
Химические данные



Data



Data as an input

10.3390/molecules26113237



Peculiarities of chemical data

• Main entity is a chemical structure (rarely: spectra, electron structure)
• Various sizes
• Not machine-readable ‘as is’. We need to convert it
• Non-standard formats



What do we have

• Laboratory notebooks (paper?)
• Instrument data (Vendor format? Unannotated? Uncurated?)
• What we publish (successes)
• What we don’t publish (fails)



Data lake

https://medium.com/rock-your-data/getting-started-with-data-lake-4bb13643f9



Big data

DOI: 10.1093/af/vfz005



Curated data

• Очистка
• Оценка качества
• Аннотация
• ….



Labelled data



Fair data

DOI:10.1016/j.ejmp.2021.01.083



Human readable

https://www.unece.org/fileadmin/DAM/stats/documents/ece/ces/ge.44/2018/T5_Netherlands_BOSCH_Paper.pdf



Formats



Базовое представление, молекулярный граф

2-ацетилоксибензойная кислота, 
ацетилсалициловая кислота, C9H8O4
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Cartesian InternalГлицерин

(Формат .xyz) (Z-matrix)

1) Простой
1) Химический смысл

2) Сложнее в построении
3) Много способов задать

.xyz



.mol

DOI:10.1186/s13321-016-0168-9



.sdf

DOI:10.3906/elk-1809-9



SMILES
• Игнорируем водороды (если это не 

критично)
• Выбираем самую длинную цепочку
• Разрываем циклические фрагменты
• Записываем (-, =, #, : или не 

записываем) связи
• Записываем боковые цепочки в 

скобках
Но:
• С какого атома начать?
• Ароматические системы?

https://ru.wikipedia.org/wiki/SMILES



Other ASCII representations

• InChi
• SMARTS
• SYBYL
• SELFIES
• …



.cif

DOI:10.1186/s13321-016-0168-9



.pdb

DOI:10.1007/978-3-642-54816-1_4



DataBases



Pubchem



ChEMBL



ZINC



PDB



ICSD



CSD

https://www.ccdc.cam.ac.uk/solutions/csd-core/components/csd/



Crystallography Open Database



‘Good’ database

• Big
• Curated
• Conventional formats, exports (downloads), API
• Computational-ready
• (Multi)labelled
• Free



More DataBases?



Other: CORE-MOF



Other: 2D-hybrid perovskites



Other: HERDB
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