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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 (Accelry 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

MOTIF

アクセルリス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。

カルボキシル基の水素結合モチーフとその統計的発生

http://accelrys.co.jp


データシート:  MATERIALS STUDIO

2http://accelrys.co.jp © 2011 Accelrys Software Inc. すべてのブランド名や製品名は、各所有者の商標です。

アクセルリス株式会社 〒 100-0013　東京都千代田区霞が関3-7-1　霞が関東急ビル17F　Tel: 03-5532-3800

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。

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• 

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

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、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。 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 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。

 

Materials Studioに関する詳細については、下記URLを参照して

ください。 
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