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CWM Global Search i Die Internet Suchmaschine ftir Chemiker

CWM Global Search (cwmglobalsearch.com/gsweb) ermdéglicht das Internet mit Struktur, Trivialna-
men oder CAS Registry Nummer zu durchsuchen. Die Strukturen kdnnen mit JDraw direkt in der
Anwendung gezeichnet, oder mit den Ublichen Zeichenprogrammen erstellt werden. Ein Quick
Search zeigt innerhalb von Sekunden Struktur, mehrere Namen und CAS Registry Nummer(n), egal
ob man mit der Struktur, dem Namen oder der CAS Registry Nummer angefangen hat. Im Global
Search kann man eine umfassende Suche mit Struktur, Namen und CAS Registry Nummer auf einmal
anstofRen. Das Ergebnis sind Links, die mit Schlisselworten kombiniert einen schnellen Einstieg in
die wesentlichen Internetseiten ermdéglicht. Zur Zeit durchsuchen wir 43 Datenbanken und Google.
Dies reprasentiert mehr als 100 Millionen Seiten mit strukturrelevanten Daten.

Arbeitsweise Vorteile von CWM Global Search

1 Struktur als Suchfrage: Zeichne die Struktur  § Nur eine Oberflache fiir viele Datenbanken:

im JDraw Add-in, oder mit Ihren bevorzugten CWM Global Search ermdglicht es in 44 che-
Zeichenprogramm, wie Symyx Draw, Chem- mischen und biologischen Datenbanken zu
Draw oder Marvin. Mit cut & paste Ubertragt suchen. Man muss also nicht 44 verschiedene
man die Struktur nach CWM Global Search. Anwendungen lernen und auch nicht in 44 Da-
Wir unterstiitzen auch SDFiles und Reaktions- tenbanken hintereinander suchen.

dateien (rxn).

1 Trivialname als Suchfrage: Im Namensfeld 1 Quick Search zeigt lhnen in Sekunden die
kénnen Sie einen Trivialnamen, IUPAC Na- zugehorige Struktur zu Trivialnamen oder
men, oder Smiles, oder sogar InChl Namen, anderen Strukturbezeichnern.
oder InChl Key eingeben, siehe Abb.1.

1 CAS Registry Nummer als Suchfrage: Falls f Quick Search b e n ut z €Cherdi@InStrutture

Sie nicht Zugang zu CAS Registry haben, Lookup Service (CSLS)0 um Struki
kénnen Sie hier sehr oft die zugehdrige Struk- Namen und CAS Registry Nummern abzuglei-
tur und/oder Namen finden. chen. Damit ergibt sich die Moglichkeit mit

anderen Suchbegriffen als den urspriungli-

QuickSearch | QuickSearch Results | Global Search | Global Search Resuits chen zu suchen. Zum Beispiel glbt man Tami-
flu ein, und findet Interseiten mit Oseltamivir.
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Beispiele: Was ist alles Uber eine Struktur
bekannt?

CWM Global Search durchsucht die wesent-
lichsten, kostenlosen chemischen Datenbanken
am Internet. Version 5 sucht in 44 Quellen Dies
sind chemische Datenbanken wie ChemSpider,
Datenbanken, die auf Hersteller von Testverbin-
dungen spezialisiert sind, wie eMolecules oder
AKos, Datenbanken mit biologischem Schwerpunkt
wie PubChem, KEGG, ChEBI und DrugBank, und
Patentdatenbanken, wie SureChem, Literaturda-
tenbanken wie MedLine und Google Books.

Die uUbersichtliche Tabellenanordnung der Er-
gebnisse ermoglicht einen Uberblick. Felder
werden mit Schlisselwértern gefillt, wenn Schlis-
selworter und Links Ubereinstimmen, d. h, wenn
ich nach einen klinischen Test suche, brauche ich
nur den Link zu 6ffnen, der das Schlisselwort
Ac | i nalsfizeigt. t

mescaline
Clinical
trials

mescaline

Pharmacog

enomic data
mescaline

Biological .
T

test results Xty

Abb. 2. Das Ergebnis von CWM Global Search ist
eine Tabelle mit Links auf der linken Seite und
Schliisselwdrtern oben. Die roten Felder markieren
die Links wo Bezlige vorhanden sind.

In diesem Fall haben wir die Struktur von Mescali-
ne eingegeben und finden eine klinische Studie fur
den Namen Mescaline.

ClinicalTrials.gov

A service of the U.S. National Institutes of Health

List Results Refine Search

Found 1 study with search of: Mescaline

Hi ies th n ing n lun

Rank Status Study

Abb. 3: Das Endergebnis ist immer die urspringli-
che Webseite.
Suche nach einem Sicherheitsdatenblatt.

Viele Datenbanken am Internet sind nicht mit
Strukturen suchbar, sondern nur nach Namen, wo
man oft nicht weil3, ob nach Trivialnamen oder
systematischen Namen gesucht werden kann. In
Quick Search beginnt man eine Struktursuche und
bekommt Trivial-, Handels- und systematische
Namen und CAS Registry Nummern. Man kann in
Global Search automatisch mit allen Suchbegriffen
weitersuchen, oder aber manuell einschranken.
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Abb. 4. Global Search Menu erlaubt dem Benutzer
die Suchkriterien auszusuchen und die Datenquel-
le(n), die man auch in Profilen zusammenfassen
kann
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Abb. 5. Die Antwort fir Morpholin sind Links, wie in
jeder Suchmaschine, aber Schliisselworter zeigen
welche Links die gewlnschte Information enthal-
ten.

In diesem Beispiel enthalten 5 Links Sicher-
heitsdaten. Offnen eines Links filhrt zum Sicher-
heitsdatenblatt.
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Finde einen Artikel in MedLine mit einer
MSDS Number: M8155 = = = = * Fffecrive Date: Struktursuche.
O2I5/08 = % % % ¥ Supercedes: 05/06/03 Manchmal ist es schneller und eindeutiger eine
Struktur zu kopieren, oder zu zeichnen um in einer
Textdatenbank zu suchen.
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Abb.6. Original Webseite mit Sicherheitsdatenblatt. 4 b —
Finde alle Hersteller, wo man eine gewiinschte S— ’ -

Verbindungen kaufen kann.

Sie haben vielleicht schon in den (ublichen
Quellen nach Herstellern fir Ihre Verbindung
gesucht und sind nicht flindig geworden. Hier zeigt
sich, das die Internetgemeinschaft mehr Daten und
zeitnéher erstellen kann, als jeder Datenbankpro-
duzent.

Sie werden nicht in allen Datenbanken suchen,
sonder am einfachsten ein Profil wahlen mit nur
diesen Datenbanken, die auch Herstellerinformati-
on haben.
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Abb. 7. Wahle nur die Quellen, die auch die
gewlnschte Information enthalten kénnen.

Abb. 8. Quick Search Ergebnis zeigt sofort die
zugehorigen Namen.

Wir finden folgende relevante Literaturstelle in
PubMed Central.

——-  PubMed
Central

{Search ) Journal List]

ournal List > Br ] Pharmacol > v.153(8); Apr 2008

BrJ Pharmacel 2008 April 153(8); 17391749,
Published onling 2008 March 10. doi 10.1038/bjp.2008.85.

B P BRITISH JOURNAL
OF PHARMACOLOGY

PMCID: PMC

Copyright 2008, Nature Publishing Group

Thymol and related alkyl phenols activate the hTRPA1
channel

SPLee," MTBuber,' QYang," R Cerne,' RY Cortés,” D G Sprous
R W Bryant'

‘Discuvery Research, Redpoint Bio Corporation, 7 Graphics Drive, Ewing, NJ, USA

:Authur for correspondence: Email: robert. bryant@redpointbio.com
“Current address: Merck & Co. Inc., Rahway, NJ 07065, USA.

baeLLEyd 18

Abb. 9. Die Struktursuche stdf3t im Hintergrund
einen Namenssuche an und wird in PubMed
Central flindig.
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Mit mehreren Strukturen auf einmal suchen!
In CWM Global Search kann man auch SDFiles
einlesen und nach allen Strukturen suchen.

Use browse button to select input file

File read OK. Number of records : 3

Please select identifier

M Extended search ( CWM_AUTO_ID

CDBREGNO
MOL2DKEYS
MOLFORMULA
MOLWEIGHT
Compound_ID
UPDATE_DATE
SUPPLIER
DUPLICATE_ID J
AVAILABILITY
BUILDINGBLOCK
COMMENT
CANONICAL_SMILES
SQURCESDFILE
InChl

InChlIKey

SEGID

Abb. 10. Menl um Struktur-oder Reaktionsdateien
einzulesen.

Man kann auch Reaktionen zeichnen und als

rxn Dateien abspeichern und in CWM Global
Search einlesen.

Abb. 11. Anzeige einer Reaktion.

Auf diese Art kann man nach Reaktanten und
Produkten suchen.

Abb.12. Fir jedes Molekil in der Reaktion werden
die Links angezeigt.

In diesem Fall kann das Produkt unter anderem
auch bei bei AKos Samples gekauft werden

Abb.13. CWM Global Search hat Hersteller firr das
Produkt einer Reaktion gefunden.

Substruktur und Ahnlichkeitssuchen

CWM Global Search unt er st ¢t zt
Suche, Isomersuche, Tautomere und Stereoisome-
re, Substruktursuche und Ahnlichkeitssuche wo die
durchsuchte Datenbank dies auch unterstutzt.

Die Strukturen kénnen mit den meisten chemi-
schen Zeichenprogrammen erstellt werden. Symyx
Draw kann kostenlos fur den privaten Gebrauch
und far den Gebrauch in Universitaten bei
www.symyx.com/micro/draw31/index.html herunter
geladen werden.
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http://www.symyx.com/micro/draw31/index.html

