta riippuen katalogin nimi, tilausnumero, kemikaali- ja kauppanimet,
CAS rekisterinumero, kemiallinen rakenne, kemikaalien méérat ja hinnat, toimittajan
yhteystiedot (yhtibn nimi ja osoite, puhelin- ja faksinumerot, s&hkoposti ja

nettiosoite).%6%

CHEMCATS siséltdd yli 71 milj. kaupallisesti saatavilla olevaa tuotetta, yli 1120
kemikaalikatalogia, yli 990 toimittajaa ja yli 21 milj. CAS rekisterinumeroa. Tietokanta
kattaa hakemistoja ja kemikaalikirjastoja v. 2009 lahtien. Kuvassa 66 on mallitallenne
CHEMCATS tietokannan kirjauksesta.®®
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Sample record from SciFinder§

Commerdial Source Deltail

“ Returr Frevous | texth
163. SIAL

Catalog Publication Date: 24 May 2012
Order 7225

Kuva 66. Mallitallenne CHEMCATS tietokannan kirjauksesta®

4.3.5 CHEMLIST

CHEMLIST (Regulated Chemicals Listing) on elektroninen kokoelma, jossa on
saantelytietoa markkinoilla saannellyistd kemikaaleista. CHEMLIST sisaltad
kemiallisten yhdisteiden kemialliset nimet, synonyymit, sdantelylistat ja kemikaalin

inventaariostatuksen. Tietokannassa on yli 295 000 kemikaalia.®®

CHEMLIST alkoi kansallisista kemikaali-inventaarioista, kuten Toxic Substances
Control Act (TSCA), European Inventory of Existing Commercial Chemical Substances
(EINECS) ja Existing and New Chemical Substances (ENCS). Nykyddn se sisaltd
kansainvélisida listoja HPV kemikaaleista,  ensisijaisia kemikaaleja, vaarallisia
kemikaaleja (joilla on kuljetusrajoituksia) ja kaasupaastdinventaarioita. Tietokanta
kattaa listoja ja inventaarioita 1980-luvulta l&htien. Sitd paivitetddn yli 50 uudella
kemikaalilla tai lisdykselld viikoittain. Kuvassa 67 on mallitallenne CHEMLIST

tietokannan kirjauksesta.”
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Sample record from SciFinder

Regulatory Information Detail

CAS Registry Number:1920-90-7

Plumbane, tetrabutyl- )SL, ASIA-PAC ‘
n-Bu —Pb—Bu-n

n-Bu

Confidentiality Status

Public

Regulator

es, March 2009
30-NOV

cial Journal of the European Communities, 15 June 1990

N

SINGAPORE: List of Controlled Hazardous Substances, 2011

Restricted Chemical List

Kuva 67. Mallitallenne CHEMLIST tietokannan kirjauksesta®

4.3.6 MARPAT

MARPAT sisédltdd yli 953 000 haettavaa Markush rakennetta ja yli 392 000
patenttikirjausta ja  patenttiviitetietoa.  Tietokanta sisaltdd orgaanisten tai
organometallisten yhdisteiden Markush rakenteita.*® Tietokanta ei sisalla esim.
metalliseoksia, metallioksideja, epdorgaanisia suoloja tai polymeereja.®* Tietokannan
kattavuus alkaa v. 1961. Tietokanta sisdltdd Markush rakenne kirjauksia patenteista
CAplus tietokannassa v. 1988 lahtien ja valikoidun kattavuuden englantilaisia,
japanilaisia ja saksalaisia patentteja v. 1987 lahtien. Venaldisten patenttien kattavuus
alkaa v. 2000 l&htien. Tietokanta sisaltdd INPI (Institute National de la Propriete
Industrielle) tietoa v. 1961-1987.% Tietokantaa paivitetaan n. 60-75 patenttiviittauksen
ja 150-200 Markush rakenteen verran paivittain.®*
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S YHTEENVETO

Web of Knowledge, aiemmin ISI Web of Knowledge, on Thomson Reutersin
yllapitamé akateeminen viitehakemisto ja hakukone, jossa on web-linkitys. Se tarjoaa
bibliografista sisaltdd ja tydkaluja tutkimustiedon hakuun, analysointiin ja kasittelyyn.
Arkistoja ja viitetietoa on yli 100 vuoden ajalta.’® Tietoa voidaan hakea monista

tietokannoista samanaikaisesti.®?

Web of Knowledgeen hyvéksytty tieto kay l&pi
arviointi- ja valintaprosessin, jonka Kriteereja ovat merkittdvyys ja painoarvo, oikea-
aikaisuus, vertaisarviointi ja maantieteellinen edustus.”> Thomson Reuters on
tunnustettu  yhtend  tarkeimmistd ja vaikutusvaltaisemmista julkaisuista ja
organisaatioista maailmassa. Hakukone on saanut useita merkittavid palkintoja eri

tahoilla.®

CCDC, joka on voittoatavoittelematon yhti¢ ja rekisterdity jéarjestd, kokoaa ja jakaa
Cambridge Structural Databasea (CSD).”* CSD on perustettu v. 1965.2 CSD on
kokeellisesti maaritettyjen orgaanisten ja organometallisten kiderakenteiden arkisto.*
CSDS (CSD System) sisaltad yli 600 000 kiderakennetta. CSD systeemiin kuuluvia
ohjelmistotyokaluja ja rakennetietokantoja ovat ConQuest, IsoStar, Mogul, WebCSD,
CSD, Mercury ja PreQuest.*” CCDC:n tarjoamia ilmaisia ohjelmistoja ovat
CellCheckCSD, CSDSymmetry, Mercury, CSD Teaching Database, enClFer ja

Relibase.*
CCDC:n Gold Suite ohjelmistotydkalupakettiin kuuluu GOLD, Hermes ja Goldmine.*

Biotieteiden alalta CCDC tarjoaa ohjelmisto- ja tietokantatyokaluina Relibase+:n ja
SuperStarin. Relibase+ on webpohjainen systeemi julkisen ja yksityisen proteiiniligandi
rakennedatan turvalliseen varastointiin  ja analyysiin.  SuperStarin  kdytetédan
tietokantapohjaiseen molekyylien vélisten vuorovaikutusten farmakoforiseen luomiseen

ja ennustamiseen.**

CCDC:n DASH on monipuolinen ja interaktiivinen tyokalu kiderakenteiden ratkaisuun

pulveridiffraktiodatasta.”

Chemical Abstracts Service (CAS) on American Chemical Societyn jaosto, jonka
tavoitteena ainoana maailmassa on |0yt44, koota ja jarjestdd kaikki -ei-julkinen
yhdistetieto. CASin tietokannat ovat kemiallisten ja farmaseuttisten yhtiiden,
yliopistojen, hallituksen organisaatioiden ja patenttitoimintojen ympdari maailmaa

virallisesti  tunnustamia. Tietokannat on yhdistetty edistyneisiin  haku- ja
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analyysiteknologioihin (Scifinder ja STN), joiden avulla CAS tarjoaa ajankohtaisen,
turvatun ja yhteenkytketyn digitaalisen informaatioympariston.*® Scifinderilla voidaan
etsid yhdisteitd, reaktioita ja patentti- ja lehtiviitteitd. Se tarjoaa tydkaluja hakuun,

suodattamiseen, analysointiin ja suunnitteluun.®’
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KOKEELLINEN OSA

6 JOHDANTO

Orgaanisen kemian erikoistydssd tehtiin kiderakennetietokanta orgaanisen kemian
osastolla syntetisoiduista yhdisteista. Tietokanta kasitti 626 rakennetta, joista orgaanisia
oli 297, metallikomplekseja 250 ja muita rakenteita 79 kpl. Orgaaniset oli jaoteltu
resorsinareeneihin (101 kpl), CHNO (88 kpl), CHOX (88 kpl) ja muihin orgaanisiin
yhdisteisiin (20 kpl). Kiderakennetietokannan tekeminen aloitettiin jo orgaanisen
kemian syventdvat tyot Il Projektitydssa (6 op) kevaalla 2011, joka osuus liitettiin
erikoistydhon. Erikoisty0 tehtiin  syksylla 2011 - talvella 2012. Ty0 tehtiin
kotitietokoneella.

Ty6ssa tarvittiin Mercury ohjelmaa, joka on molekyylirakenteiden visualisointiohjelma
sekd Conquest ohjelmaa, jotka ovat osa CSD eli Cambridge Structural Database
tietokantaa, johon JY:n kemian laitoksella on rajoittamaton kayttdoikeus. Molekyylien
kiderakennekuvat avattiin Mercury 2.4 ohjelmalla ja kuvat editoitiin, eli niista
poistettiin ylim&éaraiset liuotinmolekyylit. Lisaksi tydssé tarvittiin MS Wordid ja joitain

ilmaisohjelmia.

Yhdisteiden kide- ja molekyylirakenteet oli ratkaistu rontgendiffraktion avulla.
Rontgendiffraktiomenetelmat  ovat térkeitd erityisesti  orgaanisten rakenteiden
ratkaisussa. Max von Laue tydtovereineen ldysi Kiteisen aineen rontgensateilyssa
aiheuttaman diffraktioilmion v. 1912.  Roéntgensateilyn aallonpituus on samaa
suuruusluokkaa kuin atomitasojen valiset etaisyydet Kkiteessa.®® Muodostuvien
atomitasojen valimatka on vakio koko kiteen 1api.*® W.L.Bragg suoritti ensimmaiset
kiderakennemaaritykset v. 1913 ja selvitti mm. ruokasuolan rakenteen. Ensimmaisté
kertaa voitiin luoda mielikuva kiintedn olomuodon atomirakenteesta. Automaattisten
diffraktiomenetelmien nopea yleistyminen ja tietokoneohjelmien kehittyminen on

tehnyt rontgendiffraktiosta tarkean osan orgaanista rakenneanalyysia.”

Valmis kiderakennetietokanta aukeaa sivulle, jossa on Orgaaniset rakenteet,
Metallikompleksit ja Muut rakenteet -linkit. Orgaaniset rakenteet —linkist4 aukeaa sivu,
jossa on Resorsinareenit, CHOX, CHNO ja Muita orgaanisia —linkit. Linkkej&
klikkaamalla aukeaa selaimeen tietokanta, jossa on molekyylien jpg —rakennekuvat ja

Author/Journal —tiedot. Kuvat on hyperlinkitetty viittaamaan vastaavan rakenteen html-
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tiedostoon. Kun 2-D rakennekuvaa klikkaa, aukeaa selaimeen 3-D jmol appletti, eli
pyorivé kiderakennekuva.

7 OHJELMAT

7.1 Jmol

Jmol, eli Java viewer on ilmainen ja avoin netistd ladattava katseluohjelma 3D
kemiallisille molekyylirakenteille. JmolApplet on selainapletti eli Java-sovelma, joka
voidaan integroida internetsivuihin. Se on ihanteellinen kehitettdessa kemiallisia
tietokantoja, joissa halutaan péasy nettiin. Jmol on kaannetty monille kielille, ja se
valitsee automaattisesti kayttdjan kayttojarjestelman kielen. Sitd voidaan kayttad
Windows, Mac OS X ja Linux/Unix kayttojarjestelmissa. Se tukee kaikkia tarkeimpia
verkkoselaimia: Internet Explorer, Mozilla Firefox, Safari, Google Chrome, Opera,

1
Konqueror, Iceweasel. ..

Java on Sun Microsystemsin kehittdma laaja teknologiaperhe ja ohjelmistoalusta. Siihen
kuuluu mm. laitteistoriippumaton oliopohjainen ohjelmointikieli. Sun on ilmoittanut
Javan julkaisusta vapaana ohjelmistona GNU GPL —lisenssilla. Java-alusta on kaytdssa
n. 3,8 mrd laitteessa matkapuhelimista supertietokoneisiin. Java ohjelmointikielen
kehittivat Bill Joy ja James Gosling Kkollegoineen 1990-luvun alussa Sun
Microsystemsilla. Syksylla 1995 ilmestyi JDK 1.0 (Java Development kit), joka soveltui
www-sivulle luotavien applettien tekemiseen. T&mé& nosti nopeasti Javan
ohjelmointimaailman kuumaksi puheenaiheeksi. Syitd Java-kielen 1990-luvun lopulla
saavuttamaan suosioon olivat paitsi laitteistoriippumattomuus, myos léheisesti C++-
kieltd muistuttava, mutta helpommin omaksuttava kielioppi, oliopohjaisuus ja
virtuaalikoneen mukana tuleva, erittdin Kkattava standardikirjasto. Muihin
ohjelmointikieliin verrattuna (C+, C++), Java siséltdd ominaisuuksia, kuten graafisen
kayttoliittymakirjaston, rinnakkaisuuden hallinnan, verkko-ominaisuudet ja rikkaat
rajapinnat, jotka toisissa kielissa ovat kayttojarjestelmériippuvaisia, tai kolmansien
osapuolten Kirjastojen varassa. Javan lahdekoodia ei k&&nnetd suoraan konekielelle,
vaan tavukoodiksi, joka suoritetaan virtuaalikoneessa. Koska Java-ohjelmat ajetaan

virtuaalikoneessa, ne eivat normaalisti pysty vaikuttamaan suoraan muihin prosesseihin.



69

Javan ensimmadinen kohdeymparisto oli web-selaimet, jossa Java-sovelmia eli appletteja
voitiin ajaa turvallisesti. Appletit olivat osa jo ensimmaistd Java-julkaisua v. 1995.

Applettien suosio on jaanyt vahaiseksi.

Vaikka alunperin Java markkinoitiin web-kayttoon ja selaimen sisélla ajettavia sovelmia
varten, on se kuitenkin osoittautunut tarkeammaéksi palvelinkdytdssa, dynaamisia www-
sivuja luotaessa (JSF, JSP, servlet), raskaissa palvelinsovelluksissa (Java EE) ja
kannykoissd ja taskutietokoneissa (Java ME). Se on my0s suosittu opetuskieli

yleisyytensa ja ilmaisuutensa vuoksi.'%*

7.2 CCDC

The Cambridge Structural Database System (CSDS) on yksi tuote, johon kuuluu CSD
eli The Cambridge Structural Database, CSDS ohjelmisto: ConQuest, Mercury, VISTA
ja PreQuest seka CSD:sta johdetut tietokannat Mogul ja Isostar. Lisaksi siihen kuuluu
biotieteisiin liittyvid ohjelmia ja pulveridiffraktiotuote DASH (rakenteiden ratkaisu

pulveridiffraktiodatasta).

CSD on CCDC:n p&atuote. Se on tirked tietopankki pienten molekyylien
kiderakenteista. CSD:hen on tallennettu bibliografista, kemiallista ja kristallografista
tietoa orgaanisista ja organometalliyhdisteistd. Niiden 3D rakenteet on madaritetty
rontgendiffraktion ja neutronidiffraktion avulla. CSD rekisterdi tuloksia yksikide- ja
pulveridiffraktiomittauksista, joissa on 3D atomikoordinaatit ainakin kaikista ei-

vetyatomeista.'*

Kéytin erikoistydssa kahta CSD:n ohjelmaa: Conquestia ja Mercurya. Conquest on

yhdisteiden hakuohjelma ja Mercury rakenteiden visualisointiohjelma.

7.2.1 Conquest

Conquest on pééaasiallinen hakuohjelma tiedon etsimiseen CSD:std. Kun halutaan etsia
jonkun henkilon nimelld yhdisteitd, klikataan aukeavasta valikosta Author/Journal.
Authors” Names kohtaan syotetdan artikkelin Kirjoittajan nimi, painetaan Search ja
aloitetaan haku (Start Search). Kun haku on suoritettu, nékyviin tulee sivu, jossa

hakutulokset ovat sivun oikeassa reunassa. Klikkaamalla yhdisteen nimeé, voidaan siita
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hakea esimerkiksi julkaisutiedot klikkaamalla Author/Journal palkkia ja rakennekuva

klikkaamalla Diagram palkkia (valikko sivun vasemmassa laidassa). Ks. kuvat 68-71.

File Edit Image Options View Help

EHEX (2B 0QQ«2a0E w XX

File Edit Options ViewDatsbases Results Help

Draw

Peptide
Author/Journal
Name/Class
Elements
Formula
Space Group
Unit Cell
ZDensity
Experimental
All Text
Refcode (entry ID)

Kuva 68. Conquestin aloitusvalikko

S1 ratrorrioaral (0 - e TR —rr |
Authors' Names New Box
i Exact
Rissaner] [ surname

[Required format: F.H.Allen, 0'Hara, Murray-Rust etc.
Brown will hit Browning unless 'Exact sumame' is selected)

Journal Name

Type part of Journal name above to narrow list displayed
Select required joumnal in list below

.C.4 (Sping) (19741975] i!
A.C.5.Mtg. 172 Inorg. [1976]
AAPS PharmSciTech [2004-2005)
ACA Abstr.Papers(winter) [1967-1986]
ACA Ser.2 [1977-1984]
ACGC Chem.Res.Comm. [2005]
ACGC Chem.Res.Commun. [2001]
ACH-Models Chem. [1934-2000]
ACS Applied Materials and Interfaces [2009]
ACS Nano [2008] lJ

. | 2l

Page (212,6-A etc.) Year (1998, 2001 etc.)
l during —

CCDC Number [Enter numeric part only, e.g. 123456 or 123/456)

Volume (14, 1.2 etc.)

l

Search | Store | Cancel | Reset I

Kuva 69. Haku Conquestista Author/Journal hakutoiminnolla
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S! Search Setup — E@g

Search Name: |search1 Filters \ Advanced Options ',

Available Databases: ™ Show Updates separately I™ 3D coordinates determined

[T Rfactor & <=005
C <=0075

[V CSD version 5.32 [November 2010) + 1 update -
<=01

’ [~ Not disordered

[T Mo erors
You can search complete database(s) or a subset [~ Not polymeric
[e.g.. hits found in a previous search)
[T Noions
Select Subset | Clear Subset
[~ No powder structures
Single query being used. Search will find structures: [~ Only & Organics

€ Organometalic

‘ where this query is true:

Start Search Cancel Reset

Kuva 70. Haun aloitus

GHCCEE Canunst 1]

File Edt Options View Databases Resuts Help

Bult Queries . Combine Queries  Manage Hitksts  Vivuw Results

AITERE oo 4EGIE
Authorjounsi
ﬁ.’ Authortak: W Krsche, 5 4 Let, KKyrtsakas, I Fachar, EX Wegetea, K ansan

Jowmat Termesron

Kuva 71. Hakutulokset ovat sivun oikeassa reunassa

7.2.2 Mercury

Perusversio Mercurystd on vapaasti ladattavissa. Silla kiderakenteen visualisointi,
tutkiminen ja analysointi on helppoa. Molekyylien kiderakennekuvia editoitiin
poistamalla ylimaardisia atomeja ja molekyylej& (Edit>Edit structure>Remove>Atoms
& Bonds/Molecules). Ks. kuva 72.
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°03 Edit Structure

=5 Display‘ View Calculate

Auto Edit Manual Edit

Click on a bond to change its type.

Structure has 0 bonds of unknown type.

Add

} Atoms |

L} Tetrahedral sp3

l Hydrogen Atoms ‘

1 Bonds ! Single

Edit

‘ Set Element Type to ‘ @

l Set Atom Label ... ‘

Set Bond Type to islingle v |
Remove
‘ Atoms & Bonds ‘ l All Hydrogens
l Molecules ‘
‘ Close |

tyles
Fabels
Colours
Show/Hide

More Information

Symmetry Elements...

Voids...

ConQuest Hit Highlighting...

Display Options...
Manage Styles...

Search Databases Help

Wireframe bicking
Stick .;0 y
Ball and stick =
Spacefill

Ellipsoid

Ball and Stick settings...
Spacefill settings...
Ellipsoid settings...

Selected atoms..,
Bonds...

Contacts...

Display Bond Types

Display Aromatic Rings

Kuva 72. Mercuryn ndkyma, jossa on 3D molekyyli ja avautuvia valikkoja
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7.3 Irfanview

Irfanview on nopea ja pienikokoinen, maksuton kuvankatseluohjelma. Vaikka se on
tarkoitettu ensisijaisesti  kuvien nayttohjelmaksi, 10ytyy siitd my0ds useita

kuvanmuokkaukseen tarvittavia ominaisuuksia.'%

7.4 Coffee Cup HTML —editori

CoffeeCup Free HTML editor on ilmainen HTML-editori, joka toimii Windows
kayttojarjestelmassa. HTML on avoimesti standardoitu kuvauskieli, erityisesti Kieli,
jolla nettisivut on koodattu. Html-tiedostoja tarvitaan, jotta voidaan esittdd sivuja

internetissa.'%

7.5 PrtScr

Tietokoneen néppaimistdn oikeassa yldkulmassa olevaa Prt Scr (PRINT SCREEN) —
nappaintd painamalla voi ottaa kuvan tietokoneen ndytdstéd ja kopioida sen tietokoneen

muistiin.

7.6 Word

Wordia tarvittiin  tietokannan tekemisessd. Kaytin  Microsoft Word 2010
tekstinkasittelyohjelmaa. Molekyylien piirroskuvat syotettiin - Wordilla avattuihin
htm.tietokantoihin ja hyperlinkitettiin vastaaviin html-tiedostoihin.

8 TIETOKANNAN RAKENNE

Tietokanta kasitti 626 rakennetta, joista orgaanisia rakenteita oli 297,

metallikomplekseja 250 ja muita rakenteita 79 kpl. Ks. kuva 73.
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Tietokanta.htm 626 kpl

Muut
rakenteet

79 kpl

Orgaaniset rakenteet Metallikompleksit
297 kpl 250 kpl

Mumia
CcHOXS8s kp!  CHNOSSkpl J| orgaanisia 20
kpl

F. esorsmareesmst
101 kpl

Kuva 73. Tietokannan rakenne

Jokaisesta molekyylisté tarvittiin jpg-, ent- ja html-tiedostot. Ent-tiedostot ovat PDB-
formaatin mukaisia atomikoordinaattitiedostoja. Molekyylien IrfanView JPG File ja
ent-tiedostot ovat kopioituina Resorsinareenit, CHOX, CHNO, Muita orgaanisia, Met
komp. ja muut tiedostokansioihin. Html-tiedostot ovat kopioituina Jmol kansioon. Jmol
kansiossa on html kansio, jonka sisalla on htm kansiot jokaisesta molekyyliryhmaésté.
Kunkin htm kansion sisalle on kopioitu molekyylien 2D rakennekaavakuvat.
Molekyylirakennekuvat on hyperlinkitetty viittaamaan vastaavan rakenteen html-
tiedostoon. Klikkaamalla 2D rakennekuvaa, aukeaa 3D jmol appletti selaimeen.
Mercurysta kopioidut ja ent-tiedostoina tallennetut molekyylien 3D rakennekuvat
voidaan jmol-appletin avulla aukaista selaimeen, jolloin nakyviin tulee pyoriva

rakennemalli.
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9 TIETOKANNAN SISALTO

9.1 Tietokanta

Tietokanta koostuu kemian laitoksen orgaanisen kemian osastolla valmistetuista
yhdisteistd, joista julkaistuista artikkeleista yhtend tekijand on ollut Kari Rissanen.

Yhteista niille on, ettd ne ovat orgaanisia, eli sisaltdvéat C-H sidoksen.

9.1.1 Orgaaniset rakenteet

Orgaaniset rakenteet linkin alle on jaoteltu rakenteet, jotka voidaan jakaa

resorsinareeneihin, CHOX, CHNO tai muihin orgaanisiin yhdisteisiin.

9.1.1.1 Resorsinareenit

Syklofaaneihin kuuluu kaikki molekyylit, jotka sisaltdvat silloitetun aromaattisen
renkaan.!®® Kaliksareenit ovat makrosykleja, jotka syntyvat fenolin ja aldehydin
hydroksialkylaation tuotteena.’® Resorsinareenit ovat tietynlaisia kaliksareeneja.*®” Ne
ovat tarkeitd supramolekyylikemian is&ntdmolekyylejd. Ne sitoutuvat hyvin eri
vierasmolekyyleihin  ja —ioneihin  aromaattisen  kuppimaisen onkalonsa ja
hydroksyyliryhmien ansiosta.'® Resorsinareeneja syntetisoidaan tyypillisesti, kun
resorsinoli reagoi happokatalysoidulla kondensaatioreaktiolla aldehydien kanssa.

Uudelleenkiteytys yleensa tuottaa halutun isomeerin varsin puhtaassa muodossa.'%’

Resorsinareenin rakenne voidaan jakaa yld- ja alakehdan. Ylékeha koostuu
makrosykliosasta ja sen resorsinolirenkaisiin liittyneistd substituenteista. Alakehén

muodostaa puolestaan metiinisiltoihin liittyneet hiiliketjusubstituentit. Ks. kuvat 74-75.
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Kuva 74. Resorsinoli
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Kuva 75. Resorsinareeni

Resorsinareenien  perusrakennetta  voidaan muokata siten, ettd yldkehan
resorsinolirenkaiden hydroksyyliryhmét korvataan muilla funktionaalisilla ryhmilla.
Renkaan hydroksyyliryhmien valiseen hiileen, eli ns. 2-paikkaan liitetdan
funktionaalinen hiili. Myo6s isdnnén alakehélle saadaan uusia funktionaalisia

ominaisuuksia metiinisiltojen substituentteja muokkaamalla.*®®

9.1.1.2 CHOX

CHOX rakenteet siséltavat hiiltd, vetya ja happea (sekd halogeenia, rikkid, fosforia tai
booria). Ks. kuva 76.
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Cl

ClI “ ; GH3

cl

Kuva 76. CHOX

9.1.1.3 CHNO

CHNO rakenteet sisaltavat hiilt, vetyd, typped ja happea. Ks. kuva 77.

9@E

)Me

Kuva 77. CHNO



78

9.1.1.4 Muita orgaanisia

Muita orgaanisia -rakenteisiin kuuluu esimerkiksi sellaisia, jotka siséltavat hiiltd ja
vetya tai hiilt4, typped ja vetyd, sekd sellaisia, jotka siséltavat lisaksi happea,

halogeenia, booria tai rikkia. Ks. kuva 78.

COOMe

Et
H.C CN

Kuva 78. Muita orgaanisia

9.1.2 Metallikompleksit

Metallikompleksit kansioon kuuluu sellaisia orgaanisia rakenteita, jotka sisaltavat
metalliatomin, joko keskusatomina tai muuten. Kun molekyylissa on yksi tai useampi
metalliatomi keskusatomina, koordinoituvat sen ympérille ligandit. Ks. kuva 79.

,4"”“" \ v O X &
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O OH- CH,
H,C——OH

Kuva 79. Metallikompleksit
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9.1.3 Muut rakenteet

Muut rakenteet kansioon kuuluu muita orgaanisia rakenteita, jotka sisaltavat esimerkiksi
hiilt4, vetyd, happea, typped, halogeenia, booria, rikkid tai piitd. Ks. kuva 80.

CH3

Kuva 80. Muut rakenteet

10 TIETOKANNAN KAYTTO

Gradu kansion sisalla on jmol kansio. Tietokanta aukaistaan gradu>jmol linkista. Ks.
kuva 81.

—
@'@v! b Kigastot » Tiedostot » gradu » gradu »

Jarjestd v

A Avaa Jaa seuraavan kanssa: v Laheta sahkopostissa Tallenna levylle Uusi kansio
¢ Suosikit Tiedostot-kirjasto

1§ Ladatut tiedostot gradu
B Tyopoyta Nimi Muokkauspgivim... Tyyppi Koko
% Viimeisimmat sijaint
Anne_V_gradu
S Kifastot Anne_V_kaikki_111213
= Kuvat gpedu

31 Musiikki jinol

| Tiedostot
Tiedostot
Julkiset tiedostot
= Kuvat
Julkiset kuvat
B videot

) Kotiryhma

1% Tietokone

ﬁ, System (C:)

[y CD-asema (E) Mobi
(= Paikallinen levy (Q:)

ﬁi Verkko
78 VEITONMAKI-PC

Kuva 81. Tietokanta aukaistaan gradu>jmol linkist&
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* jmol aloitusnakyma 1.jpg - IrfanView QMMM@MN
|| File Edit Image Options View Help
FEHEREX (2B 0QQ@aGEE = XN
— — —
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Janesta v Jaa seuraavan kanssa: v Tallennaz levylle Uusi kansio
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B ulkiset tiedostot ¥ BICRAH 261.201213:28 IfanView JPG File a7kt
£ Kuvat | BICRIP Firefox Document 2kt
b Julkiset kuvat : BUSNIN IfanView JPG File 16 kt
B Videot * BUSNIN.jpg - IrfanView (Zoom 722 x919) IrfanView JPG File 66 kt
. CHANGES Tekstitiedosto 478 kt
& Kotiryhma &, ChimeToJmol 12 kt
. COPYRIGHT 3kt
™ Tietokone & DUDTAX ENT-tiedosto 13 kt
s' System (C:) __ DUDTAX Firefox Document Ikt
L3 CD-asema (E) Mobi e DUDTAX 16.11.2011 14:29 38 kt
a Paikallinen levy () &) DUDTEB 10K
| DUDTEB ocument Ikt
@ Verkko % DUDTEB IrfanView JPG File 38 kt
/8 VEITONMAKI-PC ¥ ELEBED IrfanView JPG File 16 kt
¥ ELEBIH iew JPG File 15 kt
¥ ELEBON IfanView JPG File 15 kt
¥ EPISEC IfanView JPG File 14 kt
¥ EWOLAE IfanView JPG File 15 kt
¥ EWOLEI JPG File 16 kt
¥ EWOUM JPG File 14 kt
¥ EWOLOS IfanView JPG File 15kt
¥ EwoLuY IrfanView JPG File 15 kt
3 EWOMAF IfanView JPG File 16 kt
e EXESEG IfanView JPG File 18 kt
# HOBBAC IrfanView JPG File 16 kt
# INnULLUZ IrfanView JPG File 15 kt
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Kuva 82. Jmol kansio

Jmol kansion sisalla on html, jpg-rakennekuvat, Met_komp, muut ja Orgaaniset kansiot.
Sielld on myds JmolApplet kansiot ja html-tiedostot yhdisteistd. Html kansion sisélla on
kiderakennetietokanta. Met_komp, muut ja Orgaaniset kansioiden sisélld ovat ent- ja
jpg -tiedostot yhdisteistd. JmolAppletteja tarvitaan, jotta Java vieweria, eli
molekyylirakenteiden katseluohjelmaa voitaisiin kayttaa. Ks. kuvat 82-84.
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EEEX {BE92/0QQ@»

> gradu b gradu » jmol »

&) JmolAppletd_i18n_ta

Kuva 83. Jmol kansio nakyma jatkuu

Jarjests v Jaa seursavan kanssa: v Tallenna levylle
¢ Suosikit Tiedostot-kirjasto
|8 Ladatut tiedostot jmol
M Tyspots i G Muokkauspiivam... | Tyyppi Koko
B Vimeisimmat siaint @00y 261120111254 Windows-koment... 1kt
_ 4] Jmol 2611.2011 12:54 Executable Jar File 5884 kt
@ Kijastot Jmol 261120111254 JScript-komentos... 59kt
K""ff ; |2 jmel 26112011 12:54 MAC-tiedosto EI
o Musiiki |2 jmol 26112011 12:54 SH-tiedosto 1kt
‘ 3;:_"’““ |4 Jmotapplet 26112011 12:54 Executable Jar File 212k
fedostot |4, JmolAppletd 261120111254 Executable Jar File ke
&0 Julliset iedostot: | G 4 i ien) Console 261120111254 Executable Jar File IS
e &) JmolApplet0_18n_ar 261120111258 Executable Jar File 10k
di Julkiset kuvat &, JmolAppletd_i18n_bs 61120111254 Executable Jar File 3Kk
B Videot ] JmolAppletd_il8n_ca 61120111254 Executable Jar File %kt
|4l JmolAppletd_i18n_cs 26.11.2011 12:54 Executable Jar File 5kt
o Kotiryhms |4/, ImolAppletd_i18n_da 26112011 12:54 Executable Jar File Ak
|4 JmolAppletd_il8n_de 26.11.2011 12:54 Executable Jar File Bkt
B Tictokone |4/, JmolAppletd_il8n_el 26.11.2011 12:54 Executable Jar File Uk
& system (©) |4/, JmolAppletd_il8n_en_GB 26112011 12:54 Executable Jar File 18kt
L CD-asema (E) Mobi |4 Jmolappletd_i18n_es 26112011 1254 Executable Jar File 6kt
a Pailallinen levy (Q) @ \ppletd_i18n_et 2611.2011 12:54 Executable Jar File Tkt
4] JmolAppletd_il8n_fi 26.11.201112:54 Executable Jar File 25kt
G Verkko ] JmolAppletd_i18n_fr 261120111254 Executable Jar File 5k
¥R VEITONMAKESC 4] JmolAppletd_i18n_fy 2611.2011 12:54 Executable Jar File 3k
|4/, JmolAppletd_i18n_hu 26112011 12:54 Executable Jar File 0k
4] JmolAppletd_il8n_hy 26112011 12:54 Executable Jar File 5kt
|4 Jmolappletd_il8n_id 26.11.2011 12:54 Executable Jar File 5kt
4] JmolAppletd_i18n_it 2611.201112:54 Executable Jar File Pkt
|4 Jmolappletd_i18n_jv 26112011 12:54 Executable Jar File 6kt
|4, JmolAppletd_i18n_ko 26.11.2011 12:54 Executable Jar File 20 kt
|4/, JmolAppletd_il8n_ms 26.11.2011 12:54 Executable Jar File 5kt
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Kuva 84. Jmol kansio nakyma jatkuu edelleen

Kun klikataan Jmol
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kiderakennetietokantaan liittyvid kansioita. Alkupain kansioissa on Irfanview JPG

tiedostoja. Firefox tiedostokansiot ovat kiderakennetietokantaan kuuluvia tietokantoja.

Ks. kuva 85.
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Kuva 85. Html kansio

Kiderakennetietokanta aukeaa sivulle, jossa on kolme linkkid: Orgaaniset rakenteet,

Metallikompleksit ja Muut rakenteet. Metallikompleksit ja Muut rakenteet linkeista

aukeaa suoraan tietokannat kyseisisté yhdisteista. Ks. kuva 86.

& > | file:///C:/Users/Veitonmaki/Documents/gradu/gradu/jmol/html/Kiderakennetietokanta.htm

\)"~|»Sea'd1-@c«marePﬁoaXCWponsg @r 1 @@ & Games - of Radio - i Video - -, Weather -

{_} file:///C:/Users/Vei...kennetietokanta.htm

Orgaaniset rakenteet

Metallikompleksit

Muut rakenteet

Kuva 86. Tietokannan aloitusnakyma
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Orgaaniset rakenteet linkin alta aukeaa sivu, jossa on nelja linkkid: Resorsinareenit,
CHOX, CHNO ja Muita orgaanisia. Linkeista aukeaa tietokannat kyseisista yhdisteista.
Ks. kuva 87.

€& > ] file:///C:/Users/Veitonmaki/Documents/gradu/gradu/jmol/html/Orgaaniset.htm
N~

. .\\. 1}. Search ~ .| Compare Prices & Coupons @Y 5] ® 2 Games - a Rado - Video + . Weather ~

i file:///C:/Users/Vei...ntml/Orgaaniset.htm ;+;

Resorcinareenit

CHOX
CHNO

Muita orgaanisia

Kuva 87. Orgaaniset.htm aloitusvalikko

Tietokannoissa on jpg-rakennekuvat yhdisteistd, joita klikkaamalla aukeaa selaimeen
pyoriva 3D rakennemalli. Ks. kuvat 88-89.

Refcode: ACOTUH

Author(s): A.D.Cort, M.Nissinen, D.Mancinetti, E.Nicoletti, L. Mandoiini, K Rissanen

Journal: J.Phys.Org.Chem.
Volume: 14
Page: 425
Year: 2001
Publication DOI: 10.1002/poc.280
Deposition: CCDC 153052

Hotes:
H,C CH,
)
o o
0 O O o 0—
o. o
2 { —fei]
Js
H.C” CH,

Kuva 88. Rakennepiirroskuva yhdisteesté



Kuva 89. Selaimeen aukeava 3D rakennemalli

Kun painaa hiiren oikeasta néppéaimestd, aukeaa valikko, jossa useita toimintoja.

kuva 90.

Valitse (114)
Nakymat

Tyylit

Varit

Pinnat
Symmetria
Muuta kokoa
Pydorittaminen »

Mittaustyokalut »

Aseta poiminta »

Konsoli
Nayta
Tiedosto

Kieli
Tietoja...

Kuva 90. Hiiren oikeasta nappédimesta aukeavia toimintoja 3D malliin

Ks.
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11 TYON SUORITUS

Molekyylien kiderakennekuvat avattiin CSD:n Mercury 2.4 ohjelmalla ja kuvat
editoitiin, eli niistd poistettiin yliméaraiset liuotinmolekyylit. Kuvat tallennettiin ent-
tiedostoina (PDB-formaatissa). CSD:n Conquest 1.13 ohjelmaa kaytettiin rakenteiden
etsimiseen. Haettiin rakenteita, joista kirjoitettujen artikkelien kirjoittajana oli ollut Kari

Rissanen. Author/Journal syotettiin Kari Rissanen.

Haetuista yhdisteistd kaapattiin PrtScr -toiminnolla Author/Journal tiedot (kuva 91) ja
Diagram tiedot (rakennekaavakuva) (kuva 92) ja tallennettiin jpg-tiedostona. Irfanview
ohjelman Create Panorama picture toiminnolla kuvat yhdistettiin ja tallennettiin jpg-

tiedostona (kuva 93).

Build Queries ' Combine Queries | Manage Hitlists ' View Results

AUTEXT  potcode: ABIGIB
Author/Journal

Chemical Author(s): M.J.Krische, J.-M.Lehn, N.Kyritsakas, J.Fischer, E.K. Wegelius, K.Rissanen
Crystal
= Journal: Tetrahedron
Experimental
Volume: 56
Diagram Page: 6701
3D Visualiser Year: 2000
CSD Internals ¥ ication DOI: 10.1016/50040-4020(00)00489-0
VSearch Overview Deposition: CCDC 152418

Notes:

Kuva 91. Author/Journal tiedot haetusta yhdisteesté

AITEXt  percode: ABIGIE
Authortsournal
Chemical
Crystal
Experimental
Diagyam
30 VISIIIILWGI

CSD Internals o~
Search Overview - 3

Et O(CO)Me

Kuva 92. Diagram tiedot haetusta yhdisteesté
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Refcode: ABIGIE

Author(s): M.J.Krische, J.-M.Lehn, N.Kyritsakas, J.Fischer, E.K.Wegelius, K.Rissanen

Journal: Tetrahedron
Volume: 56
Page: 6701
Year: 2000
Publication DOI: 10.1016/50040-4020(00)00483-0
Deposition: CCDC 152416
Notes:

Et

O(CO)Me

Kuva 93. Yhdistetyt Author/Journal ja Diagram tiedot = tallennettu jpg-

rakennekaavakuva

CoffeeCup Free HTML editorilla tehtiin molekyyleista html-tiedostot valmiin pohjan
avulla (kuva 94). Kohtaan jmolApplet ( [ 700,700] ) tdydennettiin “load
kansio/nimi.ent”. T&lloin html-tiedosto linkittyy kyseisen rakenteen ent-tiedostoon.
Html-tiedostot tallennettiin jmol-kansioon.

<!DOCTYPE HTML PUBLIC "-//W3C//DTD HTML 4.01 Transitional//EN"
"http://www.w3.0rg/TR/html4/transitional.dtd">

<html>

<head>
<title>Animated Crystal Structures</title>
<meta name="author" content="Unknown">
<meta name="generator" content="Bluefish 1.0.7">

<meta http-equiv="content-type" content="text/html; charset=is0-8859-1">
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<style

<!l —--

td { font-family: Verdana;

a {font-family: arial; font-size:10pt;

text-decoration:

input.btn {width:12px;

.Still {color:
.S5til2 {font-family: Verdana,

type="text/css">

color: #dfdfdf; }

color: #999999;
none;}
height:12px;}
#FFFFFF}

Helvetica, sans-

serif;}
.5til4d {font-size: 12pt; font-family: Verdana, Arial,
Helvetica, sans-serif; color: #FFFF00;}
.Stilb {font-style: italic}
-—>
</style>
<script src=" ../Jjmol/Jmol.js"></script>
</head>
<body bgcolor="#000000" marginwidth="0" leftmargin="0">
<div align="center">
</div>
<div align="center">
<!--Script for a single triangle//-->
<script>
jmolInitialize (" ../jmol") ;
jmolSetAppletColor ("#000000") ;
jmolApplet ([700, 7001, "load Met komp/ACILAZ.ent; wireframe 0.15;
rotate X -200; on;"+
"zoom 100;"™) ;
</script>
</body>
</html>

Kuva 94. Html -pohja
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Jpg- ja ent —tiedostot tallennettiin Met_komp, Muut ja Orgaaniset>CHNO,CHOX,
Muita orgaanisia tai Resorsinareenit —kansioihin. Kukin htm -tietokanta avattiin
Wordilld, ja kansioihin kopioitiin rakennekaavakuvat Kopioi, Liitd —toiminnolla.
Rakennekaavakuvat hyperlinkitettiin viittaamaan vastaavan rakenteen html-tiedostoon
klikkaamalla hiiren oikealla ndppaimella ja valitsemalla avautuvasta valikosta
“Hyperlinkki”, jmol-kansiosta valittiin jpg-tiedoston nimed vastaava html-tiedosto.

Hyperlinkkien toimiminen testattiin selaimella.

12 CD

CD:lla on kaksi tiedostoa, Jmol tietokanta ja sen kayttdohjeet. Jmol avataan kansiosta
”Jmol tietokanta”, sitten avataan kansio “’jmol” ja sitten kansio “html”. Tietokanta

kaynnistetdén klikkaamalla tiedostoa "Kiderakennetietokanta.htm”.
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