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U radu je opisana povijest, aktualni trenutak, ali i perspektive Cambridge Crystallographic Data
Centre (CCDC) s osobitim naglaskom na Cambridge Structural Database (CSD), najve}u i naj-
va`niju bazu kristalografskih podataka na svijetu. Predstavljena je i baza neveznih interakcija
IsoStar koja je izvedena iz CSD-a te raznolika programska podr{ka koju razvijaju stru~njaci
CCDC-a, a slu`i pretra`ivanju baza i analizi podataka koje one sadr`e. Na Institutu “Ru|er
Bo{kovi}” ve} 17 godina uspje{no djeluje nekad jugoslavenski, a sada hrvatski nacionalni centar
za suradnju s CCDC-om, koji je i danas nadle`an za korisnike u Hrvatskoj, Sloveniji i Makedoni-
ji. Kako do}i do novih znanja o strukturama molekula i njihovim interakcijama i korisno ih pri-
mijeniti u istra`ivanjima i nastavi, koriste}i se dobrobitima ra~unskih metoda, ra~unalne tehno-
logije i molekularne grafike, podsjetit }e nas ovaj prikaz.
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Uvod

Nitko danas ne osporava presudan utjecaj koji kristalogra-
fija ima na razvoj suvremene kemije i srodnih znanosti.1
Rendgenska (neutronska) strukturna analiza (koja je fizikal-
ni temelj kristalografije) pru`a obilje podataka o moleku-
larnoj geometriji, na~inu slaganja molekula te o unutarmo-
lekularnim i me|umolekularnim neveznim interakcijama.
Uz to, kristalografske metode su ~esto nezamjenjive pri
jednozna~noj identifikaciji novih spojeva. Ve} unazad ne-
koliko desetlje}a uo~ena je potreba za klasificiranjem i
pohranjivanjem rije{enih struktura u ra~unalne baze poda-
taka odakle bi bile dostupne naj{iroj znanstvenoj javnosti.
U prvo je vrijeme cilj baza bio samo pohranjivanje podata-
ka. Razvojem informati~kih tehnologija baze su sve vi{e
po~ele slu`iti planiranju novih strategija istra`ivanja. Uz
Cambridge Structural Database (CSD),2 kojom se bavi ovaj

tekst, najva`nije kristalografske baze podataka danas su
Protein Data Bank (PDB),3 Nucleic Acid Database (NDB),4
Inorganic Crystal Structure Database (ICSD),5 CrystMet®6 i
Powder diffraction file (PDF).7

Prof. dr. Olga Kennard utemeljila je 1965. Cambridge Cry-
stallographic Data Centre (u daljem tekstu CCDC), kao ma-
lu ustrojbenu jedinicu pri Kemijskom odsjeku Sveu~ili{ta u
Cambridgeu, kojoj je primarni zadatak bio sastaviti ra~u-
nalnu bazu kemijskih i kristalografskih podataka o organ-
skim i organometalnim spojevima izu~avanim metodama
rendgenske i neutronske difrakcije. Na samom je po~etku
djelovanja CCDC-a tako nastala Cambridge Structural Da-
tabase (u daljem tekstu: CSD) koja sadr`i koordinate atoma
u kristalnoj strukturi kao i osnovne bibliografske, kemijske i
kristalografske podatke za rije{ene kristalne strukture. CSD
je po~eo s podacima za oko 1500 kristalnih struktura s go-
di{njim pove}anjem baze za nekoliko stotina novih struk-
tura. Od skromnih po~etaka pa do dana{njih dana CSD
odra`ava velik napredak kristalografije golemim pove}a-
njem broja pohranjenih struktura. U 2002. godini baza ve}
prema{uje brojku od 250 tisu}a pohranjenih struktura
(ina~ica 5.23, travanj 2002.) s godi{njim rastom od blizu
20 tisu}a novih (sl. 1). CSD je danas daleko najve}a i naj-
va`nija baza eksperimentalno odre|enih kristalnih struktu-
ra na svijetu. Ona pokriva spojeve koji sadr`e ugljik, a kod
kojih ukupan broj atoma ne prelazi tisu}u (organski, orga-
nometalni spojevi i metalni kompleksi), zatim peptide s do
24 aminokiseline (vi{i oligomeri pohranjuju se u PDB3), te
mono-, di- i trinukleotide (vi{i oligomeri pohranjeni su u
NDB4). Broj rije{enih struktura pohranjenih u CSD-u udvo-
stru~i se otprilike svakih sedam do osam godina. Ve}ina re-
levantnih znanstvenih publikacija danas zahtijeva od auto-
ra da kristalografske podatke pohrane u odgovaraju}u kri-
stalografsku bazu podataka prije objavljivanja rada. Tom se
prilikom provjerava sve unesene podatke, pa baza pru`a
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S l i k a 1 – Grafi~ki prikaz pove}anja broja pohranjenih struktu-
ra u CSD

F i g . 1 – Graphical representation of the increasing number
of the deposited structures in the CSD



aktualan pregled i to~ne podatke. CCDC 1989. godine po-
staje neovisna neprofitna institucija pri Sveu~ili{tu u Cam-
bridgeu. Iako registriran kao dru{tvo s ograni~enom odgo-
vorno{}u, Centar je i dalje ostao akademska institucija
ovla{tena za vo|enje poslijediplomskih i doktorskih stu-
dija. Danas je osnovna djelatnost Centra usmjerena ka
odr`avanju i razvoju baze podataka kristalnih struktura
malih organskih i organometalnih molekula – CSD, razvoju
programske podr{ke za pretra`ivanje i prikazivanje poda-
taka iz baze, kreiranju izvedenih baza podataka i odgova-
raju}e programske podr{ke za njih, kao i distribuciji cijelog
paketa brojnim akademskim i industrijskim korisnicima {i-
rom svijeta. Danas CSD ima preko 750 akademskih i 110
industrijskih pretplatnika u vi{e od 50 zemalja svijeta. Kori-
snicima se osvje`ena ina~ica baze podataka i pripadaju}e
programske podr{ke do sada dostavljala svakih {est mjese-
ci putem CDROM-a. Od 2002. godine CDROM s osvje-
`enom ina~icom baze dostavljat }e se korisnicima svakih
12 mjeseci, ali }e pretplatnici baze na mre`nim stranicama
CCDC-a u svakom trenutku mo}i odabrati i lokalno pohra-
niti aktualnu ina~icu.8 Korisnici su svrstani u nacionalne
centre preko kojih se obavlja sva potrebna komunikacija s
CCDC-om. Na{oj znanstvenoj javnosti baza je dostupna
od 1985.9 putem ugovora izme|u CCDC-a i Nacionalnog
centra za suradnju s CCDC-om kojeg vodi dr. Biserka Ko-
ji}-Prodi}, smje{ten je na Institutu “Ru|er Bo{kovi}” u Za-
grebu, Bijeni~ka c. 54, HR-10000 Zagreb, a ovla{ten je
osim za dva pretpla}ena korisnika u Hrvatskoj (Institut
“Ru|er Bo{kovi}” i PMF Sveu~ili{ta u Zagrebu) i za korisni-
ke u Sloveniji i Makedoniji.

Arhitektura CSD

Osnovni je program za pretra`ivanje CSD od travnja 2000
ConQuest10 kojim je zamijenjen stariji Quest3D.11 Con-
Quest je znatno unaprijedio pretra`ivanje CSD-a u smislu
brzine, mogu}nosti pri kreiranju upita i, osobito, jedno-
stavnosti. ConQuest }e zacijelo pridonijeti i popularizaciji
CSD-a jer je s njim po prvi put omogu}eno pretra`ivanje
baze i na MS WINDOWS platformama (uz UNIX i njegove

izvedenice SGI-IRIX, IBM AIX, Sun Solaris i Intel Linux). Za
statisti~ku analizu broj~anih podataka iz baze primjenjuje
se program Vista (ili MS-Excel). Vista rabi zadane vrijednosti
geometrijskih parametara iz izabranih kristalnih struktura
pohranjenih u CSD-u za raznolike statisti~ke analize. Po-
mo}u ovog programa mogu}e je ra~unati, primjerice, sred-
nje vrijednosti odabranih duljina veza, valentnih ili torzij-
skih kutova unutar odabranog seta struktura. Vrlo je jedno-
stavno povezati se na samu bazu i ispitati uzroke pojavlji-
vanja nekog neuobi~ajenog parametra u odre|enoj struk-
turi. Rezultati se mogu iskazati ra~unski i grafi~ki. Vista ta-
ko|er posjeduje mogu}nost estetskog oblikovanja grafiko-
na, {to je va`no pri pripremi materijala za publiciranje.

Detalji molekularne strukture, vodikove veze i kristalno
slaganje analiziraju se programom RPluto, koji je (kao i Vi-
sta) uklju~en u paket programske podr{ke koju kreira i svo-
jim korisnicima distribuira CCDC. Rpluto je uveden jo{
1970. i od tada se njegova osnovna zada}a nije bitno pro-
mijenila iako je program vi{e puta nadogra|ivan te grafi~ki
i sadr`ajno osvje`avan. Premda je Rpluto u prvom redu
namijenjen analizi detalja molekularnih i kristalnih struktu-
ra pohranjenih u CSD-u, on mo`e ~itati SHELX12 i CIF13

datoteke, pa je prema tome koristan i pri analizi nepoh-
ranjenih, novih struktura, ponajprije slo`enih sustava vodi-
kovih veza.14 Najnoviji program za trodimenzionalnu vi-
zualizaciju molekularnih i kristalnih struktura iz radionice
CCDC-a je Mercury, uveden 2001.15 Nadgradnju sustava
~ini baza neveznih interakcija IsoStar16 koja je uvedena
1997., kao i program Superstar,17 temeljen na empirijskoj
metodi pronala`enja aktivnih mjesta u makromolekulama.
SuperStar primjenjuje znanje pohranjeno u bazi neveznih
interakcija IsoStar. Tu je i protein-ligand “docking” program
GOLD,18,19 koji primjenjuje genetski algoritam razvijen u
suradnji sa stru~njacima Glaxo Wellcomea i Sveu~ili{ta u
Sheffieldu, a korisnicima je stavljen na raspolaganje 1998.
godine. Uz to, CCDC u suradnji s dr. Manfredom Hendli-
chom sa Sveu~ili{ta u Marburgu distribuira i razvija ReLiBa-
se20 – software za pretra`ivanje i rukovanje podacima iz
Protein Data Bank (PDB). Spomenimo i DBuse – bazu pu-
blikacija nastalih na temelju uporaba podataka iz CSD-a i
drugih CCDC-ovih proizvoda.21 DBuse je nastao u travnju
1995., ima internetsko su~elje, besplatan je i u trenutku
kad nastaje ovaj tekst sadr`i gotovo 900 pohranjenih pu-
blikacija.

U ovom prikazu Cambridge Structural Database osvrnu-
}emo se detaljnije na novi program za pretra`ivanje baze –
ConQuest, bazu neveznih interacija – IsoStar i program za
njezino pretra`ivanje SuperStar te na protein-ligand doc-
king program GOLD.

ConQuest

ConQuest10 je program za pretra`ivanje baze kristalograf-
skih podataka CSD. Omogu}uje korisniku pretra`ivanje
baze po vi{e kriterija na osnovi kojih se postavljaju pitanja
(sl. 3), npr:

1. grafi~ki definiranog kemijskog dijagrama strukturnog
fragmenta od interesa

2. imena autora
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S l i k a 2 – Shematski prikaz osnovne arhitekture CSD

F i g . 2 – Schematic representation of the basic architecture of
the CSD



3. naslova publikacije – mo`e (i ne mora) se navesti volu-
men, godina ili primjerice raspon godina

4. kemijskog naziva spoja

5. kemijskih elemenata koje struktura sadr`i – u jednoj ili
vi{e molekula, ili se mo`e navesti najte`i element u
strukturi

6. brutto-formule osnovne tra`ene molekule ili cijele
strukture

7. temeljnih kristalografskih podataka o strukturi (prostor-
ne grupe, dimenzija jedini~ne }elije, broja molekula u
jedini~noj }eliji ili gusto}e kristala)

8. eksperimentalnih uvjeta (temperatura snimanja, izvor
zra~enja ...)

9 opisnih elemenata (primjerice: green, disordered,
twinned, coordinated, resolved ...) ili

10 REFCODE-a (svaka struktura u bazi ima svoju oznaku
po kojoj je uvijek mo`emo jednostavno i brzo pro-
na}i).

Pitanja je mogu}e kombinirati po principu Boolovih ope-
ratora. Prije po~etka pretra`ivanja mogu}e je unaprijed
odbaciti strukture s odre|enim grani~nim R-faktorom (ako
`elimo temeljiti analizu na vrlo to~nim rje{enjima), ne-
sre|ene strukture ili pak one koje nemaju pohranjene ko-

ordinate atoma. Mo`emo se ograni~iti na pretra`ivanje or-
ganskih spojeva (isklju~iv{i, npr. organometalne). Izuzetno
je korisna mogu}nost izra~unavanja molekularne geome-
trije za jednu strukturu ili za odabrane skupine struktura.
Podatke ConQuest, na korisnikov zahtjev, sprema u poseb-
nu datoteku koju je poslije mogu}e uporabiti pomo}u pro-
grama Vista. Kada je pretra`ivanje zavr{eno, ConQuest nu-
di ~itav spektar prikaza rezultata pretra`ivanja – od trodi-
menzionalnog modela, preko kemijskog dijagrama do obi-
lja kristalografskih podataka, geometrijskih parametara te
bibliografskih i tekstualnih zapisa o prona|enim struktura-
ma (sl. 4). Sustavnom analizom skupine spojeva odabranih
po `eljenom kriteriju mo`e se npr. izra~unati steri~ki ili
elektronski utjecaj supstitucije u zadanom sustavu, utjecaj
hibridizacije na planarnost sustava, u~inak polarnosti do-
nora odnosno akceptora na svojstva vodikove veze ili us-
porediti teorijske i eksperimentalne vrijednosti parametara
molekularne geometrije, izu~avati kinetiku nekih reakcija
itd.

Isostar

IsoStar je baza nekovalentnih interakcija napravljena s cil-
jem da pomogne svima koji se bave supramolekularnom
kemijom, molekularnim prepoznavanjem, me|udjelovan-
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S l i k a 3 – Grafi~ko su~elje ConQuesta pri zadavanju kemijske vrste za pretra`ivanje. Na slici je prikazano definiranje raznih geometrij-
skih parametara (dviju ravnina me|u kojima je definiran kut, nekoliko duljina veza). Cilj je dobiti broj~ane podatke koji od-
govaraju zadanim parametrima za sve strukture koje odgovaraju upitu. S njima se zatim mo`e provesti statisti~ka analiza.

F i g . 3 – Graphical interface of ConQuest while a search query is being created. The figure reveals a process of defining geometrical
parameters (two planes with an interplane angle defined, few bond lengths). The goal of this query is to obtain the reque-
sted numerical parameters for all the structures matching the criteria defined. They can be used for a subsequent statistical
analysis.



jima protein-ligand kao i ciljanim oblikovanjem spojeva za
upotrebu u klini~ke svrhe (oblikovanje lijekova). Baza sa-
dr`i informacije o stotinama neveznih interakcija (me|u-
djelovanja molekula unutar kristala malih organskih mole-
kula) izdvojenih iz Cambridge Structural Database i iz Pro-
tein Data Bank (slaba djelovanja izme|u proteinskog aktiv-
nog mjesta i molekule-liganda) kao i teorijske podatke za
~itav niz sustava (me|udjelovanja molekula u plinskoj fazi
– molecular orbital data). IsoStar je prilago|en mre`nim
pretra`iva~ima (primjerice Netscape® ili MS Explorer®), a
sadr`i ~itav niz ugra|enih tehni~kih pomagala poput Ra-
sMol22 prozora za prikaz rezultata, kao i veze (hyperlink)
izravno na podatke u CSD odnosno PDB.

IsoStar nudi tablicu nekovalentnih interakcija naju~estalijih
organskih molekula s vodik-donorskim, vodik-akceptor-
skim i hidrofobnim skupinama temeljenu na podacima is
CSD-a, PDB-a i na teorijskim energetskim ra~unima. Istra-
`uje li se strogo odre|ena nekovalentna interakcija izme|u
dviju kemijskih skupina (ili molekula), rezultati }e biti dani
pomo}u RasMol prozora (sl. 5). Isostar pri tome uzima u
obzir sva nekovalentna me|udjelovanja koja odgovaraju

428 A. VI[NJEVAC i B. KOJI]-PRODI]: Cambridge Structural Database, Kem. Ind. 51 (10) 425–430 (2002)

S l i k a 4 – Grafi~ko su~elje ConQuesta pri prikazu rezultata. Desno je odjeljak s kodovima prona|enih struktura, u sredini `eljeni pri-
kaz, a sasvim lijevo izbornik s ponu|enim na~inima prikaza rezultata.

F i g . 4 – Graphical interface of ConQuest when the results of the query are listed. To the right is a list of the structures matching the
criteria of the query, in the middle the requested type of the representation (chemical diagram, 3D, bibliographic informa-
tions etc.) and to the left a ConQuest menu.

S l i k a 5 – IsoStar prikaz statisti~kog razmje{taja hidroksilnih
skupina oko peptidne veze, na temelju podataka iz CSD-a

F i g . 5 – The IsoStar representation of the statistical distribu-
tion of hydroxyl group around the peptide bond, based on the
CSD data



zadanim parametrima zabilje`ena u CSD-u i PDB-u. U pri-
kazu rezultata primjenjuje se prekrivanje (overlap, super-
position) zadanih skeleta prepoznatih u nizu pretra`enih
struktura, a kemijske skupine koje ostvaruju zadane neko-
valentne kontakte raspore|ene su u geometrijski zadanom
prostoru prema kriterijima ionskih ili van der Waalsovih ra-
dija (sl. 5). Pomo}u kontrolnog prozora mo`emo mani-
pulirati prikazom rezultata – odabrati, primjerice, sasvim
uski raspon udaljenosti unutar nekovalentnog kontakta za
prikazivanje. Za bilo koji prikazani kontakt mogu}e je
putem izravne veze na CSD-u ispitati sve strukturne de-
talje. Dostupnost podataka i iz PDB-a omogu}uje izravnu
usporedbu analognih nekovalentnih interakcija u krista-
lima malih molekula i makromolekula. Te su usporedbe
pokazale da najve}i broj nekovalentnih interakcija u ma-
lim molekulama i makromolekulama pokazuje statisti~ku
podudarnost pa je time ponovno nagla{ena va`nost krista-
lografije malih molekula koja se mo`e primijeniti kao mo-
delni sustav za izu~avanje proteina.23,24 Izravna veza na
PDB omogu}uje da odabirom bilo kojeg nekovalentnog
kontakta od interesa pogledamo detalje strukture aktivnog
mjesta proteina i sve druge podatke o tom proteinu po-
hranjene u PDB-u. IsoStar stavlja na raspolaganje i teorijske
podatke o nekoliko stotina sustava temeljenih na me|u-
molekularnoj teoriji izmjene (Intermolecular perturbation
theory). Rezultat tih ra~una daje energetski minimum za
odre|enu nekovalentnu interakciju. Usporedbom teorij-
skih i eksperimentalnih podataka u najve}em broju slu-
~ajeva dolazi se do podudarnih vrijednosti (maksimalna
vjerojatnost na mjestu minimalne energije). Ako tra`eni
nekovalentni kontakt nije uveden u bazu, korisniku je omo-
gu}eno predlo`iti vlastiti, do kojeg mo`e do}i pretra`iva-
njem CSD-a. Programom IsoGen prevodi se u format koji
prepoznaje IsoStar.

SuperStar

Programi za prepoznavanje veznih (aktivnih) mjesta u pro-
teinima poznati su ve} dulje vrijeme, no ve}ina od njih
kao svoj temelj primjenjuje empirijska polja sila.25,26 Takvi
programi ovise poglavito o sveobuhvatnosti i temeljitosti
njihova “znanja” o neveznim interakcijama, pa se poka-
zala potreba za novim pristupom po kojem }e se pred-
vi|anje neveznih interakcija u proteinima temeljiti na po-
dacima pohranjenim u bazama podataka eksperimentalno
odre|enih kristalnih struktura.27,28 SuperStar predvi|a na-
~ine povezivanja proteina i liganda na temelju statisti~ke
analize CCDC-ove baze neveznih interakcija IsoStar. Re-
zultat je takvog pristupa pouzdan program, dokazan ve}
na stotinjak kompleksa protein-ligand, koji se temelji is-
klju~ivo na eksperimentalnim podacima. SuperStar je pot-
puno temeljen na kristalografskim podacima iz CSD-a, {to
omogu}uje daleko ve}u preciznost u predvi|anju tipa
neveznih interakcija nego li da su podaci uzeti iz PDB-a
(jer je preciznost rezultata rendgenske strukturne analize
na malim molekulama jo{ uvijek puno ve}a nego li na
makromolekulama). Uz to, u CSD-u je zastupljen ve}i broj
funkcionalnih skupina koje ostvaruju nevezne interakci-
je, broj zabilje`enih pojedinih interakcija je neuspore-
divo ve}i ({to omogu}uje ra~unanje preciznijih mapa
elektronske gusto}e), a odre|eni su i polo`aji vodikovih
atoma.

GOLD

GOLD (Genetic Optimization for Ligand Docking)29,30 je
program za predvi|anje dinamike vezivanja liganda na
protein (protein docking). Na~in na koji }e ligand na}i svoj
put do aktivnog mjesta od velike je va`nosti za istra`ivanja
na polju oblikovanja novih lijekova. Zato su programeri
CCDC-a zajedno sa stru~njacima Sveu~ili{ta u Sheffieldu i
Glaxo Wellcome razvili algoritam temeljen na pretra`iva-
nju konformacijskog prostora uz punu gibljivost liganda i
djelomi~nu konformacijsku pokretljivost samog proteina.
Taj algoritam uva`ava konformacijske i fiziolo{ke zna~ajke
prirodnog sustava. Energetske funkcije u GOLD-u djelo-
mi~no su temeljene na konformacijskoj analizi i informaci-
jama o nekovalentnim interakcijama prepoznatim pretra-
`ivanjem CSD-a. GOLD je provjeren na temelju 136 pro-
tein-ligand kompleksa iz PDB-a. Analiza je pokazala da se
u 71 % slu~ajeva predvi|anje sla`e s eksperimentalnim po-
dacima.

Budu}nost i perspektive

Vidljivo je iz prikazanog da je nakon gotovo ~etiri deset-
lje}a postojanja CSD daleko nadma{io osnovnu namjenu
zbirke rije{enih struktura, {to je bila prvobitna namjera nje-
govih utemeljitelja. Vrlo brzo se pokazalo da je takva zbir-
ka nepresu{an izvor sekundarnih znanstvenih informacija
do kojih treba samo na}i put. Zato su se stru~njaci
CCDC-a posvetili razvoju izvedenih baza podataka poput
IsoStara – baze nekovalentnih interakcija. IsoStar je kori-
stan alat u izu~avanju vezivanja supstrata kao i inhibitora u
aktivno mjesto enzima. Uop}e, pristup molekularnog pre-
poznavanja temelji se uglavnom na saznanjima o nekova-
lentnim interakcijama. Taj koncept, potpomognut moleku-
larnim modeliranjem, slu`i i u izu~avanju biolo{kih meha-
nizama na atomnoj razini kao i u oblikovanju novih spoje-
va `eljenih svojstava, posebice lijekova. Sa svakom novom
pohranjenom strukturom znanje i mogu}nosti koji su na
raspolaganju svjetskoj znanstvenoj zajednici vi{estruko se
pove}avaju. Nema sumnje da je kristalografija metoda iz-
bora za strukturnu karakterizaciju novih spojeva, ne samo
zato jer na taj na~in dobivamo potpuno pouzdane podat-
ke o kemijskoj i molekularnoj strukturi novog spoja nego i
zato {to pohranjivanjem strukture u CSD dodatno uto~nju-
jemo parametre IsoStara. ^injenica da prirodni zakoni koji
odre|uju strukturu “malih” molekula jednako vrijede i za
kompleksne makromolekule dopu{ta {irenje horizonta
spoznaje o slo`enim biolo{kim sustavima. To je posebno
bitno u sada{njem trenutku, kad makromolekularna krista-
lografija po mogu}nostima rje{enja jo{ zaostaje za kristalo-
grafijom malih molekula.
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SUMMARY

Cambridge Structural Database – a Golden Mine of Knowledge

A. Vi{njevac and B. Koji}-Prodi}

The paper deals with the past, present status and the perspectives of Cambridge Crystallographic Data
Centre (CCDC), with a focus on the Cambridge Structural Database (CSD), the biggest and the most im-
portant crystallographic database worldwide, containing more then 250.000 structures of organic and
organometallic compounds. CSD covers structures of compounds with less then 1000 atoms. CCDC dis-
tributes the updated version of the CSD every six months to over 750 academic and 110 industrial sub-
scribers in more then 50 countries. Croatian affiliation centre for CCDC is run by dr. Biserka Koji}-Prodi}
at the “Ru|er Bo{kovi}” Institute in Zagreb, and covers the users in Croatia, Slovenia and Macedonia.

Main searching tool for searching and retrieving data from the CSD is ConQuest. This powerful software
is equipped with a full range of text/numeric database search options, in addition to more complex
search functionality. ConQuest offers several way of representing results of the search: bibliographic in-
formation, chemical, crystallographic or experimental information, as well as the chemical diagram and
3D representation. Any structure found can be selected for viewing. In addition to CSD and its searching
tool ConQuest, CCDC distributes also the database of the noncovalent interactions – IsoStar, which is
based on the data from both the CSD and PDB (Protein Data Bank). The information about the
non-bonded interactions that is stored in this database, is essential for studying molecular recognition,
protein-ligand interactions and supramolecular chemistry. IsoStar is equipped with a web-based search-
ing tool, and the results are presented using an incorporated RasMol window. A hyperlink to the CSD and
PDB is enabled as well. SuperStar is a program for generating maps of interaction sites in proteins using
experimental information about intermolecular interactions. SuperStar retreives its data from IsoStar. Su-
perStar is available to CSD subscribers as a free evaluation. Other tools are also on disposal to all CSD
subscribers: Vista-software for statistical analysis of the numerical data from CSD, Mercury-program for
the three-dimensional visualisation of the CSD entries, and GOLD – a protein-ligand docking program.
The aim of this paper is to motivate the scientific community to use the CCDC products in searching for
recent knowledge on molecular architecture and molecular interactions, and to apply it in research and
teaching, using computational methods and technologies including molecular graphics.
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