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Crystallographic databases 
  

          ��� �	
�� �	���� ������� ����� �� �� !�"�#$ ��%�	� &�$�' () .   �&� �* ()

         +�	', ������-$ /01 ,�2 3� �4�5 �6$7-$ 3�    8�9:5 ;,�2 <5 5 .    =>9� ?
@9�

  A��BC�$D$    �E�) F�B46&G �BH01 I J�       F�B�K�9L) &�� ������ �E	�����D$ M�N��$ A	%

          A	OD$ �$P ������ �B�� QR��$ I S�"5 8�'5 T�U)  W$��K��    !�9"�1 X��%�� (5

  +�1��� (�E6 �"���(           I ;,��Z ���� [�� \��#$ A	%�E�) ]	C� �6^�� �E_ 367` F

?	�R��$ 3� &67- A	%��E�) ;,�2.  

     a� !�"�1 <5 ��%�	� ;&��' ()         �BC90% ��9%�	��$ ;&9��' ��6��_ Fb%�E� 

 X�$��A
H%5 !�"�#$ ?	c@� software ?	�G dC� e$�fg ��%�	���.  

      �	
	� �h�i I A
B� ��%�	��$ &�$�' ()A	j ;&6&�      �� F+$&	f k��� �Bl�� 

�	��� ��%�	� &�$�' ?
@�f A	K$�bibliographic database 	��9"�1 AmC% ?4� FA  39�  

Science Citation Index  Chemical Abstracts ��f����E�� ��%�	� &�$�' n	j�	
	E�$A 

  (��5 ������� A6,�o��$       A	0	U ��%�	� &�$�' 3� 8&� nIR  FNMR     �9	
p F�9�qr 

           I �$&m�9"s� A9	j�	
	E�$ �s��0��� ��%�	� &�$�' A	E	���6����t ��%�	� 		@9��$& 

!�"�#$ ;&��Cu.  
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   � A2�: A0�� �x)     ��N	�y��� +$&f A�"��� (�EA	K$�f����C6�E�$    A9�	�y�$ ��C� 

    A	�	����$ ������
�� A	��H��$A	K$�f����C6�E�$ .f��       A	9"�"5 ��9%�	� &�$�' z{ &

    |� T�y% [�� +�	��1 �&m�C� .)         FA90��Z ��9}	� Ay"$�� ;,�y� A~�0_ (�E� �x

      ��$ A	�&�$ ����C#$ 7�$�� �$�K�� A�^�� (�E�   �$ 3E� &' FA	\�2�   �B	�) )  �9�

           A9	���E���$ AE�@�$ �h���$ \s: 3� 5 ��E� !�"�1 ^�Bf [�� +�	�'�� .  (�9E6

  0� QR��$ X��%��   A�	�� ��%�	� ;&��N� +s� .        dy9" \s: 3� (�E� (�	1D$ ��� I

�'�� d0�� X��%J� �	��E�� .   

  

)��,�(����� �	
	�� ����	� �����  Available structural databases  

   ��%�	� ���A6,���   �$7�0�� )CRYSTMET �6 ���       a9%5 [9�� +�l65 kMCDF  5 

MDF (H0�_ (�E6+� � Ay"$�� �National Research Council of Canada. )  <�9�� a%

     �$7�0�$ 3� ������� [��        �$&96,&	*$ ?4� A	j��4�$ �����-$ ��� 3
l�6 �j��C�$

&	"��D$.   �m�� $>� &�6        AN	N#$ I 3E� FA6�c�� �&_ �K�      39� �94�5 &f�6 a%

64,000    ���� ?:&� 2001 . �� ?E�  ��� ��%�	� ?:&	�f�$A	K)     ���� �"$ F�f�� F����

  Ac	2 F(&�� 5 (   A6�&� ��%�	�)         A96,P ��	t$&91) FA9	r$�K ;��^ FA	�: �$���$,��

 �� A1$^) �$���$,���%��AK��� (�E� =>� (.  

;&��' () $ ��%�	�  <�l9� s9�$ <,����$ �	���� (ICSD Inorganic Crystal 

Structure database �� A	��}C� &B�� Gmelin institute  Fachinformationszentrum 

 �,�� IC�  =Karlsruhe �	%�-5 F  n)     (�� A���� +�"�"5 ��@%5 &' �x .)     39� (�9E�� �x

�	�$��   A6�l� h �$��       l� (���� [�� <��G h F(����      �

2 &' �x5 ��C� F<�

 A2�: A0��   \�
E�"h      �&6J��E� �&'D$ ��%�	��$ ;&��'Cambridge  �CN-$ �6����$ n �

       ��y� ,�	�:$ �� b��� ��%�	��$ �&��N�?	�'          I ?:$&9��$ 39� ;qc92 Af,� ���� 
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��6��_
� .  �$ �H�� (�E��	�$��   I ICSD    	
	E�$ \���h$ A	}67f h    �94�5 (�E6 �j�

��2  b
m��$ �6����� A�      +�	O�C� Ay�$��-$ ��}67o�� �B�� �����-$ =>*  .�  =>9� ?� 

   QR�� ?j�"ICSD    A%�� ?'5   ��� ?E@� ;�'        39� �� QR��$ T�U 8&1) 3E� F

k���� ?E��	��$ �'�
��  web interface .�-$ ()�  �9��� A��@� (�E� A�&N-$ ����

   I ;��f�-$MCDF .  ������ ���� (�E� ' A�6�  ?
@� �Bl��� A���$ �	�$��  A9�t�
�� 

  ,�����$)  A	K,��76$isomorphous(          �$&96&G +�l965 ,��9�$ ;�&��� A��2 ?	��_ F

 ���� A0��l�$      �$&m�"�� A0��Z k�~ �G �	�     ����
i Ay"$�� 5 A0��Z ���	�@�

 ���� FA0��Z A	4�2001 3� !�N6 �� ���� (�� F60,000 ):��\.  

 ;&��N�$ () D$  ,�y� �4�D$ J�+$          A9	�	����$ ��9%�	��$ ;&9��' �9� +���C�$ 

 �&996J��E�(CSD Cambridge Structure Database) ��99%�	��$ 799��u A992��$ 

A	K$�f����C6�E�$�&6J��E�   Cambridge Crystallographica Data Centre (CCDC) . ()

         �� A	%&�� �l� FA6�l� ������ 3� ?��� 8&� �� �B��H%    79�0� A	N9"��� ���� 

    �25 [�� �"$ ?E@� A��B0��          A9	f���	��$ ��9}67�$ �����9"$ �� 3E� A	}67f k

A
ml�$ .   |$�1 ��240,000    ���� \�:�)2001 K F� ���� (     ���	C9G A�	"�� �
�C6 

   I A46&1A	K$�f����C6�E�$        �6�" �	��� ?	�G +��6�" ��%�	� �� �) <���  . AK�Lg��

   ��%�	� �)	���     �) A��@� A6�&� A	K$�f�ISCD)    A1$^) �$���$,�� (&� 3E� (  (�9E6

     A	}67f A	y�$�� �� +$�0@� \�:�) ?�         �6�H9� [�� ;&
��� A6�' Q� �s	BC�� d
C6 

A	�	���.  

  Ay9"$�� ;q�E�$ A	f���	��$ ��}67�$ �&N�Protein Data Bank (PDB)  <>9�$ 

� (�� &N� ���	��� A6�% W��5 [�� <���  Ay9"$�� +$,�yBrookhaven National 

Laboratory USA6&1   3E� 4 Ay"$�� =^$�1) +�Research Collaboratory for Structural 

Bioinformatics . 2 �r,c       ��%�	��� S�"D$ �
��$ +�l65 a%�K F�h�:�g$ �&� �  A	�	����$
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  ��14,000    ���� \�:�) 2001      �$��" ¢s4� ��P ?�' �&��$ ��L F .()   ��%�	� ;&��' 

A6���$ W���� A��0�� NDB �� (£$ &f�� 800\�:�) +��6�N� .  

 �� AC���$ ��%�	��$ ;&��' A90��Z &91 �) +$ �9� : �9��  the Crystal Data 

Identification File (CDIF) Ay99"$�� US National Institute of Science and 

Technology .     	����$ ;&1 A	�: ������� =>� (7`      h �
�	1 ¥1 FA	r$�0�$ ;��7�$ �

   +�K��� ?��E�$ �	����$ (�E6    +$&f &	0� ,&�� �� F      �9	����$ ;&1 �6s: ,���:h 

     ^�Bf [�� �B	�� ?�R�-$         ���- ��%�	� �
� �'��$ A��L) ��o�% �E� ��	#$ ¦�	'

  k���)        ?��0� 3� �'��� qr X��% 5 e&��$ ;��� ?4�(    z��9�$ ?�0�$ �H%$ n . �9�� �

1999    ���� (�� �4�5   3� 230,000          �9H�%$ I &96&f \�:�) 3� �U�	�1$ �� \�:�) , 

A}	B���.  

  IUK            39� b	����D$ b41���� (�§�� A1��� (�E� =>� ��%�	��$ &�$�' �H�� 

 \s99:EPSRC-funded Chemical Databank Service at Daresbury Laboratory 

(http://cds.dl.ac.uk/cds/cds.html)   �� A��@� ���	��� \�2�      &9�$�' 3� ��� 5 ?E�  

8�:5 \� I ;��f�� ��%�	��$.  

  

)��,�(�������� �	
	����� ����	
�� ����� ������   
Contents of the Cambridge Database 

�   ��%�	��$ &�$�NA6,����$         ?9E� 3E� FA����$ ��
C�$ ��� z
�$  a�9j��: 

;7	
-$.    (5 Q	1 CSD   "$ �"D$ ��    I +��$&m�  �	K$�f����C6�E�$A	j�	
	E�$   k�C9K 

�B�$&m�"$ �B��	�y� A2��$ ���H-$ ��� [�� 7��%.  

    I �	��� ?�CSD     ��0�� ��f�� ��E� +�K��� (�E6  (REFCODE)   ���96 

    ��%�	��$ ;&��' �) k�l6 ��&�� .  ()REFCODE        h ¨�$ k�1 �" 3� ?C�C� �� 

    b�� ©�� A��� A0�� ?
G  L) 3E� n         [9�� \&�� �h�1 ��� I 36�&� b
', AK�
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     A"$,� 5 A	%�t A"$,�5&��         �9��Z <,��� ?E� 5 ;��-$ z0�� )   \�E9�D$ �&9��� 

polymorph 5!$>�  solvate���Z (F?
�� �x)  �"��� �'�
�.  

     ªH�� Ay"$�� �	��� ?E� ������-$ �2���B$  �CSD's      �9G �9x�� Q	1 

���36 Atst  . ��%�	��$ (�E�          ;�9�^ F�	����$ ;&1 A	�: �$���$,�� �� ����D$ A	tst 

FA	r$�K            A��90� A	}67f b� A	}67f A"&�� !�C1 3E� �B�� ¨�$ F;,P ��	t$&1) . 

   D$ A	j��t ������-$ (�E�           (�9E� �$,>9�$ <5 ;�BH� FA%7Z A	j�	
	� A	y�$�� �� ����

     �) AK�Lg�� F�Bl��� A����5�%$ ,>�$ S; ���R@�$ F �  D �$�0   ]�$, 3� A0��Z S$�% 

    �	�� A	j�	
	E�$ A	�	����$ Ac	��� ]yZ+�  �$ =>� �   �$ (�9E� nA	y�$� �9	�$��   A96�
	����$ 

A
��� .       �x5 [�� 8�:D$ ������-$ �) ,�@6"A6��15¬&���$ :"    ��%�	��$ ?� 3
l�� ��

����$	  A	K$�f�        K�4� F;,$�#$ Af,� ?4� ;��0�� A6�&� ���� �) AK�Lg��    ?9��� FA��C_ A

R              I e�y:5 ?�: ?4� ��
C�$ [�� ��N	��� (���$ ���-$ [
C� ?4� A	�% ���� n

;,�@�-$ ��%�	��$.  

   A	���c�$ ()D$  �h�:�g$ 3� �" CSD        A���9� F,�@�-$ �D$ dC-$ 3� ��� 

     �s§$ 3� q�� �&� �� ?:$&� .            a9f$,�) ��96 (5 \�:�) ?E� &�h (��  ���C�$ I

��       +�6&6 &��-$ A	y�$���$ ]yZ  d	��0� A1�� Ay"$ .       $>9� ?�f &' !�"�#$ d"�� ()

        e�y:D$ 3� A	��: \�1 <�� �%�� �B�E� A��B" �4�5 .     \�:�) (�K At$&1 �4�5 ?E@�

���     3� ,�@�%h$ �"$ CIF       A	�
��� |£$ ?	c@��$ ;��6^ �) 8�5 &'  .   �s9§$ ���

   �h�",�� Q���CIF   �) CCDCF         \�",) ?�' $>� $���06 (5 b0��-$ 3� ��y� 8�:D$  

    h �
�	� F�@��� ��E�$ ]ym-$ (�E6    ;�&_ AN6�U 8�:5 �s§ .    39E
-$ 3� (�E6

    �� $���N6 (5 +�l65 b41����6   ����� A	�	����$ Xj����$ S$&;   �� CCDC     I �B�	
l9�� CSD 

          �$P &1 I ��%�	��$ ;&��' () nA�i I �®, �@% (&�        �@9��$ \�E9�5 39� ?E� �

��y��� . � ��6�f$�A    s� +$&	f �h�:�g$ ?� ��oC%       A9"&�*$ !�C� \�4-$ ?	�" [�� F
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         -$ A	"&�*$ �$���$,���$ &L ��,���:$ A	��$ �$���$,�� ��	t$&1g$ 3� A	}67�$��7  I ;

    I 5 �@��$CIF ��%,�Nu    �$ A	}67�$ Ac	��$ ?4� �&   �$,>�$ A
j�' �� ; .  <55 9y:e� 

 BR	R�� ��6�      (�E� F+�
��� (�E6 5 3E�5 ��  ?:&�         �9�� I ��9%�	��$ ;&9��' 

	�2D$ �@��$ 3� A'� �4�5 �h�#$A.  

  

)��,�( � !"
�� CSD Searching the CSD 

        QR��� ;&��N� A1��� \�:�) ?E� A%7m-$ �����$ ?� (�E� .>E�$    39� (�E6 

      �� [�� ;&
��� �h�:�) &� (5 3E
-$�   A	j�	
	� 5 A	K$�f�	��� ����     ��9%�	� [9�� 

           F?�: ��f FXj����$ A'� FA	�
�� k�~ FA	�: �$���$,�� ?4� ;��0�� A	K$�f����C6��

  ��%�	�&6&�; �4�5  .       � QR��$ A	%�E�) �� °�: af�� &	0-$ e�@�$�	�$��   [�� <��G 

     &	@� ¨�$ A�	�� A	H�%��     �", A1�C� I +�	)    9���y� ($��5 A1�� ��    ��9��
i 5 A

    &		@��$ $>� ?	BC�� A1��� A	H� .(   �L 3E�       ?94� A	9"&�� �$���$,�� [�� �&1

   F�6$7�$ ��K�C-$     5 \�:�) ��6 �E������"$ �	�$��   3� S$�%5  �j$�' A0��Z    Xj��% 3� 

+�6&6 [N�� d��� (5 3E� Q�.   

 �$ 3��	�$��   ;����C-$ )   x5 [�� �B	�) ,�@6�" ���&2" "hits" (    (�9E� &' ¨�$

                 FAy	C9� �j$�9' &	��� 3E� F¢�� 3� A0	��� 5 [y�� Q� <D q4� 5 ?	�' �&�

        �� 3E� Fa	�� \��#$ 3E� ]yZ F���C1 3E� A"&���	�$��     [�� ±��� (5 A	}67�$ 

 ?	�G A��@�$1)Xj����� a�
� 3E� &N�� 5 ]	C� �j��.  

     �%�� Q6&1 �' ¥1CSD   |5 ?E@� A1���    [�� 5
H%A    &9
��� !�C1 

  [��UNIX .f�6&       X�$�� 3� A�&N�� AmC% (£$ �$QR�    3E� ¨�$ �	c@�a �G    ²C9% 

   3� A�����Windows   [�� PCs .         �) AK�9Lg�� !�"�#$ X��%�� 3� A	��#$ AmC��$ ()
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 3� �4�5 ��y�� ��%�	��$ ;&��'500 Mbyts  ����9"�#$ [�� A�E@� &f�� h F367` 

	��K A1��-$+�.  

    ��%�	��$ &�$�N� ;&6&� ���$&m�"$ ���� .  ()D$      �9	����$ ,�9��:$ �� ]C�

   E% �E� Fb�� ���-@             &96&´ A��BC� 3E� 3E� F=&6&G   &' ?�0��� a%5 �� �
	K �

$>�     A's� �$P ������ I �H���  .§��
   3� A �9	�$��       ��9's��$ �9RK 39E� 

����ph$ .     f A	H@� A"&�*$ [�� \��#$ 3E�   A2�: A	}67))     5 ��0�� �	��� 3� ��

    3� Xj����$ ]"����	�$�� ;&6&� (      A	}67�$ Af>
��$ FA6�H��$ ����C#$ I �$&m�"s� F F

  5T�N��$      �Cf d	N�� 5 (�"���� QR�� �P�� ¬µ"�f .     I �P�9
��$ ����ph$ ()

�$�	�$��            	f,&9	� ]�$�9� F��N�1 ��N��y� I \�4-$ ?	�" [�� F�B�RK 3E� F�

 A	�	����$ �$qt���$     A	}67�$ b� �s:$&��$ FA0��Z �h&��C- ...¶$      (�9E� &9' =>� F

�B#��� A	N	N1 Q� ��2�RK.  

     N6�U �K�� A	�	����$ ��%�	��$ &�$�' ()A 
js� A      �� A2�: ;,�@�-$ ¢��D$ e$�4� 

    A�&m�C� (�E� �x5  �K$���    ��%�	� &�$�' ��A	K$�f�	��� .  � ���K$�� ()   &9' �B�	'$&�

      ¢��5 [�� �mL 8&2 �t&15 �$,����$ ���       9� ��&6&G   &' b�C�$ J�  �$��


�� A	"�"5;��.  
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