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QSARによる材料探索の加速

QSARは化学材料探索のためのワークフローソ

リューションの一つであり、最適な物理化学特性

をもつ化合物の発見に大変実用的な方法です。

QSAR手法のMS Modeling環境への統合により、

広範な分子記述子の使用と多様な解析手法へ

のアクセスが可能となります。

化学材料業界のチャレンジ

化学材料業界の企業では似たような研究問題に

直面しており、そこでは、コストを削減しつつ、性

能改善した新奇物質のより早い探索が最重点課

題となっています。 一方で、パテント問題は代

替材料の一刻も早い探索への圧力を強めていま

す。 これらの理由により、材料研究に取り組ん

でいる企業（ポリマー、界面活性剤、その他ソフト

マテリアル、分子 / 無機結晶、ゼオライトなど）で

は、定量的構造活性相関（QSAR）手法を新規材料

探索における重要なパートと位置付けています。

QSAR ： 未来への一歩

QSARは、デスクトップでの高品位材料探索を可

能とし、以前より遥かに多数の研究者に活用さ

れるようになってきました。 10年以上ものQSAR
導入の実績を基にして、アクセルリスは、材料化

学業界の研究者が必要とする設計、使用、機能

の一群を提供します。

QSARワークフロー

QSARは個々の研究者がワークフローに沿って新

規材料探索を行うことができます。 たとえば材

料分子構造と実験データを入手することから開

始します。 それから構造を検証して分子記述子

を計算します。 その後、初期データ解析を行い

ます。 たとえば基本的な相関解析などです。 こ

の初期データ解析がすでに分子特性と実験データ

の関係性を示唆していることもあります。 これに

基づき、QSARモデル構築に進みます。 モデル

構築 / 検証を行い、ユニークな遺伝的アルゴリズム

を活用しながら、QSARモデルの詳細を見出しま

す。 必要に応じてモデル構築前にデータ分割を

行うこともあります。 構築したQSARモデルを使

用して、次の候補化合物分子の特性予測を行い

ます。 これら候補は予測物性値によりサブセット

に分けることができます。 これでリード構造が得

られました。 これらに基づいて実際に合成を行

うもの、あるいは購入できる場合は購入するかど

うか、を意思決定行います。 その後の確認実験

によりこれら材料分子の適性が確認されます。

必要に応じて、この結果に基づいてナレッジベース

を更新し、所望の物性を達成するまで、もう一度

前述のワークフローに立ち返ることができます。

QSAR
QSARでは、単一のスタディテーブルに実験内容

を取りまとめ、分子構造と特性値を統合管理す

ることができます。 分子記述子はあらゆる物理

化学物性を提供し、ユニークな遺伝的アルゴリ

ズムと共用されることで、他に比較しえないQSAR
モデル構築能力を提供します。 この統合された

データ可視化 ・ 管理 ・ 解析により、QSARは材料

探索における有力な手法の一つになります。
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MATERIALS STUDIOの利点

QSARはMaterials Studio®ソフトウェア環境内で使用することが

でき、Windows®標準のユーザーフレンドリーなインターフェース

に準拠しています。

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。 
http://accelrys.co.jp/products/materials-studio/
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