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研　究　開　発

結晶構造データベースシステムXDTについて(癖合版)

河野重昭*,高木利久**,松尾文碩***　二村祥一***　鬼塚千代子***

1.はじめに

結晶構造データを扱うデータベースシステムXDTCCRYStallographs DaTa system)は, 1982年度

の本センター公用データベースの開発課題E 1コにより開発中のシステムである.XDTのデータは,

英国のCambridge Crystallographic Data Centre, University Chemical工一aboratory ( 1 9 6 5年設

立,以下〟 CCDC"と略す)が全位界的規模で集積・配布を行っている結晶構造データ(以下``CCDC

データベース"と呼ぶ)である. CCDCデータベースの情報は, Ⅹ線又は中性子の回折強度測定によ

る結晶構造解析を報告した論文からとられており,対象となる化合物は蛋白質と高分子化合物を除く

有機化合物,有機金属化合物及び金属間化合物である.情報は,書誌ファイル(BIB) ,化学結合フ

ァイ*(CONN),構造データファイル(DATA)の3個のファイルに蓄積されている・これらのフ

ァイルの内容は次のとおりである.

BIB　--化合物とその別名,分子式などのほか,著者名,雑誌コードなどの書誌的事項.ただ

し,文献の標題,抄録は含んでいない.

CONN　　結晶単位の各残基についての原子間結合情報.

DATA　単位セルのパラメータ,空間群,対称性,単位セル中の原子座槙,結合の距離,精度

[R因子,平均o(C-C)]など.

データは, 1935年の文献のものまでさかのぼって収録され,現在, 37,367文献による33,794種

の化合物についての情報を含んでいる. BIBとDATAのデータは文献単位であるが, CONNは化合

物単位でデータが入っている. CCDCデータベースはIBMカードイメージのデータであり, 1982年

までの量は95万枚のカードに相当する.このうち最も大きいのはDATAであり60.7鯵を占める・最

小がBIBで11.6多,残り27.7癖がCONNである. CCDCは,データの検査,集積,配布だけでなく,

検索プログラムを作成し提供している.

我が国では,このデータベースは大阪大学蛋白質研究所を通じて東京大学,京都大学,名古屋大学

の各大型計算機センターに導入されている.しかし, CCDCの検索プログラムはバッチ処理モードで

走る噸編成ファイル探索ルーチンであるため,そのままの形ではあまり使用されていない・各大型計

算機センターでは,一応オンライン文献検索システムが整備されているので, BIBに対しては会話型

の検索手段を有するが,他のファイルについてはそれがなく,したがってそれらのファイルはほとん

ど利用されていないかあるいは変則的な検索方式によって利用されているかであって,いずれにして

も十分に活用されているとは言い難い.XDTは. CCDCデータベースの3つのファイルをデータベー

ス管理システム(DBMS)Adbisによって結合したデータベースシステムであり,このデータベース

を扱う最初の本格的データベースシステムである. Adbisは,本センターにおいて開発された数値・
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結晶構造データベースシステムXDTについて(綜合版)

文字データ用DBMSであり. CCDCデータベースのような科学技術データの管理に特に通している

[2-5].

XDTは, Adbisによって推論機能を持つ関係塾データベースシステムとして機能し,大きな潜在的

能力を持っているが,開発経験がなく,その能力を十分に活かしきっていない.しかし,BIBやDATA

の検索に関しては,一応実用的段階に達したと患われる本年1月に暫定版第1報[ 6 ]を公表し,冒

らに利用者の意見を大幅に取り入れ, 7月に暫定版第2報[ 7 ]を公表した.その結果, FAIRS-I

と同等のレベルに達したので, 9月からFAIRS-Iによる検索[ 8 ]を中止した.

今回, CONNの検索も一応実用的段階に達し,システムとしては所期の目的に達したので,暫定版

第1報と第2報を含め,綜合版として公表することにした.

2. XDTの構築

ⅩDTのデータベースをAdbisの定義に従い,付録1のように関係を定義し構築した.以下,各関係

ごとに説明しよう.

2.1　REF(Reference Code)

表1. REF

項目IDは4バイト整数型であり, IDを指定するとRFの検索ができる.また,項目RPは8バイ

トの文字型であり, RPを指定するとIDの検索ができる.

例1. RFよりIDを求める. (式の説明は4.2にある)

*

,REF(ID, 'AABHTZ')SA(ID)
=

工D=32768

例2. IDよりRPを求める.

.REF(32768,RF) SA(RF)
=1

RF=AABHTZ

*アンダーラインは利用者が入力する部分である.
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2.2　DATACData Directory)

ロgl田口
「亘~つj o
l壷　12　o
YR　回回
・NTF J~　ot

「叫12　0」
l　　　　●

pD　12序1
[叫12
gヨ蝣Dfl
[亘pG|12　0
RFAC 12　×=1

表2. DATA

検索の所の○は,その項目を指定すると,他の項目の検索ができるが, ×はそれができないことを

示している.各項目の説明については,参考文献LIO, 111がくわしい.

例3. IDを指定して,他の項目全部を求める.

.DATA(32768,SYS,YR,INTF,CENT,TD,PD,DM,DX,NSPG,RFAC)?A(SYS,YR,INTF,CENT.TD.PD,DM,D

=1

SYS=1

YR=76

INTF=3

CENT=1

TD=O

PD=O

DM=O

DX=O

NSPG=2

RPAC=41

E)

.＼▲こ一「
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2.5　CELLCUnit Cell Parameters)

表3. CELL

これは, IDからの検索しかできない.

例4. IDを指定して,他の項目全部を求める.

.CELL(32768.A,B,C.ALF,BET,GAM.Pl.P2.P3.P4.P5,P6,SA,SB,SC,SALF,SBET,SGAM)

1AJA,B'C′ALF,BET,GAM,Pl,P2,P3,P4,P5,P6

=1

Å=11372

B=10272

C=7359

ALF=10875

BETよ7107

GAM=9616

Pl=3

P2=3

P3=3

P4=2

P5=2

P6=2

SA=9

SB=5

SC=9

SALF=6

SBET=4

SGAM= 8

,SA′SB′SC′SALF.SBET.SGAM
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2.4　SYMM(Symmetry Position)

表4. SYMM

これも, IDからの検索しかできない.

例5. IDを指定して,他の項目を求める・

SyMM(32768,OPER.COMPO) gA(OPER,COMPQ
E1

OPER=1

COMPO621166944

2.5　ATOMCくAtomic Coordinate)

辛
表5. ATOMC

これも, IDからの検索しかできない・

例6. IDを指定して,他の項目を求める・

.ATOMC (32768,COORD,ELEM,ALABl′ALAB2,X,Y,Z) SA(COORD,ELEM,ALABl ,ALAB2,X,Y,Z)

=1

COORD=35

ELEM=1

ALABl声203

ALAB2-16448

Ⅹ=-41300

Y=-52500

Z=24300

=2

COORD=3 4

ELEM=1

Al.ABl=202

ALAB2昌16448

X=-32900

Y巳-45100

Z=37400

(中　　略)

九州大学大型計算械センター広報
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=34

COORD= 2

ELEM=17

AhABl=2

ALAB2-16448

X=-64070

Y=-30840

Z=32700

335

COORD=1

ELEM=17

AI.ABl=l

ALAB2=16448

X=-33550

Y=9980

Z=10610

2.6　ATOMPCAtom Properties)

表6. ATOMP

APNの説明の式の中で, El-EMは原子番号, NCAは水素以外の結合原子数, NHは結合水素原子

敬,NCHはイオン化の程度(0は中性, -1は-1価, +2は+2価のイオン等)を表わしている.

ニC-N+H3の場合は, ELEM-7, NCA-1, NH-3, NCH-+1であるので,APN-71351となる.

例7. IDを指定して,他の項目を求める.

.ATOMP(32768,ATOM,APN) SA(ATOM,APN)
=1

ATOM=23

APN=62150

30

ATOM=22

APN=171050

=3

ATOM=21

APN=62150

(中　　略)

=21

ATOM= 3

APN=73050

=22

ATOM= 2

APN=73050

=23

ATOM=1

APN=63050
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2.7　BONDCBond Properties)

表7. BOND

BPNの説明の式の中で, El-EMI , ELEM2は結合している原子の通し番号であり, NBは結合状

態を表わしている.

NB-

! 1　single bond or metal-ligand a-bond

!2　double bond

!3　triple bond

- 5　aromatic bond

! 7　delocalised double bond

+9　metal-ligand汀-bond

ただし,十　はacyclic bondであり,

-　はcyclic bondである.
1

⊃C-N十H3で, Cの通し番号が1, Nの通し番号が8であれば, ELEM1-1 , El-EM2-8, NB

=1であるので, BPN=51001008となる.

例8. IDを指定して, BPNを求める.

.BOND(32768,BPN) SA(BPN)
=l

BPN=52010014

=2

BPN-52008012

=3

BPN=52007011

=4

BPN己51016022

(中　　略)

・21

BPN=45018021

=22

BPN=45017019
・23

BPN=45016018

3*

BPN=45016017

九州大学大型計算機センター広報
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結晶構造データベースシステムXDTについて(綜合板)

2.8　BIBCBibliographic Information)

表8. BIB

CO, YRは検索に. CN, MF, BIは出力に使用される.

例9. IDを指定し.他の項目を求める.

.BIB(32768,CN,MF,BI,CO,YR) SA(CN,MF,BI,CO,YR)
=l

CN=4-ACETOAMIDO-3- (l-ACETYL-2- (2 , 6-DICHLOROBENZYLIDENE) HYDRAZINE) -1 ′ 2 , 3-TRエAZOLB

HF=C13　打12　CL2　N6　02

BI=P.-E.WERNER: CRYST.STRUCT.COM比UN.′5,873,1976,9.32.43

CO=189

YR=76

2.9　CLASSCChemical Classification)

mft¥mmxDTJiゥ#fi#^

t>is*9?*(f#ォ4)(ttiu)

表9. CLASS

C工一は検索に使用される.

例10. IDを指定して, Cl一を求める.

CLASS(32768,CD SA(CL
=1

C工.=32

=2

CL=9

2.10　KY(Keyword)

岩岳岳貞jE^^E^H　_
表10. KY

-563- 九州大学大型計算機センター広報
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KWは非常に良く検索に使用される.

例11. IDを指定して, KWを求める.

・KY(32768,KW) SA(KW)

=1

KW=YLエDENE

亡2

KW=YLIDE

=3

KW=YL

=4

KW=TRIAZOLE

=5
KW= NE

=5

KW=IDE

=7

KW=HYDRAZ INE
=8

KW= ET

=9

KW=DIC王iLOROBENZYLIDENE

=10

KW=D ICIILORO

冒ll

KW=D I

=12

KW=CHLOROBENZ
g13

KW=CHLORO

丘14

KW=BENZYI一

=15

KW=BENZ

3V

KW=AM I DO

・17

KW=AC ETYL

・18

KW=AC ETOAMIDO

3*J

KW= AC ETO

=20

KW=AC ET

=21

KW= AC

例11を見れば,化合物名をどのようなキーワードに分割されているかが,理解されるであろう.

XDTではキーワードによって化合物が検索できるように表11のようなKYという名前の表がつく

られている.表を構成する第1番目の項目は参照番号と呼ばれるもので,これはCDCCデータベース

に登録されているデータを一意に識別するために, XDT内部でつけた番号である.なお, C工)ccデ

ータベースにおけるデータの登録は物質単位ではなく, `` 1つの物質の1つの解析結果''を単位とし

ている.この単位をエントリと呼ぶ.参照番号とエントリは1対1に対応している.表KYの2番目

の要素は化合物のキーワードである.化合物の名称は,検索者が化合物の正式名を完全に知っていな

くても検索できるように,一式の方式に従っていくつかの断片に分割されている.この断片のことを

化合物のキーワード,又は単にキーワードという.そのため, 1つのエントリ(参照番号)に対して

一般には複数のキーワードが対応する.

九州大学大型計算機センター広報
Vol.16 No.6 1983
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義ll.キーワード

2.11　AUTHCAuthor)

表12. AUTH

AUは検索に用いられる.

例12. IDを指定して, AUを求める.

.AUTH(32768,AU) SA(AU)
=1

AU=WERNER, P.-E.

°

表13にあるように著者名についても化合物名と同じような関係(表)AUがXDTの中につくられ

ている.表11の説明のキーワードを著者名と置き換えればよい.

表13.著　者　名

-565- 九州大学大型計算機センター広報
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3. XDTのモード

九州大学大型計算枚センター広報
Vol.16　No.6 1983

★1.新規の関係名の場合

★ 2.既存の関係名の場合
★ 3.検索した参照番号が複数存在する場合,その
何番目について応用プログラムを起動するか

指定する.
★4.起動すべき応用のプログラム名

図1. XDTのモード
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5.1　READYモード

XDTを起動するた糾こは,まずTSSのセッションを開始するLOGONコマンドを入力してREADY

モードにしなければならない.

LOGON TSS FO56や
+　PASSWORD ?

lLT且tl附8 HXHB

KDS70001I F0564　　　LAST ACCESS AT 16:43:17　ON　83.259

KEQ56455I FO564　LOGON IN PROGRESS AT 10:10:53　ON SEPTEMBER 24′ 1983

JOB NO　=　TSU9367　CN(01

KEQ56951I NO BROADCAST MESSAGES
READY

そして,XDTを終り, TSSのセク.ションを終了するた糾こは, LOGOFFコマンドを入力しなけれ

ばならない.

LOGOFF

RETURN CODE : 0000

THE 100 PERCENT OF YOUR INITIAL FUND( 150.OOOYEN) IS USED UP

KEQ56470I FO564 LOGGED OFF AT ll:29:06　ON SEPTEMBER 24′ 1983+

KEQ54100I SESSION ENDED

5.2　聞合せモード

READYモードからⅩDTコマンドを入力すると,問合せモードとなり,促進記号として, ・ (ピリ

オド)が出る.

READY

Mm

=T

°

そして, ENDコマンドを入力すると, XDTを終り, READYモードになる.

.END

READY

5.5　定義モード

問合せモードでSD(▼関係名▼)を入力すると,新規の関係名の場合は,定義モードとなり,行番

号が出る.そこで,次のような仮想関係を定義することができる.そして,空行を入力するとEDIT

モードとなり, END Sを入力すると問合せモードとなる.

.SD(IpREKY')

=T

INPUT

OOOIO GLOBAL REF

00020　SpR(IKYl.pREFIX′ID) ′REF(ID,RF)->PREKY(PREFIX′RF)

00030　　　*

E

END S

KEQ52460I SAVED IN DATA SET IF0564.SSSTSDNO.TEXT(PREKY)

*_は空行入力を示している.

-567-
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3.4　EDITモード

問合せモードで忠D(†関係名†)を入力すると,既存の関係名の場合は, EDITモードとなり, E

が出る.そこで,次のようにして仮想関係を修正することができる・そして, END Sを入力すると・

問合せモードとなる.

.SDCPREKYl)
=T

E

C 10 /REF/BIB/
[*

盲20 /REF(ID,RF)/BIB(ID,CN,MF,BIrCO,YR)/

旨20 /RF/岬ノ
L

OOOIO GLOBAL BIB

00020　SPR( -KY■ ,PREFIX,ID) ,BIB(ID,CN,肝.BI,CO,YR)->PREKY(PREFIX.MF)

KEQ525
IJ

END S

KEQ52460I SAVED IN DATA SET IF0564.SSSTSUNO.TEXT(PREKY)

3.5　ENTRY選択モード

問合せモードで, AP又はUNICS(▼ファイル名▼)を入力すると, ENTRY選択モードとなり・

ENTRY?が出る.

.AP

ENTRY?　　　　　　　　　　、

そして, ENTRY選択モードで,空行を入力すると問合せモードとなる・

ENTRY?

=T

e

5.6　プログラム選択モード

ENTRY選択モードで,希望するエントリ番号を入力すると,プログラム選択モードとなり.PROGRAM?

が出る.そこで, OUT, DA80, PI-UTO等の応用プログラムを起動できる状態となる・

ENTRY?1

PROGR姐?

そして,プログラム選択モードで,空行を入力するとENTRY選択モードとなる・

PROGRAM?

ENTRY?

九州大学大型計算機センター広報
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緒晶構造データベースシステムXDTについて(綜合板)

3.7　CONNモード

問合せモードで, CSを入力すると, CONNモードとなり,化学結合ファイル(CONN)の検索用

プログラムCONNSERが起動することになる.このCONNSERは, CCDCデータベース付属の

CONNSERを書き直したものではなく,新規に河野が開発したものである.

。CI
CONNSER START　***

(中　　略)

***　CONNSER NORMAL END　***

4. XDTの検索

4.1情報検索型コマンドを用いた検索

XDTで利用できる情報検索型コマンドとその入力形式を表14に示す.

表14において項目名とは2.節のⅩDTの構築の表1,-表12 (表11を除く)の項目のことであり,

値とは検索者が検索条件として指定する値のことである. FINDコマンドなどを用いて検索を行うと,

エントリ参照番号(XDTがエントリを一意に識別するために付けた番号)の集合が求まる.ここで,

エントリとは2.10でも求べたように〟一つの化合物の一つの解析結果Mに対応している.この集合を

現集合と呼ぶ.この集合はSAVEコマンドを用いて保存することができる.表14のオペランドにあ

る集合名とはSAVEのときに付けた名前のことである.各コマンドにおいてSET-集合名を省略する

と,その直前に検索した集合,つまり現集合が指定されたものとみなされる.

なお,表14の情報検索型コマンドは4.2で述べる関係名を用いた検索に翻訳されてその処理が行わ

れる.そのため翻訳の制約上FIND, AND, OR, NOT, EXPANDコマンドのオペランドとして書け

る項目名はKW, AU,RFに限られる.また,同じ理由からDISPコマンドのオペランドの項目名は,

関係BIB, DATA, CELLで定義されているものに限られる.
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表14.情報検索型コマンド一覧

コマンド名 オ　　　ペ　　　ラ　　　ノ　　　ド 機　　　　　　　能

FLIND]
*1

*2

△項目名-値[△項目名-値]

[△項目名-値]・・-・

データベースを検索し,オペランド

で指定された条件を満足する(項目

が-の右側の値をとるような)エン

トリの集合を求める.なお,複数の

条件が指定されたときは,それらす

べてを満足するものを求める.

A[N】)]
[△項目名-値] [∠ゝ項目名-値]・-・・

*3

[∠ゝSET.集合名]

FINDコマンドと全く同じような検

索をしたあとその結果集合とSET*

以下で指定した集合との間で集合積

をとる. SETオペランドだけを指定

すると現集合とSETで指定した集合

との間で集合積をとる.

[△項目名-値] [∠ゝ項目名-値]・・-・

[∠ゝSET　集合名]

PIN】)コマンドと全く同じような検

索をしたあとその結果集合とSET=

以下で指定した集合の和をとる.

sETオペランドだけを指定すると現

集合とSETで指定した集合との間で

集合和をとる.

NLOT]
[△項目名-値] [∠ゝ項目名-値>・・-

[∠ゝSET　集合名]

FINDコマンドと全く同じような検

索をしたあとその結果集合とSET=

以下で指定した集合の差をとる.

sETオペランドだけを指定すると現

集合とSETで指定した集合との間で

集合差をとる.

DLISP]
△項目名[△項目名] [△項目名]・・-・

[∠ゝSET　集合名]

SET=で指定したエントリの集合に

対してオペランドで指定した項目の

値を出力する.

現集合にオペランドで指定した名前

をつけて保存する.

ELXPAND] △項目名-値[△SPAN-件数]

キーワードの通覧.指定した値に近

い値をSPANで指定した件数だけ表

示する.

・i. i. :で囲まれた部分は,省略してもよいことを示す.
* 2. ∠ゝは1個以上の空白を表わす.

* 3.英字で始まる8文字以内の英数字列.
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例13.キーワードと著者名の頭の文字列(プレフィックス)からの検索

・"IND KWEXYLITOI一

=2

.AND AU七KIH?

=1

.DISP CN MF BI
=1

CN=XYLITOL (ORTHORHOMBIC FORM)

拭F=C5 1312　05

BI=H.S.KIM,G.A.JEFFREY: ACTA CRYSTALLOGR. lSECT.B,25,2607,1969,1.45.16

例14.キーワードの綴りをEXPANDコマンドで調べ,キーワードだけによる検索

. EXPAND KW=XYLI

I XYLENOLATO

I XYLENOXYDI PHENYLBUTADIYNE

I XYLENYLIDENE

I XYLERYTHRIN

I XYLERYTHRININ
4　XYLIDENE

I XYI-IDIDE

I XYLITANYLIDENE

2　XYLITOL

14　XYLO

I XYLOBIOSE

.FIND KW=XYLI?

=8

.SAVE XYI一工

.AND KW=ANHYDRO SET=XYLI

=1

.DISP CN MF BI

=1

CN=1 ∫ 5-ANHYDR0-2 , 3 , 4-TRI-0-BENZOYL-XYLITOL
MF=C26　H22　07

BI=P.LUGER,G.KOTHErK.VANGEIIR,H.PAULSEN,F.R.HEIKER: CARBOHYDR.RES. I68′207 ,1979,12

.45.53

例15.ケンブリ,ジ参照コードの綴りをEXPANDコマンドで調べ,ケンプリ,ジ参照コードだけ

による検索

.EXPAND RF=AACANIIO SPAN=1

ロBHTZ

I AACANIIO

I AACFAZ

.FIND RF=AABHTZ

=1

ニDISP CN MF BI

CN=4-ACETOAMIDO-3- (l-ACETYL-2- ( 2 , 6-DICHLOROBENZYLエDENE) HYDRAZエNE) -1 ∫ 2 , 3-TRIAZOLE

MF=C13　H12　CL2　N6　02

BI=P.-E.WERNER: CRYST.STRUCT.CO鮒UN. , 5,873,1976,9.32.43

例16.化合物のケンブリッジ参照コードより,その化合物のすべての解析結果を求めた例

.FIND RF=FEROCE?

El
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4.2　関係名を用いた検索

例1-例12はすべて関係名を用いた検索である.例1の例によって説明しよう.

REFCID, fAABHTZT)SA(ID)

検索　　指　定　　　　出力

関係名の( )内には,項目数だけ書く,々して1つの項目を指定すると,他の項目が全部求まる.

求まったもの(現集合)の中から出力したい項目名をSA( )の中に書くと,その項目だけが出力さ

れる.

例17.上の例で,工Dではなく書誌情報等(CN, MF, BI)を出力する例

,REF(エD′　AABHTZ')BIB(ID,CN,MFrBI,CO,YR) SA(CN,HP′BZ)

検索　指　定　　指定　検　　索　　　出　力
._　　*　　　　I f

=l

CN=4-ACETOAMIDO-3- (1-ACETYレ2- (2 , 6-DICHLOROBENZYLIDENE) HYDRAZINEト1. 2 , 3-TRIAZOLE

MF=C13　HI2　CL2　N6　02

BI=P.-E.WERNER: CRYST.STRUCT.COMMUN. ,5,873,1976,9.32.43
°

例18.キーワード2個による検索

.KYdD^TRIAZOLE'JKYdD, IACETYL')BIB(ID,CN,机F,BI,CO,YR) SA(CN,肝′BI)
=l

CN=2- (3 ', 4・-DI-0-ACETYL-2 ㌧DEOXY-BETA-L-ERYTHRO-PENTAPYRANOSYL) -5 , 6-DIMEm1YLBENZ

OTRIAZOLE

MF=C17　H21 N3　05

BI=J.LOPEZ DE LER九A.F.H.CANO′S.GARCIA-BI-ANCO,M.MARTINEZ-RIPOLL: ACTA CRYSTALLOGR

.,SECT.B′32,3019,1976,9.47.36

=2

CN=6-ACETYレ8- (ACETYLOXYIMINO) -2-PIIENYL-4-OX0-4 ′ 8-DIHYDR0-2H ′ 6H-PYRAZOLO (3 , 4-F) -

1′2 ,3-BENZOTRIAZOLE DIOXANE SOLVATE

MF=C17　HI2　N6　04′　0.5(C4　H8　02)

BI=A.M.M.LANFREDI,A.TIRIPICCIlIO,M.T.CAMELLINI: ACTA CRYSTALLOGR. ′SECT.B,33 ,500 ′1

977,9.36.31

=3

CN=2- ( 4-0-ACETYL-2 , 3-DIDEOXY-BETA-L-GLYCERO-PENT-2-ENOPYRANOSYL) -5 , 6-DICHLORO-BE

NZOTRIAZOLE

.肝=C13　Hll CL2　N3　03
BI=J.LOPEZ DE LER杜A′S.MARTINEZ-CARRERA′S.GARCIA-BLANCO: ACTA CRYSTALLOGR. ′ SECT.B

,29,537,1973,5.35.20
3!

CN=4-ACETOAnIDO-3- U-ACETYL-2- (2 ,6-DICHLOROBENZYLIDENE) HYDRAZINE) -1 ′2 , 3-TRIAZOLE

拙F=C13　H12　CL2　N6　02

BI=P.-E.WERNER: CRYST.STRUCT.CO脚UN. ′5,873,1976,9.32.43

°

例19.キーワードと著者名による検索

.KY(ID,・TRIAZOLE・)AUTH (ID, -wE甲はR'P十㌢ ●.)畢叩けD,C恥叩リ廷上⊆旦!旦虹銀山迎舶ユ
=1

CN=4-Å出IN0-3- (2 , 6-DIC王iLOROBENZYLIDENE-HYDRAZINO) -1 ∫ 2 , 4-TRIAZOLE HYDROC王】LORIDE TR
IHYDRATE

MF=C9　H9　CL2　N6　+, CLl　-′　3(H2　01)

BI=L.GOTHE,S.SALOME′P.-E.WERNER: CRYST.STRUCT.CO洲UN. ,8′1,1979,ll.32.10 .
=2

CN=4-AMIN0-3- ( 2 ,6-DICHLOROBENZYLIDENEHYDRAZINO) -5-nETHYL-1 ′ 2 , 4-TRIAZOLE HYDROCHL

ORIDE

MF=CIO Hll CL2　K6　+′　CLl　-

BI=P.-E.WERNER: CRYST.STRUCT.COMMUN. ,6,69,1977,9.32.33

=3

CN=4-ACETOAMIDO-3- (l-ACETYL-2- ( 2 ,6-DICHLOROBENZYLIDENE) HYDRAZINE卜・1 ′ 2 , 3-TRIAZOLE
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MF=C13　tT12　CL2　N6　02

BI=P.-E.WERNER: CRYST.STRUCT.COMMUN.,5,873,1976,9.32.43

例20.キーワードと化合物クラス(9)による検索

二㌢ID・ 'TRIAZOLEl )CLASS(ID・9)BIB(エID一埋些・BI,CO,YR) SA(C甲_・竺迎
CN=4-AMIN0-3- (2 ,6-DICHLOROBENZYLIDENEHYDRAZINO) -5-METHYL-l , 2 , 4-TR工AZOLE HYDROCHL
ORIDE

MF=CIO Hll CL2　N6　+, CL1 -

BI=P.-E.WERNER: CRYST.STRUCT.COMMON.,6,69,1977,9.32.33

=2

CN=5-AMINO-l-BUTYL-3- (N-BUTYレN 'jN'-DIBENZOYLHYDRAZINO) -! , 2 , 4-TRIAZOLE
MF=C24　H30　N6　02

BI=G.RECK'M.CZUGLER'L.PARKANYI,E.SAUER: CRYST.STRUCT.CO脚UN. ,10.565,1981 ,13.32.5
1

=3

CN=4-AMIN0-3- (BETA-BENZOYLHYDRAZINO) -5-机ERCAPT0-1 , 2 , 4-TRIAZOLE
MF=C9　HIO N6　01 SI

BI=R.C.SECCOMBE,C.H.L.KENNARD:+J.C打EM.SOCPERKIN　2,,4′1973,5.32.ll
=4

CN=4-ACETOAMIDO-3- U-ACETYL-2- ( 2 r6-DICHLOROBENZYLID王:ne) hydrazine卜1 , 2 ,3-TRIAZOLE

MF=C13　甘12　CL2　N6　02　・

BI=P.-E.WERNER: CRYST.STRUCT.COMMUN. ,5,873,1976,9.32.43

例21・キーワードと誌名コード(189)による検索

.KYdDj 'TRIAZOLE'jBIBdD′CNfMP,BI′189,YR) SA(CN,MF

=1
,BI)

CN=SPIRO- (N-1--PHENYL-1 ′2 ,3-TRIAZOLE-5-ONE-4 ′9 '-BICyCLO(6.1.0) NONANE)

MF=C16　HI9　N3　01

BI=C16　H20　N2, C6　CL4　02

巳2

CN=1- ( 2-HORPHOLINOETHYL) -1 ∫ 2 ,4-TRIAZOLE DIHYDROCI3LORIDE

MF=C8　HI6　N4　01 ++′　2(CL1 -)

BI=F.BAERT,L.DEVOS,J.-P.HENICHART',R.HOUSSエN,B.LABLANCHE: CRYST.STRUCT.COMMUN. ,6 ,

511,1977,9.40.10

=3

CN=DICHLORO-BIS (1-ETHYL-1 ∫ 2 , 4-TRIAZOLE) -COPPER ( I工)
MF=C8　HI4　CL2　CUI N6

BI=YU.L.SLOVOKHOTOVIYU.T.STRUCHKOV′A.S.POLINSKY,V.S.PSHEZHETSKY,T.G.ERnAKOVA: CR

YST.STRUCT.COMMUN. ,10′577′1981 ′13.83.29

=4

CN=4-AMIN0-3- (2 ,6-DICF王LOROBENZYLIDENE-HYDRAZINO) -1. 2 , 4-TRIAZOLE HYDROCHLORIDE TR

IHYDRATE

MF=C9　H9　CL2　N6　+, CL1 -, 3{H2　01)

BI=L.GOTHE′S.SALOMEIP.-E.WERNER: CRYST.STRUCT.COMMUN. ,8′1′1979,ll.32.10

=5

CN=4-AMIN0-3- ( 2 ,6-DICHLOROBENZYLIDENEHYDRAZINO) -5-METHYL-1. 2 , 4-TRIAZOLE HYDROCHL
OR工DE

MF=CIO Hll CL2　N6　+, CL1 -

BI=P.-E.WERNER: CRYST.STRUCT.COM把UN.,6,69.1977′9.32.33
=6

CN=5-A判INO-l-BUTYL-3- (N-BUTYL-N 1 ′ NI -D工BENZOYLHYDRAZINO) -1 ∫ 2 , 4-TR工AZOLE
mF=C24　H30　N6　02

BI=G.RECK′M.CZUGLER,L.PARKANYI′E. SAUER: CRYST.STRUCT.COMHUN. ,10,565,1981.13.32.5
1

3ri

CN=4-ACETOAMIDO-3- (l-ACETYL-2- ( 2 , 6-DICHLOROBENZYLIDENE) HYDRAZINE) -1 ′ 2. 3-TRIAZOLE

MF=C13　HI2　CL2　N6　02

BI=P.-E.WERNER: CRYST.STRUCT.COM比UN.′5,873,1976,9.32.43
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例22.キーワードと論文発表年(1976)による検索

.KY(ID, 'TRIAZOLE・)BIB(ID,CN,比P′BI,CO′76) SA(CN,MF,旦む
■1

CN=VIRAZOLE (FORM V2

nF=C8　HI2　N4　05

BI=P.PRUSINER′M.SUNDARALINGA把: ACTA CRYSTALLOGR. ′SECT.B′32,419 ,1976 ,8.47.2

=2

CN=VIRAZOLE (FORM VI)

誰F=C8　HI2　N4　05

BI=P.PRUSINER,M.SUNDARAムINGAM: ACTA CRYSTALLOGR. lSECT.B,32 ,419 ,1976 ,8.47.1
=3

CN=5-PHENYL-1′2,3,4-THIATRIAZOLE　3-OXIDE (AT -165　DEG.C)

MF=C7 I王5　N3　01 SI

BI=T.OTTERSEN: ACTA CHE比.SCAND.SER.A,30′351′1976′9.41.10

=4

CN=2- ( 3 I , 4 '-DI-0-ACETYL-2 '-DEOXY-BETA-L-ERYTHR0-PENTAPYRANOSYL) -5 , 6-DIMETHYLBENZ

OTRIAZOLE

比F=C17　H21 N3　05

Bエ=J.LOPEZ DE LERMA,F.H.CANO′ S.GAKCIA-BLANCO′H.mTINEZ-RIPOLL: ACTA CRYSTALLOGR

.,SECT.B,32,3019,1976,9.47.36

=5

CN=5-PHENYL-1 ′2 ,3 , 4-THIATRIAZOLE

MF=C7　H5　N3　SI

BI=T.OTTERSEN: ACTA CHEM.SCAND.SER.A,30′351′1976,9.41.ll

a?

CN=5-桝ESYL細工N0-2H-1 ′ 2 ,3-TRIAZOLE-4-CARBONITRILE　机ONOHYDRATE

MF=C4　H5　N5　02　SI′　H2　01

BI=A.KAL比良Ⅳ′L.PARKANYI ,J.SC肌WARTZ′K.SIMON: ACTA CRYSTALLOGR. ′SECT.B′32 ,2245 ,197

6′8.32.3

=7

CN=4-AnIN0-3- (2-AMINOPHENYL) -4H-1 ∫ 2 ,4-TRIAZOLE
HF=C8　H9　N5

BI=C.H.STAM,H.C.VAN DER PLAS: ACTA CRYSTALLOGR. ′SECT.B,32,1288′1976,8.32.8

=8

CN=4-ACETOAMIDO3- (l-ACETYL-2- { 2 , 6-DICHLOROBENZYLIDENE) HYDRAZINE) -1 I 2 , 3-TRIAZOLE

杜F=C13　H12　CL2　N6　02

BI=P.-E.WERNER: CRYST.STRUCT.COMMUN.′5,873,1976′9.32.43

ここに示した例は,一部の例でしかなく,色々な開数名をうまく組み合わせることによって,もっ

と複雑な検索も可能であると患われる.

4.5　プレフィックス関係名(SPR)を用いた検索

4.1情報検索型コマンドを用いた検索では,プレフィックス(著者名等の頭の文字列)であること

を示すために, KIM?やXYLI?のように?をつけた.しかし,関係名を用いた検索ではプレフィッ

クス関係名SPRが用意されている.以下に,その例を示す.

SPRCAUTH'/ 'KIMI′ID)
__　　　　　_こ~

関係名　KIM?　参照番号

(AUの値)

この関係は,関係名AUTHの項目AUの値KIMがプレフィックスであり,それから項目IDを検索

することを表わしている.
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例23.例13をSPRを用いて実行した例

.SPR IAUTHl ∫-KIM',ID)KY(ID,・xyLITOL-)BIB(ID.CNfMFfBIfCCYRJ SJUCNjM旦∫革i)

=1

CN=XYLITOL (ORTHORI30MBIC FORM)
MF=C5　HI2　05

BI己H.S.KIM,G.A.JEFFREY: ACTA CRYSTALLOGR. ′SECT.B′25,2607′1969,1.45.16

例24.例14のEXPAND後を, SPRを用いて実行した例

二戸( 'KY・,・xyLI',ID)KY(ID・・ANHYDRO'jBIBdDrCNrMFjBIfCOd型SA(CN,甲,BI)
CN=1 ∫ 5-ANHYDR0-2 , 3 , 4-TRI-0-BENZOYL-XYLITOL
MF=C26　H22　07

BI=P.LUGER′G.KOTHE,K.VANGEHR,H.PAULSEN,F.R.HEIKER: CARBOHYDR.RES. ′58′207,1979,12

.45.53

4.4　仮愚関係名を用いた検索

3.3定義モードで仮想関係PREKYを定義したが,これを実行すると次の結果が得られる.

・P旦蔓草Y(サ軍YLI 1 lRF) SA(RF)
=1

RF=XYLTOL

=2

RF=OXYWMG

=3

RF=OXYLDW

=4

RF=MSXYNI

=5

RF=LIPFAZ

=5
RF= EAPHXYI 0

=7

RF=BINHEL
=8

RF=ATBXYLI 0

これは,次のことと同じである.

.SPR('KY-∫-xYLI',ID)REF(ID,RF)SA(哩
=1

RF=XYLTOL

=2

RF =OXYWMG

=3

RF=OXYI-DW
3!

RF=MSXYNZ
亡5

RF=LIPFAZ

sa

RF=EAP虻XYI 0

d7

RF=BINHEL

己8

RF=ATBXYLI O

つまり, SPRとREPという2つの関係名の関係式を, PREKYという1つの仮想関係名に置きか

えたのである. GLOBAL REFというのは,すでに定義ずみの関係REFであることを示している・
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3.4 EDITモードで修正定義された仮想関係PREKYを実行すると,次の結果が得られる.

.PREKYCXYLI 1.MF) SA(哩)
→Fi

MF=C5　H12　05

=2

MF=C48　H64　MGl. 06　W2

=3

MF=C24　H24　Wl

=4

MF=C24　H34　NBI SI2

=5

MF=C30　H35　F2　N3　01

=6

肝=CIO H20　Nl　05　PI
=7

MF=C56　H96　SI8　SN4

=8

肝=C26　H22　07

これは,次のことと同じである.

・SPRCKYl , IxyLIl ′ID)BIB(ID,CN,MF,BI,CO′YR)SA(MF)

■i　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　‥‥　　~

MF=C5　H12　05

=2

MF=C48　H64　MG1 06　W2

=3

MF=C24　H24　Wl

=4

桝F=C24　H34　NBI SI2

=5

MF=C30　H35　F2　N3　01

=5

MF=CIO H20　Nl　05　PI

=7
桝F=C56　H96　SI8　SN4

=8

MF=C26　H22　07

°

このように,仮憩関係を用いるとプレフィックスの取扱いや多くの関係名を用いた複雑な検索が容易

Ha*%a

なお,仮想関係を保存するには.SS(▼sAVE. DATA▼)とし,それを復元して使用するには

.SL(▼SAVE. DATAI)とすればよい.

4.5　CONNモードを用いた検索

4.5.1プログラムCONNSERの概要

プログラムは次の5つの検索より構成されている.

(1)第1次検索

入力データのAPNと同種のAPNを持つものを選び出す.ただし,検索途中で件数が5個以下

になったら,検索結果を出力して終る.また,件数が100個以下になったら,第2次検索に進む・

(2)第2次検索

入力データのAPNと同種のAPNを,入力データ以上に含み,そして入力データのBPNと同種

のBPNを,入力データ以上に含むものを選び出す.ただし,検索件数が0の場合は,第1次検索

の結果の中から始めの1 0個を出力して終る.また,件数が5個以下になったら検索結果を出力

九州大学大型計算機センター広報
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して終る.

(3)第3次検索

入力データの結合しているAPNj-APNjの組と同じ組(APNj-APNj又はAPNj-APNj)

を持つものを選び出す.ただし,検索件数が0の場合は,第2次検索の結果の中から始めの1 0

個を出力して終る.また,件数が5個以下になったら,検索結果を出力して終る.

(4)第4次検索

入力データより,次の結合マトリックス[9]を作る.

表15.結合マトリックス

NBir　-結合していない・
1・・・結合している.

ただし　NB;:-NB;

この結合マトリ,クスと同じマトリックスを持つものを選び出す.ただし,検索件数が0の場

合は,第3次検索の結果の中から始めの10個を出力して終る.また,件数が10個以下になった

ら,検索結果を出力して終る.

(5)第5次検索

第4次検索の結合マトリックスのNB;に・入力したBPNのNBを使用し,この結合マトリッ

クスと同じマトリックスを持つものを選び出す.ただし,検索件数が0の場合は,第4次検索の

結果の中から始めの10個を出力して終る.また,検索件数が20個以下のときは全部出力し,20

個以上の場合は始めの20個を出力して終る.

4.5.2　入力データ

(1) ATOM,NCA,NH,NCH (A2. 3I2)

ATOMI原子名(C, N, 0,H,NA等)

NCA :結合している原子の数(水素を除く)

NH　:結合している水素原子の数

NCH　　イオン化の程度(o:中性, -i:-1価イオン, +2:+2価イオン等)

(2) IAT,JAT,NB (312)

IAT, JAT I IAT番目とJAT番目の原子が結合している

NB　　　:結合状態　(2.7　BOND　参照)
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九州大学大型計算機センター広報

Vol.16　No.6 1983



研・究　開　発

4.5.3　検　索　例

(1) PARA-HALLOGENO(F) ANILINES

H H
3　　　　2

十

NH3

5　　　　6

H H

原子に図のような通し番号を適当につけ,次のような入力データを作成するL io, li ]

ATI　　　　　　3　0　0

AT2　　　　　　2　1　0

AT3　　　　　　2　1　0

AT4　　　　　　3　0　0

AT5　　　　　　2　1　0

AT6　　　　　　2　1　0

AT7　　　N　1　3　1

AT8　　　　　　1　0　0

0　0　0

九州大学大型計算桟センター広報
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BOl　　1　2-5

B02　　　2　3-5

B03　　　3　4-5

B04　　　4　5-5

B05　　　5　6-5

B06　　　6　1-5

B07　　1　7　1

B08　　　4　8　1

0　0　0
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次に,データを見ながら,端末よりデータを入力し,検索を行う.

.壁

***CONNSERSTART***
霊U,冨TF芸OM
。P芸;豊吉芸胃Y去芸ES/NO)
/N。)NヱINPUTATOM.NCA.NH′NCH
C300
INPUTATOM.NCA.NH.NCII
C210
INPUTATOM,NCA,NHINCH
C210
INPUTATOM,NCA,NH′NCH
C300
INPUTATOM,NCA,NH,NCH
C210
INPUTATOM,NCA,NH,NCH
C210
INPUTATOM.NCA′NH.NCH
N131
INPUTATOM.NCA.NH′NCH
F100
i融uTATOM,NCA,NH.NCH
O00
INPUTIAT,JAT,NB
12-5
INPUTIAT.JAT.NB
23-5
INPUTIAT,JAT,NB
34-5
INPUTIAT,JAT,NB
45-5
INPUTIAT,JAT,NB
56-5
INPUTIAT,JAT,NB
61-5
INPUTIAT.JAT,NB
171
INPUTIAT.JAT.NB
481
INPUTIAT,JAT,NB
O00
**1STRETRIEVE★★
NO.1:APN=91050
1906COMPOUND(S)FOUND
NO.2:APN=71351
704COMPOUND(S)FOUND
**MEET**
18COMPOUND(S)FOUND
**2NDRETRIEVE**
10CO桝POUND(S)FOUND
**3RDRETRIEVE**
1COMPOUNDSFOUND
N=1
IDNUMBER=57573376
REF.CODE=ANLCLA
***CONNSERNORMALEND***

579 -
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(2)RHCARBONYLS(BRIDGED)

Rh-C^O
12323

麻子に適当な通し番号をつけ,次のような入力データを作成する.

ATI RH　4*0　0

AT2　　　　　2　0　1

AT3　　0　1　0-1

0　0　0

B01　　1　2　1

B02　　　2　3　3

0　0　0

次に,データを見ながら,端末よりデータを入力し,検索を行う.

*」

***　CONNSER START　***

INPUT FROM TERM工NAL? (YES/NO)呈
OUTPUT TO PRINTER? (YES/NO)旦
INPUT ATOM,NCA′NH′NCH

RH　4　0　0

INPUT ATOM.NCA′NH.NCH

C　2　0 1

INPUT ATOM,NCA′NH,NCH

O　1 0-1

INPUT ATOM.NCA′NH.NCH

INPUT IAT.JAT.NB

1 2 1

INPUT IAT,JAT,NB

2　3　3

INPUT IAT,JAT,NB

O 0 0

★★ ls℡ RETRIEVE　★★

No.　1: APN=　454050

129　COMPOUND(S FOUND
NO.　2: APN=　　81049

3502　CO桝POUND(S) FOUND

**　MEET　**

7　COMPOUND(S) FOUND

**　2ND RETRIEVE　**

5　COMPOUND(S FOUND
N=　1

ID NUMBER=　260014080

REF. CODE=CCAPRH

N=　2

ID NUMBER=　389087232

REF. CODE=DCPDRH

N=　3

ID NUMBERs　390103040

REF. CODE=DCRHPA

N=　4

ID NUnBER=　574783488

REP. CODE=ICPFRHIO

N=　5

ID NUMBER=　801472512

REF. CODE=PASMRH

***　CONNSER NORMAL END　***

*　結合原子数が不明なときは,値を色々変えて検索する必要がある・

九州大学大型計算機センター広報
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(3) ACETYLACETONATES OF TH

e

サ

j

　

　

　

　

　

　

　

　

-

"0

〉 hT
8

CII-.
5

原子に適当な通し番号をつけ,次のような入力データを作成する.

ATI　　　　　　1　3　0

AT2　　　　　　3　0　0

AT3　　　　　　2　1　0

AT4　　　　　　3　0　0

AT5　　　　　　1　3　0

AT6　　　0　　2　0　0

AT7　　　0　　2　0　0

AT8　　　TH　8　0　0

0　0　0

B01　　1　2　1

BO2　　　2　3-7

B03　　　3　4-7

BO4　　　4　5　1

B05　　　4　6-7

B06　　　6　8-1

B07　　　2　7-7

BO8　　　7　8-1

0　0　0
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次に, PO. DATA(CONN)に入力データを入力する.

E PO(CONN) NEW DATA

INPUT

00010 C　1 3」】

00020　C　3　0__Q

OOO30　C　2 1.過
00040　C　3　0　0

00050　仁1 3且
00060　0　2　0　0
00070　0　2　む_A
00080　TH　8　0　0

00090

00100

00110

00120

00130

00140

00150

00160

00170

00180

00190

E

END S

KEQ52460I SAVED IN DATA SET 'F0564.PO.DATA(CONN)蝣

READY

そして,検索する.

・旦
***　CONNSER START　***

エNPUT FRO机TERMINAL? (YES/NO)N *

OUTPUT TO PRINTER? (YES/NO)JN_
**　1ST RETRIEVE　**

No.　1: APN=　908050

13　COMPOUND(S) FOUND
**　2ND RETRIEVE　**

2　COMPOUND(S) FOUND

N=　1

ID NUれBER=　　5341184

REF. CODE=ACACTH

N=　2

ID NUMBER*　933953536

REF. CODE=TACTHB

***　CONNSER NORMAL END　***

*　Nを入力すると,入力データをPO.DATA(CONN)よりよみこむ.

九州大学大型計算機センター広報
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5. XDTの出力

5.1情報検索型コマンドを用いた出力

4.1情報検索型コマンドを用いた検索の例にあるように, DISPコマンドが出力のためのコマンド

であり,そのオペランドの項目名として使用されるのは,関係BIB, DATA, CELLの中にある項目

名に限られる.

例25.関係BIBの場合

.F RF=AABHTZ

=1

.D CN MF BI CO

=1

CN=4-ACETOAMIDO-3- (1-ACETYレ2- < 2 ′G-DICHLOROBENZYI-IDENE) HYDRAZINE卜・1 ′ 2 , 3-TRIAZOLE

MF=C13 Il12　CL2　N6　02

BI=P.-E.WER封ER: CRYST.STRUCT.COMMUN. ′5,873,1976,9.32.43

CO=189

-583-
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例26.関係DATAの場合

.F RF=AABHTZ
=1

P SYS INTF CENT DM DX NSPG RFAC

=1

SYS=1

INTF=3

CENT=1

DM=O

DX=O

NSPG=2

RFAO41

例27.関係CELLの場合

.F RF=AABHTZ

=1

.D A B C ALF BET GAM

=1

Å=11372

B=10272

C=7359

ALF=10875

BET=7107

G姐=9616
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5.2　関係名を用いた出力

4.2関係名を用いた検索, 4.3プレフィ,クスを用いた検索　4.4仮想関係名を用いた検索の例に

あるように,関係名串Aが出力のための関係名であり,すべての関係名と共に使用することができる・

情報検索型コマンドDISPで出力できない例を示しておく・

例28.関係ATOMCの場合

二号叫ID・ 'AABHTZ ') ATOHC ( ID ,COORDt ELEH,AL叫旦些坤2・-革LYl過幽L相星L等ぷェむ
ELEM=1

ALABl=2O3

X=-41300

Y=-52500

Z=24300

32

ELEM己I

ALABl=2O2

X=-32900

Y=-45100

Z=37400

=3

ELEM=1

ALABl=2OI

X=-31300

Y=-59800

Z=27500

[中　　略]

・34

ELEM=17

ALABl=2

X=-64070

・=-30840

Z=32700

=35

ELEM=17

ALABl=1

X=-33550

Y=9980

Z=10610

九州大学大型計算機センター広報
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6. XDTの応用プログラム

6.1　応用プログラムの起動

3.5プログラム選択モードで,応用プログラム名を入力すると,その応用プログラムが起動しその

応用プログラムが終了したら,プログラム選択モードになる.

例29.応用プログラムOUTを実行した例

PROGRAM70UT

OuTPUT面E? (TERMINAL(T)/PRINTER(P) )且
OUT=0 : JOB IS OVER

OUT=1 : REFERENCE CODE

OUT=2 : SPACE GROUP

OUT=3 : LATTICE CONSTANT

OUT=4 : NUMBER OF EACH ATOM

OUT=5 : ATOMIC PARAMETERS

OUT=6 : INFORmATIONS (EXCLUDED ATOMIC PARAMETERS)

ODT=7 : ALL INFORHATIONS

OUT=8 : EXCLUDE H-ATOMS

OUT　=　5

N ATOM ISF

I CL l　　　　1 -0.3355　0.0998　0.1061

2　C工.　　　　　1 -0.6407　-0.3084　0.3270

3　C　1

4　C　2

5　C　3

5　C　4

7　C　5

8　C　5

9　C　7

10　N　8

ll N　9

12　C 10

13　N ll

14　N　12

15　C　13

2　-0.4775　0.0388

2　-0.5727　0.1337

2　-0.6845　0.0916

2　-0.7021 -0.0445

2　-0.6069　-0.1387

2　-0.4904　-0.1007

2　-0.3844　-0.1938

3　-0.3668　-0.2977

3　-0.2629　-0.3800

2　-0.1857　-0.3653

3　-0.2196　-0.3859

3　-0.1148　-0.3604

2　-0.0254　-0.3256

0.2307

0.3424

0.4483

0.4447

0.3295

0.2181

0.0886

0.1351

0.0099

-0.1752

-0.3347

-0.4843

-0.4060

16　N　14　　　　　-0.0642　-0.3268　-0.2104
17　N　15　　　　3　0.0023　-0.2837　-0.0741

18　C　16　　　　　-0.0305　-0.1606　0.0744
19　C　17　　　　2　0.0405　-0.1244　0.2215
20　0　18　　　　4　-0.1102　-0.0883　0.0793

21 C　19　　　　2　-0.2394　-0.4860　0.0718
22　C　20　　　　2　-0.3307　-0.5093

23　0　21　　　4　-0.1454　-0.5542

24　H　2　　　　5　-0.5580　0.2320

25 Il　　　　　　　5　-0.7520　0.1570

26　H　4　　　　5　-0.7840　-0.0780

27　H　7　　　　5　-0.3260　-0.1750

28　H　13　　　　5　0.0570　-0.2960

29　H　15　　　　5　0.0460　-0.3400

30 Il　171　　　5　0.0810　-0.0360

0.2548

-0.0296

O.3470

0.5310

0.5300

-0.0320

-0.4690

-0.0570

0.2170

31 H　172　　　5　0.1050　-0.1980　　0.1890

32　H　173　　　5　-0.0060　-0.1070　0.3330

33　H　201　　5　-0.3130　-0.5980　0.2750

34　H　202　　　5　-0.3290　-0.4510　0.3740

35　H　203　　　5　-0.4130　-0.5250　0.2430

0Uで=0 : JOB IS OVER

OUT=1 : REFERENCE CODE

OUT=2 : SPACE GROUP

OUT=3 : LATTICE CONSTANT

OUT=4 : NUMBER OF EACH ATOM

OUT=5 : ATOMIC PARAMETERS

OUT=6 : INFORMATIONS (EXCLUDED ATOMIC PARAMETERS

OUT=7 : ALL INFORMATIONS

OUT=8 : EXCLUDE H-ATOMS

OUT　=　O

PROGRA朗?
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6.2　応用プログラムの醗明

表16.応用プログラム

○・-・・・必要

× ・・・-不必要

応用プログラムは会話形式になっているので,コンピュータの指示通り入力すればよい.

Tektronix4010の欄が○のプログラムの場合は,端末機としてTektronix4010シリーズグラフィ

ック端末を使用し,端末に作図させたり,またその図をレーザー・プリンタに出力させることができ

る.それらのプログラムはHCBSを使用しているので,参考文献:is]を,またレーザー・プリン

タへの出力はNLPを使用しているので,参考文献I 16 ]を参照していただきたい・

6.5　応用プログラムの使用例

oUTの使用例は,例29にあるので,その他の代表的なプログラムDA80とPLUTOの使用例を以

下に示す.

九州大学大型計算機センター広報
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例30. DA80の使用例(分子内の結合距離と結合角)

PROGRAM7DA8 0

OuTPUT D扇面? (TERMINAL(T)/PRINTER(P) )旦
ANY CALCULATION? (MOLECULE(M)/XTAL(X)/TORSION ANGLE(T) ) _M
くくくINTERATOMIC DISTANCES WITHIN A MOLECULE　>>>

ATOM 1 ATOM　2　SYM DIST

C工. 1　　-　C 1

CI一　　　　-　C　5

C l　　-　CI- 1

C l　　-　C　2

C　1　　-　C　6

C　2　　-　C 1

C　2　　-　C　3

C　3　　-　C　2

C　3　　-　C　4

C　4　　-　C　3

C　4　　-　C　5

c　5　　-　cr. 2

C　5　　-　C　4

C　5　　-　C　6

C　6　　-　C 1

C　6　　-　C　5

C　6　　-　C　7

C　7　　-　C　6

C　7　　-　N　8

N　8　　-　C　7

N　8　　-　N　9

N　9　　-　N　8

N　9　　-　C 10

N　9　　-　C　19

C　10　-　N　9

1)　　1.74

1　　　1.74

( 1)　1.74

1　　　1.39

1　　　1.40

1)　　1.39

1)　　1.36

1　　　1.36

( 1)　　1.38

1　　　1.38

1)　　1.38

1　　　1.74

1　　　1.38

( 1　　　1.40
1　　　1.40

1　　　1.40

( 1)　　1.48
1　　　1.48

1)　　1.27

1)　　1.27

( 1)　　1.40

( 1】　　1.40

1)　　1.40

1)　　1.38

1　　　1.40

C IO　-　N ll
C IO　-　N　14

N ll　-　C 10
N　11　-　N　12
N　12　-　N ll

N　12　-　C　13
C　13　-　N　12
C　13　-　N　14

N　14　-　C 10
N　14　-　C　13
N　14　-　N　15

N　15　-　N　14
N　15　-　C　16
C　16　-　N　15
C　16　-　C　17

C　16　-　0　18
C　17　-　C　16
0　18　-　C　16

C　19　-　N　9

( 1　　1.29
1　　　1.36

1　　　1.29

( 1　　　1.40
1　　　1.40

1　　　1.29

( 1)　　1.29
1　　　1.36

1)　　1.36

1)　　1.36

1　　　1.38

( 1)　　1.38

( 1　　　1.37

( 1)　　1.37

( 1)　　1.48

く1)　　1.21

1)　　1.48

( 1　　　1.21

1　　　1.38

C　19　-　C　20　( 1)　　1.48

C　19　-　0　21　　1)　　1.22
C　20　-　C　19　( 1)　　1.48
0　21　-　C　19　　1)　　1.22

0

班

U

u

u

u

u

u

u

u

u

u
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u
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例31. DA80の使用例(ねじれ角)

PROG R姐?旦生名且
OUTPUT DEVICE? (TERMINAL(T)/PRINTER(P) )旦_
ANY CALCULATION? (MOI-ECULE (M)/XTAL(X)/TORSION ANGLE (T) )ユ
くくくINTERATOMIC DISTANCES IN THE CRYSTAL　>>>

TORSION ANGLES IN DEGREES

LOOKING FROM ATOn　2　TO ATOM　3

THE CLOCKWISE ROTATION OF BOND　3-4

WITH REFERENCE FOR BOND　2-1 IS GIVEN

CI一　　　　-　C　1　　　-　C　2　　　-　C　3

C　6　　　-　C 1

CI一　　　　　-　C 1

CI- 1　　　-　C 1

C　2　　　-　C 1

C　2　　　-　C 1

C l　　　-　C　2

C　2　　　-　C　3

C　3　　　-　C　4

C　3　　　-　C　4

CI一　　　　　-　C　5

CI-　2　　　-　C　5

C　4　　　-　C　5

C　4　　　-　C　5

C l　　　-　C　6

C　5　　　-　C　6

C　6　　　-　C　7

C　7　　　-　N　8

C　7　　　-　N　8

N　8　　　-　N　9

N　8　　　-　N　9

C　19　　-　N　9

C　19　　-　N　9

N　8　　　-　N　9

N　8　　　-　N　9

C IO　　-　N　9

C IO　　-　N　9

N　9　　　-　C 10

N　14　　-　C 10

N　9　　　-　C 10

-　C　2

^^蝣・^蝣・"

-　C　6

1　C　6

l C　6

‥　rj^^n

-　C　4

-　C　5

-　C　5

l C　6

-　C　　6

-　C　5

-　C　5

-　C　7

1　C　7

-　N　　8

-　　N

-　　N

-　C 10

-　C 10

-　C 10

-　C 10

-　C　19

-　C　19

-　C　19

-　C　19

-　N　11

-　N ll

-　N　14

-　C　3

-　C　5

-　C　7

-　C　5

-　C　7

㌧　[^E

-　C　5

-　CL　2

-　C　6

-　C 1

-　C　7

-　C 1

-　C　7

-　N

-　N　8

-　N　9

-　C 10

-　C　19

-　N ll

-　N　14

-　N　11

-　N　14

-　C　20

-　0　21

-　C　20

-　0　21

-　N　12

-　N　12

-　C　13

N　9　　　-　C I0　　-　N　14　　-　N　15
N l1　　-　C IO　　-　N　14　　-　C　13

N　11　　-　C IO　　-　N　14　　-　N　15
C　10　　-　N ll　　-　N　12　　-　C　13
N l1　　-　N　12　　-　C　13　　-　N　14
N　12　　-　C　13

N　12　　-　C　13
C IO　　-　N　14

C　13　　-　N　14
N　14　　-　N　15
N　14　　-　N　15

PROGRA拙?
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0.883
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-0.360

-178.853
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例32. PI-UTOの使用例(端末への出力)

READYモードから全部示しておく.

READY

XDT

=T

.F RF=AABHTZ

=1

.星空
ENTRY71

PROGRAM 7 PLUTO

OuTPUT D西元元? (TERMINAL(T)/LASER-PRINTER(L) ) T_
START OF TAPE

MODE/OPT ION?之
OPTION?旦
OPTION?C

SHAPE OF ATOM? (POINT(P)/CIRCLE(C)/SPHERE(S) )旦
DRAW H-ATOMS? (YES(Y)/NO(K))芝
DRAW STEREO? (YES(Y)/NO(N))且
PROJECTION AXIS? (X/Y/Z/S/朗)旦

OPTION7E
OPTION7C

[図2を表示]

SHAPE OF ATOM? (POINT(P)/CIRCLE(C)/SPHERE(S) )旦
DRAW FトATOMS? (YES(Y)/NO(N))ヱ
DRAW STEREO? (YES(Y)/NO(N))旦
PROJECTION AXIS? (X/y/z/s/M)姓

OPTION?邑
OPTION7C

[図3を表示]

OPTION7Q

SHAPE OF ATOM? (POINT(P)/CIRCLE(C)′SPHERE(S) )
***　NPLOT START　***

***　NPLOT NOMAL END　***
PROGRAm?

ENTRY?

=T

・墜
READY

RR8HTZ

図3. AABHTZ (原子を球で表示)

-589-

HRBHTZ

図2. AABHTZ (原子を円で表示)
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例33. PLUTOの使用例(レーザー・プリンタへの出力)

READYモードから全部示しておく.

READY

響
.P KW=XYLITOL
=

.AP

ENTRY?!

PROGR姐? PLU四
OUTPUT DEVICE? (TERMINAL(T)/LASER-PRエNTER(L)

SHAPE OF ATOM? (POINT(P)/CIRCLE(C)/SPHERE(S)
DRAW H-ATOMS? (YES(Y)/NO(N) )ヱヂ**
DRAW STEREO? (YES(y)/NO(N) )且****
PROJECTION AXIS? (X/Y/Z/軍/Z4)旦さ***ヂ
SHAPE OF ATOM? (POINT(P)/CIRCLE(C)/SPHERE(S) )C
DRAW H-ATO比S? (YES(Y)/NO(N) )ヱ
DRAW STEREO? (YES(Y)/NO
PROJECTION AXIS? (X/Y/Z

SHAPE OF ATOM? (POINT(P

ヽ

ー

/

C

P
;
S
/

(
/
　
ー

岨
脚
IRCLE(C)/SPHERE(S) )旦

DRAWfJ-ATOMS?(YES(Y)/NO(N))旦
DRAWSTEREO?(YES(Y)/NO(N))旦
書芸霊:C:芸o監禁胃,ム芸/N芸霊/S/M
)/CI温E(C)′SpHERE(S))且
DRAWH-ATOMS?(YES(Y)/NO(N))ヱ
DRAWSTEREO?(YES(Y)/NO(N))旦_
書芸呈JEC
pE書芸o芸T完胃,Ax/y
INT常S/M
/CI浩E(C)/SPHERE(S目上
DRAWH-ATOMS?(YES(Y)/NO(N))且
冒RAW
R。JEき冨至芸忘o孟Ⅹ霊S(Y)/N
(x/y/冒)訂抱sHAPEOFATOM?(POINT(P)/CIRCLE(C)/SPHERE(S))
***NPLOTSTART***
***NPLOTNO把ALEND***
PROGRAM?_
ENTRY?-
=℡
JIoOTi]
READY

これで,図4.-図8がレーザー・プリンタへ出力される.

T　と入力すると,グラフィ,ク端末に作図される.

L　と入力すると,レーザー・プリンタに出力される.
P　と入力すると,原子が点で表示される.
C　と入力すると,原子が円で表示される.

S　と入力すると,原子が球で表示される.

Y　と入力すると,水素原子が画かれる.
N　と入力すると,水素原子が画かれない.
Y　と入力すると,ステレオ図が作図される.

N　と入力すると,ステレオ図が作図されない.
X　と入力すると, ㌶軸投影図が画かれる.
Y　と入力すると, y軸投影図が画かれる.

Z　と入力すると, Z軸投影図が画かれる.
S　と入力すると,最も短い軸の投影図が画かれる.

M　と入力すると,原子の重なりが最も少ない方向への投影図が画かれる

九州大学大型計算機センター広報
Vol.16 No.6 1983
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RTBXYLIO

図4.原子を点で表示した図
RT8XYLIO

図6.原子を円で表示し,水素原子を除いた図

ATBXYLIO

RTBXYLIO

図5.原子を円で表示した図
RTBXYL10

図7,原子を球で表示した図

図8.原子を円で表示し,水素原子を除いたステレオ図

-591-
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7.おわりに

ⅩDTがシステムとしてはぼ完成し, BIBファイルについてはFAIRS-Iと同等のレベルに達し,

またDATAファイルについては応用プログラム`の手直し程度で十分であると判断される.

しかし, CONNファイルについては, CDCC付属のプログラムCONNSERのレベルに達していな

いが,これはシステムの変更を必要とせずに,プログラムの改良だけですむ問題である.CONNSER

の方式は検索に時間がかかるために,大崎教授等: 12 :は索引ファイルSBI (部分構造検索項目約

280について,各エントリごとに含んでいるかを0または1で表わしたもの)を用いるRTSBシステ

ムを開発して使用している.

まだ, CCDCを統一的なシステムで検索している例は位界でも見当らないc 13 :.しかし,DARC

L 14]のように,構造式を図で表示する方式は有効なので,プログラムに組み込むことが今後の課嶺

の1つであろう.

C工)ccの使用を許可して頂いた前大阪大学蛋白質研究所長の角戸正夫教授および同所付属結晶解析

センターの安岡則武助教授, CDCCの使用法に朗して色々助言して頂いた大崎健次教授(京大・薬)

および佐々木教祐助教授(名大・医短),そしてXDTを公用データベースとして認めて頂き,色々と

便宜を計って頂いた九州大学大型計算機センターの関係者の万々に謝意を表します.
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付録1. XDTのデータベース(関係)定義

DATABASE (CXDB)

L ( 'THE CAMBRIDGE CRYSTALLOGRAPHIC DATABASEI )

A(FO564) M(CRYS) W(TALL) U(PUBDB)
★

DEFCREF　く　エD*RF

L( 'REFERENCE CODEI )

U PUBDB
★

DEF DATA : ID　->　SYS*YR★INTF*CENT*TD★pD★DM*DX★NSPG*RFAC)

L( 'DATA DIRECTORYl )
I (SYS,YR,INTF,CENT,TD,PD,NSPG)
U(PUBDB)

★

DEF CELL : ID　->　A★B★C★ALF*BET*G姐■Pl★P2*P3*P4★P5*P6*SA*sB★SC★SALF*SBET

*SGAM)

LC 'uNIT CELL PARAMETERS'1

U(PUBDB)
★

DEFCSYMM : ID*OPER　->　COMPO)

L( 'SYMMETRY POSITIONl)

U(PUBDB
★

DEF(ATOMC : ID*COORD　->　ELEM*ALABl★ALAB2★X★Y*Z)

L( 'ATOMIC COORDINATEl )

U(PUBDB)
★

DEF(ATOMP　くID*ATOM*APN)

L( IATO的　PROPERTIESI )

UCPUBDB
★

DEF(BOND　くID*BPN)

M 'BOND PROPERTIES')
UIPUBDB

★

DEF(BIB : ID　->　CN*MF*BI*CO*YR)

L( 'BIBLIOGRAPHIC INFORMATIONl )
I(CO′YR)

U(PUBDB)
★

DEF(CI一ASS　く　工D★C工.)

L( lCHEMICAL CLASSIFICATIONI )

IHPUBDB
★

DEFCKY　くID*KW)

L{ 'KEYWORD')

UIPUBDB
★

DEF(AUTH　くID★AU)

L( lAUTHORl)

U(PUBDB)
★

九州大学大型計算機センター広報
Vol.16 No.6 1983
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DEF(ID)

DEF(RF)
★

DEF(SYS)

DEF(YR)

DEF(INTF)

DEF (CENT)

DEF(TD)

DEF(PD)

DEF (DM)

DEF DX

DEF(NSPG)
★

KEY

T 14)　L('ID. CODEl)

T(C8)　L( ICAMBRIDGE FEFERENCE CODEl )

T(I2)　L('CRYSTAL SYSTEM')　D(/0,6/)
T(I2)　L( 'puBLICATION YEAR')

≡iii‖i :…≡…至至芸ニ…:F.≡…;R軍E監≡語菅絹拙',i
T(I2)　L{ lpARTIAL DISORDERl) D{0′1)

T(I2)　L('1OO DMI)
T(I2)　L('1OO DXl)

T(I2　　　L( ISPACE GROUP NUMBERl)
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付録4.化合物クラス表

容

Aliphatic CUboxylic Add DcriviUvc*
Aliph▲lk C-tboiylic Acid Mill

(人乃monium, I人. 11人Meuli)

山iphiltc Anunci

人叫hatic (N ind S) Compouodj

Aliph仙c Mi収IUneout

EnoUlci (AlipKmc ind ▲∫0m▲Ik)

Nilrilci (Aliphatic in4 AromilKj

Urea Compoundt (▲liphttic and AサOtniuc)

Niuolcn-Nilro|cn Compoundi (Aliph▲IK and人∫ocattle)

NilrOtcn-Oiyt帥Compoundi (Ahpbalic ind Aronuuc)

SulphuHnd Selenium Compoundi
Carbonium I om, Ctrbiniont, R▲dictU

Bentok Acid Dcriviuvei
Remove Acid S▲ILl

t▲mmonium, I人. IIA Mculi)

Benzene NitnI Compound!

Anili n ei

phenoli and tlhcri

BcA叫u lnontl
Benzene MitetDaneotLI

MeれOCydie Hydrocarbont (1, 4. S-Membercd Ringi)

Moれ∝vcliC llydrocarboni (6 Mcmbcfcd Rinp)

MorL∝yclic HydroqIbom (7, I-Mcmbercd Rin▲I)

MonocycIie HydlOctfbo叫9- iod Hiサhei Mcmbcred Rjnp)

Naphihilcnc Compoundi

NtpblhoquinoJWI
Anthracene Comnouれdl

llrdtOurbonsく2 Fiucd RinAl)

Hydrodrboni (1 Fused Ringi)

Hydroqrbom (4 Fined R的P)

Hvdrou(bom (S or More rtucd Rian)

Bridled Ring HyJrocjrboni

Hclcfo-NilrOJCn
llctero-Ninoten

lletero-NilrOICn

Hclcto-NilroIeQ

llcuro-Niuol川

HelerかNiuoten

HdtlO-Oiy暮n

(3. 4, 3-Mcmbctcd MonocycIIC)

(6・ hIimbered M帥∝ydie)

(7-ォnd II小tr-Mcmbcrcd Monocyclic)

(2 Finedルi|サ)

(More than 2 Fused *iれP)

(Bridlod Ring Syilant)

IldcrOSulphur tnd Hct一ro-Selenium

lletcroイNllJOlerL ▲nd OijrIォサ)

IItttro蝣(Nilrogen tnd Sulphur)

Hctcro-Miicd MiiocUioOOlll

Birbriuriia

PyiimidiAcaサ"ォPurine*

Ci rbohydrt lci

Ph oiph▲ lc8

NLJCIeotideHnd Nuclcolide

^爪ino-Acidi inj P呼ildct

Porphynn=nd Cornnt
Anubioua

Su r oxii

M onoterpcna

ScM IUttfTPCnd

D ilcrpcsa

Satcrt cr叩
Tl llcrpc叫

TcU t ttrpeno
人I hloidJ

Hiバxllui鰍叫Natural Pioducti

Molecular Compt…cI
Qilhntct

Boron C卯lpOundi

Silic08 Compounds

Photphoru CompoundI

Artcnic Compoundi

Ami爪○叩ind Bismuth CompouれdJ

cl恥PI l▲ and II▲ Compouods

Group ill Cempoundi

Germanium. Tin, Ixサd Coc叩oundi

TeUurium Cooipo ujidi

TrA恥ulon Mcul-C Compoundi

Mcltl v-Complcxet (Open-Chiin)

N`uI.-Complcxo (Cyclopcnudi…)

Mcul.-Con〆c*u fArtnc)

MculォーCoJ叩暮cxa (Mi火Utocoui Ring Syrian▲】

McuI Cotnplexc* (Etfiylcoedi▲mint)

Mct.l Complcid (Accl yltcclonc)

Hcul Complcxe* β蝣alicylic Dcnvttivci)
Mcul CoroplHca (Thiourci)

九州大学大型計算機センター広報
Vol.16 No.6 1983

内　　　　　　　容

McuI Complexes (Tfci∝■rb・mate or XtnthMc)

Mcul Complcica (Carboxylic Acid)

Mctil Cemplexa (▲jnino-Acid)

Meul CoIDpitHs (Nォropれuland)

McitJ Comptcia (Oiysen U(and)
McuI Co叩Uxa (Sulphur or Scl`nium Llgind)
Mctel O柑如一伊.山. Sb Ujaod)
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結晶構造データベースシステムXDTについて(綜合版)

付録5. C, N.OのAPNとエントリー数　(1983年1月現在)

ATOM NCA NH NCN エントリー数

0　　　0

N

C 1 1 0

C　　　1　　2　　　0

N

N

N

C　　　　2　　　0　　　0

N

0

C　　　　4　　　0　　　0

N

C　　　3　　1　　0

0

C　　　　2　　　2　　　0

o

C　　　1　　3　　　0

C　　　　2　　1　　0

C　　　　3　　　0　　　0

6 1 0　5　0

7 1 1 5　0

6 1 1 5　0

6 1 2　5　0

7 1 0　5　0

7 1 2　5　0

7　2 1 5　0

6　2　0　5　0

7　20　5　0

8 1 1 5　0

640　5　0

7　30　5　0

6　3 1 5　0

820　5　0

62　2　5　0

8 1 0　5　0

6 1 3　5　0

6　2 1 5　0

6　30　5　0

1 8

6 1

9　0

7　6　9

1,2　7 1

1,9　46

3,9　60

4,3　48

4,929

6,1 58

7,775

9,604

1 1,6　92

1 2,1 28

1 7,3　36

1 7,841

1 8,5 1 7

2 1,1 34

25,7　20

(注)エントリー数が多いAPNだけの場合は, CONNモードによる検索の場合検索時間がかかり

すぎて　time overになるおそれがある.特に,第2次検索は1,000個以下にすることが

望ましい.
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付録6. C, N,0以外の元素とエントリー数　(1983年1月現在)

(以下略)

九州大学大型計算機センター広報
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