
So#ware	
  disegno	
  stru0ure	
  e	
  nomenclatura:	
  
	
  
ACDLabs	
  ChemSketch	
  
h0p://www.acdlabs.com/resources/freeware/chemsketch/	
  
Solo	
  per	
  Windows	
  e	
  Linux	
  
	
  
Chemaxon	
  MarvinSketch	
  
h0p://www.chemaxon.com/products/marvin/marvinsketch/	
  
Windows,	
  Linux,	
  MacOSX	
  
	
  
Freeware	
  per	
  università,	
  usare	
  email	
  univr	
  per	
  registrarsi	
  



Indicizzazione	
  molecole,	
  notazioni	
  di	
  stru2ura,	
  database	
  molecolari	
  	
  
	
  
Ø CAS:	
  Simplified	
  molecular-­‐input	
  line-­‐entry	
  system	
  
	
  
E’	
  un	
  idenJficaJvo	
  numerico	
  che	
  individua	
  in	
  maniera	
  univoca	
  una	
  sostanza	
  chimica.	
  Il	
  Chemical	
  Abstracts	
  Service,	
  una	
  divisione	
  della	
  
American	
  Chemical	
  Society,	
  assegna	
  quesJ	
  idenJficaJvi	
  a	
  ogni	
  sostanza	
  chimica	
  descri0a	
  in	
  le0eratura.	
  A0ualmente	
  oltre	
  63	
  milioni	
  di	
  
composJ	
  hanno	
  ricevuto	
  un	
  numero	
  CAS	
  e	
  circa	
  7.000	
  vengono	
  aggiunJ	
  ogni	
  giorno.	
  La	
  maggior	
  parte	
  dei	
  database	
  molecolari	
  
perme0ono	
  al	
  giorno	
  d'oggi	
  di	
  fare	
  ricerche	
  in	
  base	
  al	
  numero	
  CAS.	
  
	
  
Il	
  numero	
  CAS	
  è	
  cosJtuito	
  da	
  tre	
  sequenze	
  di	
  numeri	
  separaJ	
  da	
  traVni.	
  Il	
  primo	
  gruppo	
  è	
  cosJtuito	
  da	
  un	
  numero	
  variabile	
  di	
  cifre,	
  
fino	
  a	
  sei,	
  il	
  secondo	
  da	
  due	
  cifre,	
  mentre	
  il	
  terzo	
  e	
  ulJmo	
  gruppo	
  è	
  cosJtuito	
  da	
  una	
  singola	
  cifra	
  che	
  serve	
  da	
  codice	
  di	
  controllo.	
  I	
  
numeri	
  sono	
  assegnaJ	
  in	
  ordine	
  progressivo	
  e	
  non	
  hanno	
  quindi	
  nessun	
  significato	
  chimico.	
  Il	
  codice	
  di	
  controllo	
  viene	
  calcolato	
  
molJplicando	
  ciascuna	
  cifra	
  da	
  destra	
  a	
  sinistra	
  per	
  un	
  numero	
  intero	
  progressivo	
  (la	
  cifra	
  più	
  a	
  destra	
  va	
  molJplicata	
  per	
  1,	
  quella	
  
immediatamente	
  a	
  sinistra	
  per	
  2	
  e	
  così	
  via),	
  sommando	
  i	
  vari	
  termini	
  e	
  calcolando	
  poi	
  il	
  modulo	
  10	
  della	
  somma	
  così	
  o0enuta.	
  Per	
  
esempio	
  il	
  numero	
  CAS	
  dell'acqua	
  è	
  7732-­‐18-­‐5	
  e	
  il	
  codice	
  di	
  controllo	
  (5)	
  è	
  dato	
  da	
  (8×1	
  +	
  1×2	
  +	
  2×3	
  +3×4	
  +	
  7×5	
  +	
  7	
  ×6)	
  mod	
  10	
  =	
  105	
  
mod	
  10	
  =	
  5.	
  
	
  
Se	
  una	
  molecola	
  ha	
  più	
  isomeri	
  a	
  ciascun	
  isomero	
  sarà	
  assegnato	
  un	
  numero	
  CAS	
  differente.	
  Per	
  esempio	
  il	
  numero	
  CAS	
  del	
  D-­‐glucosio	
  
è	
  50-­‐99-­‐7	
  mentre	
  quello	
  del	
  L-­‐glucosio	
  è	
  921-­‐60-­‐8.	
  In	
  alcuni	
  casi	
  parJcolari	
  a	
  una	
  intera	
  classe	
  di	
  composJ	
  è	
  stato	
  assegnato	
  un	
  unico	
  
numero	
  CAS;	
  per	
  esempio	
  tu0e	
  le	
  alcol	
  deidrogenasi	
  hanno	
  come	
  numero	
  CAS	
  9031-­‐72-­‐5.	
  



Ø  SMILES:	
  Simplified	
  molecular-­‐input	
  line-­‐entry	
  system	
  
	
  
E’	
  una	
  specifica	
  in	
  forma	
  di	
  una	
  notazione	
  lineare	
  per	
  descrivere	
  la	
  stru0ura	
  di	
  molecole	
  chimiche	
  con	
  brevi	
  stringhe	
  ASCII.	
  Stringhe	
  

SMILES	
  possono	
  essere	
  importate	
  dalla	
  maggior	
  parte	
  degli	
  editor	
  di	
  molecole	
  per	
  la	
  riconversione	
  in	
  rappresentazioni	
  
bidimensionali	
  o	
  modelli	
  tridimensionali	
  delle	
  molecole.	
  

	
  
In	
  termini	
  di	
  procedure	
  computazionali	
  basate	
  sui	
  grafi,	
  SMILES	
  è	
  una	
  stringa	
  o0enuta	
  per	
  stampa	
  dei	
  simboli	
  dei	
  nodi	
  presenJ	
  sul	
  

grafo	
  che	
  rappresenta	
  la	
  formula	
  di	
  stru0ura.	
  Dal	
  grafo	
  vengono	
  prima	
  rimossi	
  gli	
  atomi	
  di	
  idrogeno,	
  quindi	
  i	
  cicli	
  vengono	
  aperJ	
  
per	
  converJre	
  il	
  grafo	
  in	
  un	
  albero	
  aperto.	
  Dove	
  i	
  cicli	
  sono	
  staJ	
  aperJ,	
  vengono	
  aggiunJ	
  dei	
  suffissi	
  numerici	
  per	
  indicare	
  quali	
  
sono	
  i	
  nodi	
  connessi.	
  Le	
  ramificazioni	
  dell'albero	
  sono	
  indicate	
  a0raverso	
  l'uso	
  di	
  parentesi.	
  

	
  
Gli	
  atomi	
  sono	
  rappresentaJ	
  uJlizzando	
  il	
  loro	
  simbolo	
  chimico	
  chiuso	
  tra	
  parentesi	
  quadre,	
  come	
  [Au]	
  per	
  oro.	
  L'anione	
  idrossido	
  è	
  

[OH-­‐].	
  Le	
  parentesi	
  quadre	
  possono	
  essere	
  omesse	
  per	
  gli	
  atomi	
  "organici"	
  C,	
  N,	
  O,	
  P,	
  S,	
  Br,	
  Cl	
  e	
  I.	
  TuV	
  gli	
  altri	
  elemenJ	
  devono	
  
essere	
  racchiusi	
  tra	
  parentesi	
  quadre.	
  Se	
  si	
  ome0ono	
  le	
  parentesi	
  quadre,	
  si	
  presume	
  che	
  il	
  numero	
  degli	
  atomi	
  di	
  idrogeno	
  sia	
  
implicito;	
  per	
  esempio	
  lo	
  SMILES	
  per	
  l'acqua	
  è	
  semplicemente	
  O	
  e	
  per	
  l'etanolo	
  è	
  CCO.	
  

	
  
Il	
  doppio	
  legame	
  del	
  biossido	
  di	
  carbonio	
  è	
  rappresentato	
  come	
  O=C=O	
  e	
  il	
  triplo	
  legame	
  dell'acido	
  cianidrico	
  come	
  C#N.	
  
	
  
Il	
  cicloesano	
  è	
  rappresentato	
  come	
  C1CCCCC1,	
  l'idea	
  è	
  che	
  i	
  due	
  uno	
  indicano	
  la	
  stessa	
  posizione	
  nella	
  molecola,	
  formando	
  così	
  un	
  

anello	
  con	
  sei	
  atomi	
  di	
  carbonio.	
  Da	
  notare	
  che	
  è	
  il	
  numerale	
  (in	
  questo	
  caso	
  1)	
  che	
  rappresenta	
  la	
  posizione	
  piu0osto	
  che	
  la	
  
combinazione	
  "C1".	
  Ecco	
  la	
  notazione	
  espansa	
  per	
  chiarire:	
  (C1)-­‐(C)-­‐(C)-­‐(C)-­‐(C)-­‐(C)-­‐1	
  piu0osto	
  che	
  (C1)-­‐(C)-­‐(C)-­‐(C)-­‐(C)-­‐(C)-­‐(C1).	
  

	
  
Gli	
  atomi	
  di	
  C,	
  O,	
  S	
  e	
  N	
  aromaJci	
  vengono	
  rappresentaJ	
  con	
  i	
  loro	
  cara0eri	
  minuscoli,	
  rispeVvamente	
  'c',	
  'o',	
  's'	
  e	
  'n'.	
  
	
  
Le	
  ramificazioni	
  sono	
  rappresentate	
  da	
  parentesi	
  tonde,	
  ad	
  esempio	
  CCC(=O)O	
  per	
  l'acido	
  propionico	
  e	
  C(F)(F)F	
  per	
  il	
  fluoroformio,	
  che	
  

potrebbe	
  anche	
  essere	
  descri0o	
  con	
  la	
  formula	
  non	
  canonica:	
  FC(F)F.	
  
	
  
La	
  configurazione	
  del	
  carbonio	
  tetraedrico	
  è	
  specificato	
  da	
  @	
  o	
  @@.	
  L-­‐alanina,	
  l'enanJomero	
  più	
  comune	
  dell’amminoacido	
  alanina	
  

può	
  essere	
  scri0a	
  come	
  N[C@@H](C)C(=O)O.	
  L’idenJficatore	
  @@	
  indica	
  che,	
  quando	
  visJ	
  dall’azoto	
  lungo	
  il	
  legame	
  al	
  centro	
  
chirale,	
  la	
  sequenza	
  di	
  sosJtuenJ	
  idrogeno	
  (H),	
  meJle	
  (C)	
  e	
  carbossilato	
  (C(=O)O)	
  appaiono	
  in	
  senso	
  orario.	
  D-­‐alanina	
  può	
  essere	
  
scri0a	
  come	
  N[C@H](C)C(=O)O	
  



Ø  InChI:	
  Intera@onal	
  Chemical	
  Iden@fier	
  
	
  
E’	
  un	
  idenJficatore	
  testuale	
  per	
  le	
  sostanze	
  chimiche,	
  proge0ato	
  per	
  fornire	
  un	
  modo	
  standard	
  e	
  leggibile	
  per	
  codificare	
  le	
  

informazioni	
  molecolari	
  e	
  per	
  facilitare	
  la	
  ricerca	
  di	
  tali	
  informazioni	
  nei	
  database	
  e	
  sul	
  web.	
  
	
  
Gli	
  idenJficatori	
  descrivono	
  le	
  sostanze	
  chimiche	
  in	
  termini	
  di	
  livelli	
  di	
  informazione	
  -­‐	
  gli	
  atomi	
  e	
  il	
  loro	
  legame	
  di	
  conneVvità,	
  le	
  

informazioni	
  tautomeriche,	
  informazioni	
  isotopiche,	
  la	
  stereochimica	
  e	
  le	
  informazioni	
  di	
  carica	
  ele0ronica.	
  Non	
  tuV	
  gli	
  straJ	
  
devono	
  essere	
  forniJ,	
  per	
  esempio,	
  lo	
  strato	
  tautomero	
  può	
  essere	
  omesso	
  se	
  questo	
  Jpo	
  di	
  informazioni	
  non	
  è	
  rilevante	
  per	
  la	
  
parJcolare	
  applicazione.	
  
	
  
InChIs	
  differiscono	
  dagli	
  ampiamente	
  uJlizzaJ	
  numeri	
  di	
  registro	
  CAS	
  in	
  tre	
  aspeV:	
  
	
  
	
  	
  	
  	
  sono	
  liberamente	
  uJlizzabili	
  e	
  non	
  di	
  proprietà;	
  
	
  	
  	
  	
  possono	
  essere	
  calcolaJ	
  dalle	
  informazioni	
  stru0urali	
  e	
  non	
  devono	
  essere	
  assegnaJ	
  da	
  qualche	
  organizzazione;	
  
	
  	
  	
  	
  maggior	
  parte	
  delle	
  informazioni	
  in	
  un	
  InChI	
  è	
  leggibile	
  (con	
  la	
  praJca).	
  
	
  
InChIs	
  possono	
  esprimere	
  più	
  informazioni	
  rispe0o	
  alla	
  semplice	
  notazione	
  SMILES	
  e	
  si	
  differenziano	
  nel	
  fa0o	
  che	
  ogni	
  stru0ura	
  ha	
  
una	
  stringa	
  univoca	
  InChI	
  che	
  è	
  importante	
  nelle	
  applicazioni	
  di	
  database.	
  
	
  
L'algoritmo	
  InChI	
  converte	
  le	
  informazioni	
  stru0urali	
  di	
  input	
  in	
  un	
  idenJficatore	
  univoco	
  InChI	
  in	
  un	
  processo	
  in	
  tre	
  fasi:	
  la	
  
normalizzazione	
  (per	
  rimuovere	
  le	
  informazioni	
  ridondanJ),	
  canonicizzazione	
  (per	
  generare	
  un	
  unico	
  numero	
  per	
  ogni	
  atomo),	
  e	
  
serializzazione	
  (per	
  dare	
  una	
  stringa	
  di	
  cara0eri)	
  .	
  
	
  
InChIKey	
  è	
  una	
  rappresentazione	
  digitale	
  condensata	
  di	
  lunghezza	
  fissa	
  (25	
  cara0eri)	
  del	
  InChI	
  che	
  non	
  è	
  comprensibile	
  dall'uomo.	
  
La	
  specifica	
  InChIKey	
  è	
  stata	
  rilasciata	
  nel	
  se0embre	
  2007	
  al	
  fine	
  di	
  agevolare	
  le	
  ricerche	
  sul	
  Web	
  per	
  i	
  composJ	
  chimici,	
  
problemaJci	
  da	
  idenJficare	
  con	
  il	
  full-­‐length	
  InChI.	
  
	
  



	
  
	
  
	
  
Ogni	
  InChI	
  inizia	
  con	
  la	
  stringa	
  "InChI	
  ="	
  seguito	
  dal	
  numero	
  di	
  versione,	
  a0ualmente	
  1.	
  Questo	
  è	
  seguito	
  dalla	
  le0era	
  S	
  per	
  InChIs	
  
standard.	
  L'informazione	
  rimanente	
  è	
  stru0urata	
  come	
  una	
  sequenza	
  di	
  straJ	
  e	
  so0o-­‐straJ,	
  con	
  ciascuno	
  strato	
  	
  che	
  fornisce	
  un	
  Jpo	
  
specifico	
  di	
  informazioni.	
  Gli	
  straJ	
  e	
  so0o-­‐straJ	
  vengono	
  separaJ	
  dal	
  delimitatore	
  "/"	
  e	
  iniziano	
  con	
  una	
  le0era	
  prefisso	
  cara0erisJca	
  
(ecce0o	
  per	
  la	
  formula	
  chimica	
  sub-­‐strato	
  dello	
  strato	
  principale).	
  I	
  sei	
  straJ	
  con	
  so0olivelli	
  importanJ	
  sono:	
  
	
  
1	
  strato	
  principale	
  
	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  Formula	
  chimica	
  (senza	
  prefisso).	
  Questa	
  è	
  l'unico	
  so0olivello	
  che	
  deve	
  esserci	
  	
  in	
  ogni	
  InChI.	
  
	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  Connessioni	
  tra	
  atomi	
  (prefisso:	
  "c").	
  Gli	
  atomi	
  nella	
  formula	
  chimica	
  (ecce0o	
  gli	
  idrogeni)	
  sono	
  numeraJ	
  in	
  sequenza,	
  questo	
  

	
  so0olivello	
  descrive	
  quali	
  atomi	
  sono	
  collegaJ	
  da	
  legami	
  con	
  altri.	
  
	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  Gli	
  atomi	
  di	
  idrogeno	
  (prefisso:	
  "h").	
  Descrive	
  quanJ	
  atomi	
  di	
  idrogeno	
  sono	
  collegaJ	
  a	
  ciascuno	
  degli	
  altri	
  atomi.	
  
2	
  livello	
  di	
  carica	
  
	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  so0olivello	
  di	
  carica	
  posiJva	
  (prefisso:	
  "p"	
  di	
  "protoni")	
  
	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  so0olivello	
  di	
  carica	
  negaJva	
  (prefisso:	
  "q")	
  
3	
  strato	
  di	
  stereochimica	
  
	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  doppi	
  legami	
  (prefisso:	
  "b")	
  
	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  stereochimica	
  tetraedrica	
  (prefissi:	
  "t",	
  "m")	
  
	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  Jpo	
  di	
  informazione	
  stereochimica	
  (prefisso:	
  "s")	
  
4	
  Strato	
  isotopico	
  (prefissi:	
  "i",	
  "h",	
  nonché	
  "b",	
  "t",	
  "m",	
  "s"	
  per	
  la	
  stereochimica	
  isotopica)	
  
	
  	
  	
  	
  	
  strato	
  H-­‐fissi	
  
	
  	
  	
  	
  	
  strato	
  ricollegato	
  
	
  
Il	
  formato	
  delimitatore-­‐prefisso	
  ha	
  il	
  vantaggio	
  che	
  un	
  utente	
  può	
  facilmente	
  uJlizzare	
  una	
  ricerca	
  con	
  cara0eri	
  jolly	
  per	
  trovare	
  
idenJficatori	
  che	
  corrispondono	
  solo	
  in	
  cerJ	
  livelli.	
  



Ø  MDL	
  Molfile	
  
	
  
E’	
  un	
  formato	
  di	
  file	
  creato	
  dalla	
  MDL	
  InformaJon	
  Systems	
  e	
  adesso	
  di	
  proprietà	
  della	
  Symyx	
  Technologies,	
  per	
  la	
  gesJone	
  

dell'informazione	
  riguardante	
  gli	
  atomi,	
  legami,	
  conneVvità	
  e	
  coordinate	
  di	
  una	
  molecola.	
  Molfile	
  è	
  cosJtuito	
  da	
  una	
  intestazione,	
  
una	
  tabella	
  di	
  connessione	
  (Ctab,	
  ConnecJon	
  Table)	
  contenente	
  informazioni	
  sugli	
  atomi,	
  quindi	
  sui	
  legami	
  e	
  sulla	
  Jpologia	
  di	
  
legame,	
  seguita	
  da	
  sezioni	
  che	
  forniscono	
  una	
  informazione	
  più	
  completa.	
  

Molfile	
  è	
  abbastanza	
  comune	
  per	
  la	
  maggior	
  parte,	
  se	
  non	
  tu0e,	
  le	
  applicazioni	
  so#ware	
  di	
  chemoinformaJca.	
  



Database	
  molecolari	
  
	
  

pubchem	
  
h0p://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov	
  
	
  
e-­‐molecules	
  
h0p://www.emolecules.com	
  


