
MOTIF
データシート

BIOVIAは結晶工学への取り組みを広げる新しいツール
「Motif」を開発しました。これは、分子結晶における水
素結合トポロジの情報を分析するために開発されたツ
ールで、水素結合トポロジの定性分析法および定量分
析法を提供します。MotifをPolymorphの結晶多形予測
機能と組み合わせて使用すると、Polymorphで予測さ
れた分子のパッキング配列を水素結合トポロジによって
分類でき、ケンブリッジ結晶構造データベース(CSD)で
関連構造との類似性を測定することができるため、推
定構造に対し統計学的なスコアリングを行うことがで
きます。

多形は、溶解度、バイオアベイラビリティ、機械的安定性、
製造可能性など、幅広い材料特性に影響を与えます。凝固過
程を扱う研究者の場合、最適な形状を選択することで課題と
機会の両方がもたらされます。Motifでは、水素結合トポロ
ジから得られる有益な情報を提供することにより、これらの
科学的な取り組みを支援します。この情報は、膨大な数の多
形だけでなく、塩、溶媒、共結晶にまで、非常に複雑な設計
空間の分類に役立ちます。

MOTIFの機能
Motifとケンブリッジ結晶構造データベース(CSD)とのイ
ンターフェース[1]は、Cambridge Crystallographic Data
Centre(CCDC)のMercury機能[2]を利用しています。Motif
は、類似の構成を持つ分子が類似の結合様式に結晶化し、
新しい構造となるか、という重要な問題に答えを出すもので
す。
Motifでは、分子結晶の分子間結合に関する情報を抽出する
ことと、この情報を既知の構造のものと比較することの、2
つの主要なワークフローをサポートしています。
最初のワークフローでは、あらかじめ定義されたコンタクト
ポイント（通常はアクセプタ / ドナーまたはイオンコンタ
クト）を使用して、リング、無限および有限連鎖、不連続な
モチーフ、および分子間コンタクトなどの結合モチーフを検
索します。
2番目のワークフローでは、ケンブリッジ結晶構造データベ
ース(CSD)に対し、類似または関連構造とその結合モチーフ
に関する検索を行います。Motifでは、類似性測定(Tanimoto
係数に基づく)を利用し、CSDの結合モチーフと分析された
構造の結合モチーフが一致しているかどうかを評価します。
その結果、類似性のスコアが分析された構造に割り当てられ
ます。このため、提案された新しい多形を、類似分子構造を
持つ既知の構造と統計的に比較できます。

MOTIFの活用方法
Motifは結晶工学の取り組みを支援するために設計された
ツールです。Polymorph (BIOVIAの結晶パッキング予測ツ
ール)とMotifを一緒に使用すると、さらなる分析やランキ
ング機能が利用できます。Polymorphのパッキング予測に
対し、Motifの統計的なランキング / スコアリングによっ
て、Polymorphの結果に対する信頼性をより高めることがで
きます。さらにこの分類によって、結晶工学的な取り組み(
たとえば、選択的結晶化戦略[3])の際に利用できる価値ある
知識を得ることができます。

特長
水素結合トポロジ（モチーフ）の検索は、対話形式で設定す
る方法で行うことができ、可能性のあるモチーフの部類、
水素結合、ドナーおよびアクセプタ部位に含まれる官能基
の化学的な情報をCSDに送ることができるクエリに変換しま
す。Motifではこの設定を以下のような方法で簡単に行うこ
とができます。
• BIOVIA Materials Studioの“Set”コンセプトを使用して、対

話形式により官能基を定義
• ドナー / アクセプタ原子の完全な構成リストを使用した自

動処理、または手動選択によるコンタクトポイントを作成
• 塩選択調査用にイオンコンタクトポイントをサポート

カルボキシル基の水素結合モチーフとその統計的発生
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ダッソー・システムズの3Dエクスペリエンス・プラットフォームでは、12の業界を
対象に各ブランド製品を強力に統合し、各業界で必要とされるさまざまなインダス 
トリー・ソリューション・エクスペリエンスを提供しています。
ダッソー・システムズは、3Dエクスペリエンス企業として、企業や個人にバーチャル・ユニバースを提供することで、持続可能な 
イノベーションを提唱します。世界をリードするダッソー・システムズのソリューション群は製品設計、生産、保守に変革をもたら
しています。ダッソー・システムズのコラボレーティブ・ソリューションはソーシャル・イノベーションを促進し、現実世界をより良い 
ものとするためにバーチャル世界の可能性を押し広げています。ダッソー・システムズ・グループは140カ国以上、あらゆる規
模、業種の約19万社のお客様に価値を提供しています。より詳細な情報は、www.3ds.com（英語）、www.3ds.com/ja （日本語）を 
ご参照ください。
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Motifの機能
• クエリを作成するためのモチーフの簡単な選択
• Taminoto係数に基づくスコアリング関数
• CSD登録情報や入力リスト（Polymorphの出力結果）のス

コアリング
• CSDにおける過去の検索結果の再利用
• 社内や研究所内の異なる組織間でCSDへのアクセスを可能

にするクライアント/サーバ構造

BIOVIA MATERIALS STUDIOのメリット
MotifはMaterial Studioのモデリング・シミュレーション パ
ッケージを通して使用できます。Material Studioはモデリン
グ・シミュレーションの総合的なソフトウェアとツールを提
供します。柔軟なクライアント/サーバ コンピューティング
によって簡単にサーバへのアクセスができ、計算化学と物質
科学の先進的なシミュレーションをサーバで実行した後、使
用するデスクトップに直接結果を返すことができます。
Motifで作成された結果は、BIOVIA Materials Studioにある
表形式のスタディ テーブル環境を使用して分析できます。
スタディ テーブルでは、結果の要約表示、結晶構造とモチ
ーフ式の関連付け、検出されたモチーフ数、スコアリング情
報、さらにCSDから取得された関連構造の収集が可能になり
ます。BIOVIA Materials Studioを使用すると、関連するモデ
リング・シミュレーション機能を統合的に利用できるため、
得られた構造情報の質をさらに高めることができます。その
ようなBIOVIA Materials Studioの機能には、結晶形態予測、
分子力学、量子力学に基づく格子エネルギ評価、高度な可
視化機能、粉末X線パターンの予測、統計分析などがありま
す。
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Motifのワークフロー


