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CSD-Frameworks
多孔性材料開発向けCSDパッケージ

2025年7月
化学情報協会
科学データ情報室

CSD-Frameworksは、CSD-CoreとCSD-Materialsに付属するツールから、
MOFの構造表示、重ね合わせ、溶媒や水和物の解析、多孔構造の解析などの
選りすぐりの機能をセットにしたパッケージです。CSDの全データ、および機械学習や
データマイニング用に前処理したMOF Collection (CIF)を提供いたします。
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CSD活用ツール

CSD Editor：in-houseのデー
タベース作成と管理

CSD：Cambridge Structural Database
130万件を超える結晶構造データベース
さらに、
CSD MOF Collection：本パッケージのみに付属する、
高品質な3D-MOF結晶構造ファイル集 (検索機能なし)

CSD-Frameworksの構成

ConQuest：高度な3D検索に
対応した、CSD検索ツール

WebCSD：入門レベルのオンラ
イン検索

CSD Python API：CSDと連
携したワークフローを自動化Mercury：構造可視化と解析機能

• Hydrate Analysis：水和物の解析
• Solvate Analysis：溶媒分子の解析
• Pore Analysis：多孔構造の解析
• Powder Pattern：PXRDシミュレーション
• Motif Search：指定した motif を持つ構造を検索
• Crystal Packing：類似の packing を検索
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CSD

CSD MOF Subsets

CSD MOF Collection

ゲストを除去し、重複を除き、
前処理を実行

• CSDには、CSD MOF Subsetsが含まれる。
MOF Subsetsは、13.5万件を超える1D、2Dおよび3D MOF様構造のデータ
セットで、現在、CSD全登録件数の約10%を占める。

• CSD MOF Collection ※本パッケージのみに付属
MOF Subsetsから抽出したデータを前処理した、1.3万件超のMOF結晶構
造CIFファイル。機械学習やデータマイニングへの活用が可能 (検索機能なし)。
基本骨格中にDisorderが無く、一定以上の空隙を有する、3D MOFを抽出
重複するフレーム、溶媒およびゲスト分子を除去
欠損している水素を追加
空間群をP1へ変換
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CSD-Frameworksのワークフロー例

• 高度な検索機能により、CSDから目的の構造を抽出
• 予めCSD MOF Subsetsに限定した検索も可能

• 充填構造の可視化
• 多孔構造の観察
• 論文や出版向けの高画質

• void / poreの分析
• 粉末回折シミュレーション



5検索ツールConQuestを用いた検索例

2D入力例

QA=遷移金属
     +ランタノイド
     +アクチノイド

単結合
or 二重結合
or 非局在化

検索結果例

検索開始時、検索範囲の限定が可能

ここで設定

WEMBUN
※ Refcode: CSDに登録された結晶構造の識別コード

「シュウ酸イオンをリガンドとするMOF」を検索
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WEMBUN(Refcode)を読み込んだ、
Mercuryの初期画面

単位格子

多孔構造の可視化
a

c

b



7Hydrate Analyser / Solvate Analyserによる解析例

多孔内で、結晶水(青)および結晶溶媒
(赤)によって占められる空間を可視化。

Hydrate Analyser

Solvate Analyser

解析結果
• 結晶水が占める体積と比率
• 水素結合の情報
• 水素結合モチーフの分類

解析結果
• 結晶溶媒が占める体積と比率
• 水素結合の情報

目的：ゲスト分子(結晶溶媒)の多孔内での
充填の様子を知る。

・ 2つのAnalyserを続けて使用した例
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WEMBUNの初期構造から、水や溶媒
4分子を除去する。

Pore Analyserによる解析例
前処理：結晶水 / 溶媒の除去 空隙の表示 Pore Analyserによる解析

細孔の体積、面積、形状などに関す
る計算値が得られる。

2×2×2セルの充填構造を作成し、
空隙を表示。



9PXRD Simulation
Calculateメニュー>Powder Pattern… をクリックするだけ。
• CSDデータに加え、独自の結晶のシミュレーションにも対応。
• 様々なファイル形式で、exportが可能 (.xy, xye, hkl, tsv, rawなど)。
• 画面右上のReference…から実験回折データを読み込むことで、シ

ミュレーションデータとの直接的な比較ができ、さらに画面右下で、
Similarity scoreによる類似性評価が表示される(右図)。
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ご不明な点やご要望などございましたらお気軽にお問い合わせください。

CSD-Frameworks のトライアルも随時受け付けております。

連絡先：化学情報協会 科学データ情報室 email: 
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