
@CSC ‒ OHJELMISTOT JA TIETOKANNAT 11

Käytätkö CPC-ohjelmakirjastoa?
Jan Åström
jan.astrom@csc.fi

0#
KIRJASTO฀ ON฀ g#OMPUTER฀ 0HYSICS฀ #OMMUNICATIONg฀ ฀

LEHDEN฀OHJELMAKIRJASTO�

4ËMËN฀TYYPPISEN฀KIRJASTOJEN฀KËYTTÚ฀ON฀VIIME฀VUOSI

KYMMENEN฀AIKANA฀VËHENTYNYT฀MERKITTËVËSTI�฀

6AIKKA฀OHJELMAKIRJASTO฀ON฀SUHTEELLISEN฀HALPA�฀SEN฀YLLË

PITO฀KUITENKIN฀TYÚLLISTËË฀ASIANTUNTIJOITAMME�

4ILASTOJEN฀MUKAAN฀#0#
KIRJASTON฀KËYTTÚ฀ON฀NIIN฀MINI

MAALISTA�฀ETTË฀#3#฀HARKITSEE฀TILAUKSEN฀LOPETTAMISTA�฀

*OS฀KËYTËT฀#0#
KIRJASTOA฀JA฀HALUAT�฀ETTË฀KIRJASTO฀KULUU฀
MYÚS฀TULEVAISUUDESSA฀MEIDËN฀TARJONTAAMME�฀ILMOITA฀SII

TË฀SËHKÚPOSTIOSOITTEELLA฀gASTROM CSC�FIg�

Mikael Johansson
mikael.johansson@csc.fi

0IENTEN฀MOLEKYYLIEN฀TELAKOINTIOHJELMA฀'/,$฀PËIVITETTIIN฀
ËSKETTËIN฀ VERSIOON฀ ����฀ 4UKI฀ !)8
KËYTTÚJËRJESTELMËLLE฀ ON฀
PËËTTYNYT฀JA฀UUSIN฀VERSIO฀ON฀ASENNETTU฀AINOASTAAN฀3EPELIIN�฀
3EPELI฀ONKIN฀HUOMATTAVASTI฀)"-�ËË฀TEHOKKAAMPI฀ALUSTA�฀JO

TEN฀VIIMEISTËËN฀TËMËN฀VERSIOPËIVITYKSEN฀MYÚTË฀ON฀HYVË฀TI

LAISUUS฀VAIHTAA฀ALUSTAA฀NYKYAIKAISEMPAAN�฀

'/,$
PAKETTI฀ VOIDAAN฀EDELLEEN฀ASENTAA฀MYÚS฀OMALLE฀,I

NUX
TYÚASEMALLE�฀4ËMË฀ON฀SUOSITELTAVAA฀ETENKIN฀NIILLE�฀JOT

KA฀ KËYTTËVËT฀ '/,$IA฀ SEKË฀ TULOSTEN฀ ANALYSOINTIOHJELMAA฀฀
3),6%2IË�฀GRAAFISTEN฀KËYTTÚLIITTYMIEN฀KAUTTA�฀8
YHTEYDEN฀YLI฀
GRAFIIKKA฀VOI฀TUNTUA฀TUSKALLISEN฀HITAALTA�

Interaktiivinen käyttö

-IKËLI฀HALUAT฀KËYTTËË฀GRAAFISIA฀KËYTTÚLIITTYMIË฀3EPELISSË�฀TU

LEE฀SINUN฀ENSIN฀AVATA฀INTERAKTIIVINEN฀SESSIO฀JOHONKIN฀LAS

KENTANOODIIN�฀3UORAAN฀EDUSTANOODISSA฀EI฀PIDË฀AJAA฀MITËËN฀
MINUUTTIA฀PIDEMPIKESTOISTA฀OHJELMAA�฀4ËMË฀TAPAHTUU฀QRSH

KOMENNOLLA�฀JOLLE฀ON฀LISËKSI฀ANNETTAVA฀LISËPARAMETRI฀MUIS

TINHALLINTAA฀VARTEN�

qrsh -l h_stack=256M

'/,$IN฀INTERAKTIIVISEN฀YMPËRISTÚN฀SAA฀KËYTTÚÚN฀KOMEN

NOLLA

use gold

Laskentatyö eräajona

+UN฀AJAT฀'/,$
TÚITË฀#3#�N฀KONEILLA�฀ON฀SINUN฀VALMISTELTAVA฀
ERËAJOTIEDOSTO�฀#3#�N฀'/,$
SIVUSTOLTA฀;�=฀LÚYTYY฀ESIMERKKI�฀
JOTA฀VOIT฀MUOKATA฀TARPEEN฀MUKAAN�฀6OIT฀MYÚS฀AJAA฀'/,$IA฀
RINNAKKAISESTI�฀2AJOITETUN฀LISENSSIMËËRËN฀TAKIA฀YLI฀KAHDEK

SAN฀PROSESSORIYTIMEN฀SAMANAIKAISTA฀KËYTTÚË฀TULISI฀KUITENKIN฀
VËLTTËË�฀JOTTA฀LISENSSEJË฀RIITTËË฀MUILLEKIN�

Uudet ominaisuudet versiossa 3.1

6ERRATTUNA฀AIKAISEMPAAN฀VERSIOON฀����฀PËIVITYS฀TOI฀MUKA

NAAN฀PARANNUKSIA฀JA฀LAAJENNUKSIA�฀MIELENKIINTOISIAKIN�฀4ËR

KEIMPINË฀UUDISTUKSINA฀VOIDAAN฀PITËË�

��฀ ฀ 0ROTEIININ฀ JOUSTAVUUS�฀ 0AIKALLISET฀ PROTEIININ฀ PËË

KETJUN฀ LIIKKEET฀ JA฀ SIVUKETJUJEN฀ PYÚRIMISLIIKKEET฀ OVAT฀ NYT฀
MËËRITELTËVISSË�฀4ËTË฀VARTEN฀LÚYTYY฀ROTAMEERIKIRJASTO�฀+IR

JASTO฀PERUSTUU฀ARTIKKELIIN฀ ;�=�฀,ISËTYT฀VAPAUSASTEET฀ JOHTA

VAT฀YLEENSË฀PIDEMPIIN฀AJOAIKOIHIN฀KONFORMAATIOAVARUUDEN฀
LAAJENTUMISEN฀MYÚTË�฀-YÚS฀VËËRIEN฀POSITIIVISTEN฀TULOSTEN฀

GOLD 3.1 käytössä Sepelissä

TODENNËKÚISYYS฀VOI฀KASVAA�฀5UTTA฀TOIMINTOA฀KANNATTAAKIN฀
KËYTTËË฀HARKITEN�

��฀฀(EMIRYHMIEN฀PAREMPI฀KËSITTELY�฀2AUDALLE฀LÚYTYY฀
UUDET฀METALLIPARAMETRIT�฀ JOILLA฀ERITYYPPISET฀ LIGANDIVUORO

VAIKUTUKSET฀ VOIDAAN฀ MALLINTAA฀ PAREMMIN�฀ 9HDISTETTYNË฀
UUSIIN฀ TYPPIPARAMETREIHIN�฀ #HEM3COREN฀ ONNISTUMISPRO

SENTTI฀TELAKOITUMISISSA฀NOUSI฀AIEMMASTA฀��฀��STA฀��฀��IIN฀
;�=�฀(EMIPROTEIINIEN฀OSALTA฀KANNATTAA฀KËYTTËË฀#HEM3COREA฀
'OLD3COREN฀SIJASTA�

��฀ ฀ 4ELAKOITUMINEN฀ PEHMEILLË฀ PAIKALLISPOTENTI

AALEILLA�฀.YT฀VOIDAAN฀HUOMIOIDA฀TILANNE�฀JOSSA฀MOLEKYY

LI฀TELAKOITUESSAAN฀PYSTYY฀HIEMAN฀SIIRTËMËËN฀LËHELLË฀OLEVIA฀
AMINOHAPPOTËHTEITË�฀0EHMEËMMILLË฀POTENTIAALEILLA฀LIGAN

DIN฀ JA฀PROTEIININ฀PIENESTË฀PËËLLEKKËISYYDESTË฀EI฀ RANGAISTA฀
NIIN฀KOVALLA฀KËDELLË฀KUIN฀STANDARDIPOTENTIAALEILLA�

Viitteet
;�=฀ http://www.csc.f i/chem
;�=฀ 3�฀#�฀ ,OVELL�฀ *�฀-�฀7ORD�฀ *�฀ 3�฀ 2ICHARDSON�฀$�฀#�฀
2ICHARDSON�฀v4HE฀0ENULTIMATE฀2OTAMER฀,IBRARYv�฀0ROTEINS฀
��฀�����	฀���n����
;�=฀ 3�฀"�฀+IRTON�฀#�฀7�฀-URRAY�฀-�฀,�฀6ERDONK�฀2�฀$�฀
4AYLOR�฀v0REDICTION฀OF฀"INDING฀-ODES฀FOR฀,IGANDS฀IN฀THE฀#Y

TOCHROMES฀0���฀AND฀/THER฀(EME
#ONTAINING฀0ROTEINSv�฀0RO

TEINS฀��฀�����	฀���n����


