Nova version da base de datos CSD
- Actualizado (17.11.2005)

A Cambridge Structural Database é unha base de datos de estruturas quimicas (fundamentalmente organicas).
Usuarios habituais: Quimicos inorganicos, organicos e teoricos.

Usuarios potenciais: Quimicos e fisicos, que traballen na sintese ou caracterizacion de estructuras moleculares e desexen
comparar coas estructuras identificadas na bibliografia.

O dia 29 de xaneiro de 2004, instalouse a version de novembro de 2003 e a primeira actualizacion do 2004 da base de
datos de CSD. En total contén 306.873 entradas na base de datos. Ademais, a aplicacién migrou de maquina para ter

un acceso mais rapido a ela, fundamentalmente da versién gréafica (cq) que é a recomendada. A nova maquina de
aloxamento é csd.cesga.es. O usuario e a clave son os mesmos que tifian no sistema vello.

Guia de uso:

O software esté instalado no servidor csd.cesga.es. Unha vez obtida unha conta de usuario, cos datos de login e
password, poden conectarse ao sistema. Para conectarse é necesario dispor dun cliente ssh. Un cliente para Windows
(Putty) pode atoparse neste enlace.

Para visualizar a saida grafica de programas que dispofian desta posibilidade, é preciso conectarse co comando ssh -
X, 0 que fixar4 automaticamente a variable de entorno DISPLAY ao equipo dende o0 que nos esteamos conectando.
Para activar esta posibilidade utilizando o cliente Putty, é preciso ir ao menu Connection -> SSH -> Tunnels e activar a
opcién "Enable X11 forwarding”, e ademais sera necesario ter instalado e funcionando un cliente X-Windows coma o X-
Win32.

O programa recomendado para facer as buscas é o ConQuest que se activa co comando cq. As avantaxes deste
sistema son que é posible visualizar a estructura do composto ademais de gardar as buscas realizadas.

Se quere cofiecer o contido da nova actualizaciéon, no programa ConQuest (arrancase co comando cq), seleccione as
opcions View Databases -> Entries in CSD version 5.25. Lembramoslle que a base de datos Cambridge Structural
Database (CSD) esta instalada nunha maquina dedicada, polo que se precisan acceder a esa base de datos e ainda
non tefien acceso, teran que solicitarllo aos nosos técnicos.

Se tefien algun problema co programa ou actualizacién, non dubiden en pofierse en contacto connosco a través de ,
indicando no asunto "Erro en CSD".

http://archivo.cesga.es - CESGA-Centro de Supercomputacion de Galicia 18 November, 2025, 00:10



