MDL CrossFire Commander

Monilla yliopistoilla on akateeminen lisenssisopimus CSC:n kanssa MDL CrossFire Beilstein -
tietokannan kaytostd. Tietokantaa kadytetddn CSC:n palvelimelta. Kaytdssd ovat Beilstein-,
Gmelin- ja Ecopharm- tietokannat, joista orgaanisen kemian alalla tarkein on Beilstein.
Kéyttajatunnukset haetaan CSC:lt4. Kayttoliittyména toimii MDL Crossfire -ohjelma, jonka saa
ladattua CSC:n Beilstein sivuilta tutkijakayttoliittyman kautta. Tarkempia ohjeita
kayttdjatunnuksien  hakemiseen ja  ohjelman  asentamiseen  loytyy  osoitteesta:
http://www.csc.fi/chem/progs/beilstein.html.fi. Epéselvissé tapauksissa kannattaa ottaa yhteys
oman yliopiston yhteyshenkiloon.

MDL CrossFire Commander —ohjelman kayttdohjeet

Tassd ohjeessa annetaan vain yksinkertaisia perusohjeita ohjelman kayttoon. Tarkemmat
englanninkieliset ohjeet 16ytyvat osoitteesta:
http://www.csc.fi/chem/progs/startV6.pdf

Ohjelman kaynnistys

MDL CrossFire Commander -ohjelma kaynnistetddn tyopoydan -kuvakkeesta. Kun
ohjelma on kaynnistetty, avautuu seuraavanlainen sivu.
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CrossFire —sovellus kdynnistetadn painamalla il-painiketta. Néayt6lle aukeaa uusi ikkuna, johon
Kirjoitetaan kédyttajatunnus ja salasana.

Server User ID and Password

Logon to MOL CrozzFire zerver

Haszt laan.czc b
dger D |user harme
Passward | xxxxxxxxxx

Change paszword... |

[ Save uzer id and pazsword

| OF | Cancel |

Tietokanta valitaan ohjelman ylavalikon alla olevasta osasta.

Beilztein D atabase: Gmelin O atabaze:
SelectDatabase: IV [pso4o2aE  «| [ [omoamise -]

Tiedon haku

Hakusanat
Tietokannoista voidaan hakea hakusanoilla kirjoittamalla sanat Text Search -kentt&an.

Enter kewwords [no field names):

Text Search: ™ inall text fislds e
i bibliographic fislds |PUEiEiC acids J Clear

Etsiminen aloitetaan painamalla F7, return tai Start Serach —painiketta. Jos Text Search -kentésté
valitsee in all text fields -valinnan ohjelma kysyy seuraavaksi, miltd alueelta haluat hakea. In
bibliographic fields —valinnalla haetaan vain perusindeksi viitteista.

Fact Editor

Fact Editor osiossa voidaan maaritelld erilaisia hakuehtoja haettaville yhdisteille esim.
sulamispiste. Tarkempia ohjeita tdmé&n ominaisuuden kayttoon I6ytyy osoitteesta:
http://www.csc.fi/chem/progs/startV6.pdf

Hakeminen reaktioyhtalon tai rakenteen avulla

Haku voidaan suorittaa my0s reaktioyhtdlon avulla. Rakenteiden piirtdmiseen on kaytettévissa
kaksi ohjelmaa: ISIS/Draw tai MDL CrossFire Structure Editor. Editori valitaan ohjelman
Options -valikosta:
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Ed MDL CrossFire Commander - Untitled
A Query  Help

File Edit Applicakion  Task [l
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 MDL CrossFire Structure Editar

k. | Cancel Help...

Molemmat rakenne-editorit ovat hyvin yksinkertaisia kayttada. ISIS/Drawn:n kayttoon loytyy
lisdohjeita tdamén oppaan kohdasta ISIS/Draw.

MDL CrossFire Structure Editor:

B Structure Editor - [Sre.Document in Untitled]
EFIlE Edit Task Wiew Options Editmode (_]__uery Wlndow Help temp ate = o
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reaction return to commander
structure
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52

MDL CrossFire Editorissa piirretddn rakenne kaytettévissa olevilla tyokaluilla ja tdmén jélkeen
kaytetddn Reaction Attributes -toimintoa E maadrittelemaén, onko rakenne reagenssi vai tuote.

.. . ! ] Heactantl Product J .
Aktivoituasi halutun rakenteen valitse valikosta - ~ "Reactant” tai "Product”
tarpeen mukaan. Reagensseja ja tuotteita voi olla useita.
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% Structure Editor - [Sre.Document in Untitled]
E File Edit Task View Options Editmode Query ‘Window Help
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For Help, press F1 Shift+Drag: Copy Selection REAC o0 -

Jos haetaan vain yhté yhdistettd, se voidaan maritelld tuotteeksi tai reagenssiksi myds Search —

ikkunasta.

Structure Editor:

Search:
Clear 7 a5 structure

total charge = 0, radicalz = 0, components = 1, no { asreactant
impl. ring clozures, no izctopes, no 15T

Stereo:
aff -

i~ Free Sites:

[ hetero atoms
/ [ all atomns
Al
[ addl fragments
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[ charges
[ radicals
[ additional rings

J Dizplay Az |Heacti|:|ns LJ
Start Search

Haku aloitetaan Start Search -painikkeella.

AutoSearch: jos "AutoSearch™ on mahdollistettu, Commander etsii uudelleen viitteitd annetulla
hakusanalla tai rakenteella. AutoSearch voidaan pysdyttaa ensimmadisen viitteen jalkeen. Jos tétéa
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valintaa ei ole tehty, etsitdan kaikki mahdolliset variaatiot kyselystd. AutoSearch voidaan valita
Query —valikosta.

E4 MDL CrossFire Commander - Untitled

File Edit Application Task Options EsEEEE Help

M | E;ui i y ‘ = “ =) Skructure Query Cptions...
. Beilztein Databe: v Do AutoSearches
Select Database: v |BSD402AE | Y Stop AutoSearches after the 1st hit

: v Show box before a mulkiple database search =

|‘ Text Search:  * inaltextfield:  FilefOpen... Options 4

Loydettyjen viitteiden esitys

Results of the Structure Queries (1)

Your recent gearch had the following hitz in Beactions:

Select J Hits | Mate | Cuery |
ag 2284 Uriginal query total charge = 0, radicals = 0, components = 1, no
impl. ring closures, no isotopes, no IST
=i 5
P E
L-'.-n-h-.-l-' """""""

.‘ Back to Quem

Tuloksia voidaan tarkastella View —painikkeella.
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Display Hits ikkunan View -valikosta voidaan muuttaa l6ytyneiden viitteiden esitystapaa
tarpeiden mukaisesti. NEXT ja PREVIOUS —painikkeella pééasee selaamaan viitteita.

Display Hits - [Beilstein:Q01 hit 1 of 2284]
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Far Help, press F1

izt
Viitteiden yksityiskohdat paasee nakemaan I =" _painikkeella.
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