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Intérét des Bases de Données

Structurales
\_ /

Les bases de données structurales contiennent les informations sur les
structures de composés organiques, organométalliques et inorganiques
mais aussi sur les métaux et les alliages.

Leur réle est multiple:

* veérifier que la structure cristalline en cours n’a pas déja été étudiée

* récupérer une ou plusieurs structures pour des études de modélisation
* rechercher des structures possédant des fragments structuraux définis
* explorer les interactions moléculaires d’'une série de composés

* visualiser les structures en 3D



Principales Bases de Donneées
Structurales

" CSD (Cambridge Structural Database):

C’est la seule base regroupant les données structurales complétes de

composés organiques et organométalliques.
http:/lwww.ccdc.cam.ac.uk/products/csd/

" ICSD (Inorganic Crystal Structure DataFile):
C’est I’équivalent de la CSD pour I’ensemble des structures inorganiques.
http:/licsdweb.fiz-karlsruhe.de/

" CRYSTMET (MDF - Metals Data File):
Elle contient les données structurales pour les métaux et les alliages.
http://lwww.tothcanada.com/

" CDIF (Crystal Data Identification File):

Elle fournit les symétries, les paramétres de maille, la composition

et les références bibliographiques pour plus de 237000 composés.
http:/lwww.nist.gov/index.html

" ICDD (International Centre for Diffraction Data):
Elle contient I’ensemble des données structurales sur poudre.

http:/lwww.icdd.com/index.htm


http://www.ccdc.cam.ac.uk/products/csd/
http://icsdweb.fiz-karlsruhe.de/
http://www.tothcanada.com/
http://www.nist.gov/index.html
http://www.icdd.com/index.htm

4 )
Inorganic Crystal Structure

Database (ICSD)

N y

ICSD est la base de données de références complétes pour tout ce qui
concerne les structures de composés inorganiques depuis 1913.

Elle contenait 120794 structures inorganiques en avril 2009. Elle vient en
complément de la base de données structurales sur les composés
organiques et organométalliques. Elle fournit les informations suivantes:

* Données structurales sur les minéraux, les métaux et les composés
Intermétalliques.

* Descripteurs structuraux (Pearson symbol, ANX formula, Wyckoff sequences)
* Données bibliographiques

* Conditions de synthese

Son acceés est payant, I’ordre de grandeur étant de 1700 € (acces web) pour
une licence multi sites dans le cas d’un institut de recherche. Ce colt passe
a 3100 € si on souhaite une distribution CD.
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E:ambridge Structural Database\
(CSD)

- /

Elle contient '’ensemble des structures de petites molécules organiques et
Organométalliques. Toutes ces structures ayant été analysées soit par
diffraction des rayons X, soit par diffraction des neutrons.

La base contient plus de 322.000 composés. Sa mise a jour est effectuée
tous les deux mois.

Des logiciels pour la recherche, la récupération, I’examen et I’'analyse des
informations fournis par la CSD sont a la disposition des utilisateurs.

Ces logiciels sont utilisés dans le monde entier, aussi bien par le

monde académique que par la recherche industrielle et sont développés

en permanence par le personnel du Cambridge Crystallographic Data Centre
(CCDC) a Cambridge.



LOGICIELS de la (CSD)

" ConQuest: programme pour la recherche et la récupération d’informations
a partir de la base CSD. Il propose une large gamme d’outils de recherche:
% Sous structures chimiques

** Géomeétries

* Contact intermoléculaires (non liants)

L)

0

L)

.0

Principales caractéristiques:

> Editeur graphique pour dessiner les structures et définir les
parametres géométriques

> Possibilité de combiner plusieurs recherches

» Examen interactif des résultats obtenus

> Possibilité de nombreux formats (CIF, PDB, MOL2, SHELX, etc.)
> Documentation compléte et ‘tutorial’

" Vista (Visual STAtistics): propose I’analyse et la présentation de statistiques
en relation avec les résultats de la recherche.

" Mercury : permet une visualisation aisée de la structure en 3 dimensions
et 'examen de I'empilement cristallin.



LOGICIELS de la (CSD)

Bases d’informations

" |soStar: base de données contenant des informations expérimentales et
théoriques sur les interactions non liantes contenues dans la CSD. Il a

été élaboré pour jouer un réle important dans la mise au point de nouvelles
molécules. Il présente un intérét tout particulier pour les chercheurs
engagés dans I’élaboration rationnelle de médicaments (Drug design).

Cette base de données contient des informations extraites de la CSD, de la
PDB (Protein Data Bank) et de calculs théoriques.

" Mogul : propose un acces aisé aux informations concernant les longueurs
de liaisons, les angles de valence, les angles de torsion acyclique en utilisant
les données issues de la CSD.

En demandant a Mogul de rechercher les données pour une géométrie
spécifique de la structure étudiée (liaisons, angle, etc.), il va automatiquement
générer le modeéle qui décrit cette molécule. Ce modéle sera alors utilisé pour
rechercher automatiquement dans la CSD toutes les molécules qui
contiennent cette spécificité et présenter le résultat interactivement sous la
forme d’un interface graphique ou le passer au format ASCII pour I'interfacer

avec d’autres programmes.



.',.':LZL'.L'JLZ Mogul 1.0 Drawl

File Searches Help

Build query | Results and analysis | View structires

Results Navigator

Al hits: 237
Accepted hits: 237

Showing hits with R-factor: Any

Relevance

Murmber

Contribution

BE 1.00

View diagrams...

237
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More hits...
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All fragments...

237

237
123.693°
1.385°
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View query...

Mumber of hits

60

Mogul search - Bond angle - C5 C4 C3

120

1
Bond E?nﬁgle ie

1350

135

Click to (de)select bars; click and drag to {de)select a range

" Histogram display
- Displayed hits: 237
. Selected hits; 237

Select

Deselact

all hits in histogram

all hits in histogram

B-factor filter

Histogram: click in bar to deselect, click again to reselect. Right-click for options.




HCCDC Mogul 1.0: Draw] _ O] x]
File Searches Help

Build query| Results and analysis| View structures

information,.  efcode: ANDSED
Ciagram

3D Visualiser
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EAYFA
BAZLIX
BEBFOD
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L S
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CDC ConQuest (1) : search] [Search]

Fle Edit Options View Databases Results Help

Builed Guerfes\ Combine Guerfe.s\ Manage Hfa“ffsrs\ lfiew Hesuffs\

Drawr
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AuthorfJoumal

MamefClass

Elements

Space Group

Unit Cell

ZIDensity

Experimental

All Text

Formula |

Refcode (entry 1D}

I:.'- demarrer aran on cambridg




CCDC ConQuest {1) : search1 [Search] [
Fle Edit Options ¥iew Databases Results Help |
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Help
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“1 ;’J C‘ """""" C i, #CH 1 Contacts:
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CH i
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Experimy 3 CH 3
Al Te Options
O O Delete
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| 9©
Ring Maker
search
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- Store
' C | Bona: Single ~|
Cancel |

Templates...

I

Reset |

Search |

=
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Search Setup

Availlable Databases:

Search Hame: |sear|:h2

_1 Show Updates separately

Hffers\ Advanced Gpﬁans\

_| 3D coordinates determined

® CSD version 5.30 (November 2008) + 1 update

You can search complete database(s) or a subset
(e.g., hits found in a previous search)

Select Subset | Clear Subset |

_| R factor 4 -==0.05
+ <= 0.075
W 5= 0.1

_| Mot disordered
_| No errors

| Mot polymeric
_| Hoions

_| o powder structures

@ Only - Organics
4 Organometallic

Single query being used. Search will find structures:

where this query is true:

———

J demarrer

Start Search

c#~ daran on carmbridge: ...

B3 microsoft

Reset |




CCDC ConQuest (1) : search2 [Search]

Hle Edit Options View Databases Hesults Help

Buited Guerfes\ Combine Guerfes\ Manage Hitlists . View Hesuffs\

hISJEE
All Text Refcode: R4IS.JEE C50 version 5.30 (Movember 2008&) I =
Authoridournal Analyse Hitlist |
Chemical  BEYYUZ Al
v HEJPAHN
Crystafl + HEJPER
Experimental v MISJEE
Liagram v MISRAI
v NEBWIA
30 Visualiser v HEBWOG
CS8D Internals v RAWDEZ
VAJHEU
Search Overview :: QOCQAB
H,C CH,; H,C CH,  QOCQEF
Fh Fh
P /F’
Pd
—ECI
cl ¢l “H, L
hd
11 hits
100%%
Use as Query... Detach | |

:j.'-' démaffer - ran on cambridge: ...




4 CCDC ConQuest (1) : search2 [Search]

Fle Edit Options View Databases Hesulis Help

Budtd Gueries | Combine Queties ' Manage Hitfists . View Resulls

MIS.JEE
All Text Refcode: MISJEE C50 wersion 5.30 (November 2003) -
Authorliournal Analyse Hitlist
Chemical v BEYYUZ
" HEJPAN
Crystaf » HEJPER
Experimenial v MISJEE
Diacram v MISRAI
o NEBWIA
38 Visualiser o NEBWOG
C8D internals v RAWDEZ
: o VAJHEU
Search Overview o QOCQAB
w QOCQEF
o o

11 hits

= Show substructuro matchos
Detach

Qz Right-click in visualiser for options menu




CDC ConQuest (1) : search? [Search]

Fle Edit Options View Databases HResults Help

Bl Queries\ Combite Guerfes\ Manage Hitlists . View Hesuffs\

MISJEE
ANTEX  potcode: MiSJEE CSD version 5.30 (November 2008) ) -
Author{Journal Analyse Hitlist
; BEYYUZ
| Chemieal  gspacegroup :': HE AN Al
Crys!af Hame: P21 Humhber: 4 v HEJPER
Experimental MISJEE
PE Cell Parameters ::MISHAI
Diagram a: §.933(<1) b: 12.160(<1) c: 14.008(<1) v NEBWIA
30 Visualiser  apha: 3000 beta: 103.68(<1) gamma: 30.00 v NEBWOG
CSD Infernals  volume: 1475579 l"F1.?;:i..‘;li;-?EEuz
. v
Search Overview  poq.coq cell Parameters v Q0CRAB
a: 5.933 b: 12.160 c: 14.009 v QOCQEF
alpha: 50.00 beta: 10368 gamma: 50.00

Yolume: 1475579

Other Parameters
Molecular Yolume: 753239 20

Chemical Units: 2 £: 1.0

Additional Information
From:
Hahit: needle Polymorph:

Hotes:

7 démarrer daran on cambridge: ...




DC ConQuest (1) : search? [Search]

Hle Edit Options View Databases Hesults Help
Draw (1) - Query 2

Fle Edit Atoms Bonds 3D Options Help
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— DRAW 21
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" . .
CH; IECHS 13- 14, Valid Parameters |

< All Parameters...
E— T
O Options... | Defined Objects:
X
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CCDC ConQuest (1) : search3 [Search]

Hle Edit Options

View Databases

Results  Help
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Alf Text

Authoriornal
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4 demarrer
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Write PDF File
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Search: search3 (Fri Jul 3 10:21:39 2009): Hits 1-4

BEYYUZ HEJPAN
Reference: F Mathey, F Mercier,  Nief,J Fischer, A Mitschler (1962) Reference: F Laporte, F Mercier, L Ricard, F Mathey (1994)
J.Am.Chem Soe. 104,207 J.Am Chem Soc. 16,3206
Formula: CagHagMog Org Py Formula: Caq HagMoy O4Py.CoHy ClzCoHis
Compound Name:  (iz-1.5-(1.2. 34567 Btetrakis(2-Methyl-1-phenyibut-T-en- 1y(P)-3- Compound Name: (56.2,10.16,17.20,21-Octamethyt4,11,15.22 etraphery1.3,12,14-
yidene.(C)))-1 4,5,8-tetraphosphocane Hbis(pertacarbonykmolybdenum) tetraphosphapentacyelo(17.30.037 0812014 8)dacosa-36.6,10.15,
17,19,21-octaen-1,8-diyltetracarbony-molybdenum o-dichioroberzene
-hexane solvate
Space Group: C¥e  Celt  a 13214) b 18200(5) ¢ 20821(8)
. ) 4
Space GroupNo-: 15 A9 @90 P 9344 1 00 Space Group: P Coll:  a 13315(1) b 14445(1) ¢ 15.825(1)
Space GroupNo.: 2 A9 o osBadn P 7BEA) ¢ 8151
Parameters
Fragment 1 Parameters
DISTI @) 1782
DIST20) 1763 Fragment 1
DIST3D) 1783 DISTi @) 1808
DIST4@) 1779 DIST20) 1811
ANGT (&) 89490 DIST3(0) 1818
ANG2 (A) 01124 DIST4(D) 1810
ANGY (A) €030
chs oy Cho i, ANG2 (A) 01173
e e, c
oy Fragment 2
DISTI Q) 1817
DIST2(0) 1809
co DIST3() 1815
o P o o o o o - DISTA@) 1803
o, ‘ » 3 ‘/ \l co < ANG1 (R)  91.800
o \m/‘ ‘/m\fw Yo ANG2 (R) 91545
/\ : ; | oo| g
Ly e - Ph PO Lo Ph
e o e’ o
o c Tt H :
HEJPER MISJEE
Reforonce: F Laporte, F Mercier, L Ricard, F Mathey (1964) Reference: L Diab, J -C Daran, M.Gouygou, E Manoury, M Urrutigoity
J.Am.Chem Soc., 16,3308 (2008) Acta Crystalogr, Sect C.Cryst Struct Commun. 64,m43
Formula: Ci7 HygMoy OgPy Formula: Cag Ha Ol P, Py C Hy Ol
Compound Name:  (124,58.9.15.16.10.10 Octamety 0,147 teapheryt 121,13 Compound Name:  (S)-Dichloro-(1,25,10,11-pentamethyl-2,0-
tetraphosphapentacyclo(18.30.026.07.11.0131 7 henicosa-2.5.7.9,14, )01 2P P
16.18.20-octn1 2,11, 13-eray-bisgetacarbory-mobdenu) paladium(i) dichloromethane solvate
Space Group: Pl Celt a 12280(1) b 145112) ¢ 15017(2) Space Group: P21 Cel. a BIWD) b 121600) ¢ 14.0090)
Space GroupNo.: 2 A9 o 04) B 8TINT) y BBAI(T) Space GroupNo.: 4 A9  ooo00  B036ED) 7 9000
Parameters Parameters
Fragment 1 Fragment 1
DISTI@) 1817 DISTI @) 1788
CHs  HiC DIST2 D) 1808 DIST2 (D) 1.798
HiC, CH, DIST3D) 1828 DIST3() 1803
DIST4(D) 1822 DIST4(D) 1788
ANGI (A) 2001 ANGH (A)  €3.768
ANG2 (A) 91294 ANG2 (A) 92827
Fragment 2
CO. DISTI D) 1837
DIST2(D) 1819 HE, C MG cHy
N DIST3@) 1809
Ph /: P PhDIST4@) 1821
0 ANGI (A) 91002
ANG2 (A) 82270 o o
7 P
oc
TN 7
a
e 2 Ph
0,
o —el,
of <l
s
HiC CHs
CHs  HiC
Page 2

Search: search3 (Fri Jul 3 10:21:39 2009): Hits 5-8

MISRAI

Reference:

Formula:

Compound Name:

Space Group:
Space Group No.:

L Dials, J -C Daran, M Gouygou, E Manoury, M.Urnutigaity
(2008) Acta Crystaliogr, Sect.C:Cryst. Struct Commun. 64,m43

Cog HapClaPoPey CyH2 Cly

(R)-Dichloro-(1,2.5,10,11-pentamethyl-3,8-
ot

PP

palacium(i) dichioromethane solvate

P21 Cell:  a B9 b 1213(5) c 13.999(6)

4 A o 90.00 B102873) 7 90.00
Parametors
Fragment 1

DISTI (D) 1812
DIST2(D) 1815
DIST3(D) 1799
DIST4(D) 1851
ANGI (A) 95742
ANG2 (A) 92697

HC, ko HG CHo
Ph Ph
¥ /
\Pd CH
—al,
c
NEBWOG
Reference: F Mercier, F.Laporte, L Ricard, F Mathey, M Schioder,
M Regitz (1997) Angew.Cherm, int Ed. 36,2364
Formuta: Csy Hyg ClpMoy O, P Pely
Compound Name:  (i-122542, 55 Tetraphenyl- 134,234 434 53,44 hexamemy\ 101 5) Z(Z
A(1.5)52,
molybtlenurn- paHadmm
Space Group: P2Un  Cell:  a 1122(1) b 12701(3) ¢ 2BEAT()
Space GroupNo.: 14 A 0 9000 B 968s(l) ¢ 90.00
Parameters
Fragment 1
DISTI @) 1821
DIST2(D) 1842
e, CHHC, s DIST3(@) 1820
DIST4@) 1803
ANGI (&) 90699
ANG2 (A) 91705
Fragment 2
DISTI @) 1829
P DIST2(D) 1822
DIST3D) 1780
el 0 DIST4(0) 1803
CO ANG1 (A) 90184
oc: / o, ANG2 (A) 92788
i 3
oc !
P P,
P P
Hy CHac' CHs

NEBWIA

Reference:

Formula:

Compound Name:

Space Group:

Space Group No.:

HiC,

RAWDEZ

Reference:

Formula:

Compound Name:  (S(Rp.SpReReH(-)-3.34

Space Group:

Space Group No.:

HiC,

P

HiC”

Page 3

F Mercier, F Lapotte, L Ricard, F Mathey. M Schroder,
M Regitz (1997) Angew Chem, int £ 36,2364

Cag Hyg C12 Py e 5(Cq He)

Dichloro-(12,25 42,55 tetraphenyk- 134,034 43,4 534 hexamethyl-1(1,5)
2(2.1)4(1 8)52.1)-tetraphospholacyclohexaphane)-palladium benzene
solvate

73 Cell.  a 2123(2) b 1952(2) ¢ 20.502)
15 A @ 9000 B115451) ¥

Parametors

Fragment 1
DISTI@) 1811
DIST2(D) 1810
DIST3(D) 1799
DIST4(@) 1813
CHyC, e ANG1 (&) 92210
ANG2 (8) 83385

‘e’ CHy

E Robe, C Ortega, M Mikina, M Mikolajczyk, J -C Daran,
M Gouygou (2005) Organometalics 24,5548

CapHag Clp Py PYy

“Tetramethyl-5 5-diphenyl-1,1-(hexane-2,5-

diyl)-2.2-biphospholy)-dichioro-platinuim i)
P212121 Cell: a 9128(0) b 12505(1) ¢ 24.788(2)
18 A7) « 9000 B 9000 ¥ 90.00
Parameters
Fragment 1
DISTI@) 1821
DIsT20) 1788
DIST3) 1818
DIST4(D) 1778
ANGT (A) 92028
ANG2 (A) 62805
Chs HeC, CHo
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