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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 rôle est multiple:

•   vérifier que la structure cristalline en cours n’a pas déjà 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 

 

Intérêt des Bases de Données
Structurales
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 CSD (Cambridge Structural Database):
C’est la seule base regroupant les données structurales complètes de 
composés organiques et organométalliques.
                        http://www.ccdc.cam.ac.uk/products/csd/

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

 CRYSTMET (MDF – Metals Data File):
Elle contient les données structurales pour les métaux et les alliages.
                                     http://www.tothcanada.com/

 CDIF (Crystal Data Identification File):
Elle fournit les symétries, les paramètres de maille, la composition 
et les références bibliographiques pour plus de 237000 composés.
                                    http://www.nist.gov/index.html

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

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

Principales Bases de Données
Structurales
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Inorganic Crystal Structure
Database (ICSD)

ICSD est la base de données de références complètes 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 synthèse

Son accès est payant, l’ordre de grandeur étant de 1700 € (accès web) pour
une licence multi sites dans le cas d’un institut de recherche. Ce coût passe
à 3100 € si on souhaite une distribution CD.



  



  

Cambridge Structural Database 
(CSD)

Elle contient l’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 à jour est effectuée
tous les deux mois.

Des logiciels pour la recherche, la récupération, l’examen et l’analyse des
informations fournis par la CSD sont à 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) à Cambridge.



  

LOGICIELS de la  (CSD)

 ConQuest: programme pour la recherche et la récupération d’informations
à partir de la base CSD. Il propose une large gamme d’outils de recherche:
 Sous structures chimiques
 Géométries
 Contact intermoléculaires (non liants) 

Principales caractéristiques:
 Editeur graphique pour dessiner les structures et définir les 
paramètres géométriques
 Possibilité de combiner plusieurs recherches
 Examen interactif des résultats obtenus
 Possibilité de nombreux formats (CIF, PDB, MOL2, SHELX, etc.)
 Documentation complète et ‘tutorial’

 Vista  (VIsual STAtistics): propose l’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 l’examen de l’empilement cristallin. 



  

LOGICIELS de la  (CSD)
Bases d’informations

 IsoStar: 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 rôle important dans la mise au point de nouvelles 
molécules. Il présente un intérêt tout particulier pour les chercheurs 
engagés dans l’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 accès 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 à Mogul de rechercher les données pour une géométrie 
spécifique de la structure étudiée (liaisons, angle, etc.), il va automatiquement
générer le modèle qui décrit cette molécule. Ce modèle 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 l’interfacer 
avec d’autres programmes.
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