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Mogul：分子ジオメトリー
IsoStar：分子間相互作用

CSDデータと基本ツール
ConQuest, Mercury, WebCSD
CSD Python API
[Deposit Structures, enCIFer]

Conformer Generator, Full Interaction Map, 
Hydrate Analyserなど：CSD-Materials.
GOLD, SuperStar, CSD CrossMinerなど：
CSD-Discovery

CSD-Core

CSD-Materials, CSD-Discovery

ConQuestとMercuryの位置付け



ConQuestとMercuryで何ができる？

ConQuest
結晶構造の検索

Mercury
Hitした結晶構造の表示、分析

 この化合物、結晶構造未知？

 新規に解析した結晶構造、類似化合物とどこが違う？

 ある類似化合物群の構造的特徴は？

 この分子間/分子内相互作用の構造的特徴は？

 X線構造解析と中性子構造解析ではどこが違う？

 etc.



この発表で示す検索と表示の実例

 単純な検索と表示の一連の流れ

 元素、結合の種類の指定法

 構造情報の追加による検索の絞り込み

 分子間NーH…O水素結合を持つ構造の検索と、構造的特徴の分析

 実験条件(線源：中性子)を指定した検索
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部分構造(Fragment)の入力から検索、表示まで

7A: ハロゲン

⚫ ConQuest立上げ

⚫ 上記の部分構造を
持つ構造の検索

⚫ Hitした構造の論文
リストの出力

⚫ Mercuryでの表示

Fragment
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検索結果の絞り込み
Fragmentに様々な条件を追加する

QA: C or N

18793 hits



検索結果の絞り込み: 2次元構造の条件を追加

✓芳香環を繋ぐ炭素には水素が1個
もしくは2個結合

✓芳香環を繋ぐ炭素は環を構成しない
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検索結果の絞り込み: 3次元構造の条件を追加

✓2個の芳香環がcisの相対関係 ✓QAはC?それともN?

検索時に、“TOR3”, “ANO1”, “ANO2”の値も記録される
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検索結果

“TOR3”, “ANO1”, “ANO2”の値が表示される

671 hits



検索結果のMercuryでの表示
Entry TOR3 ANO1,2



Data Analysis window



Data Analysis window



Data Analysis window
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O…H < 2.1Å

検索条件：
✓ 分子間O…Hコンタクト
✓ O…H距離 ＜ 2.1Å
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分子間相互作用を用いた検索
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分子間相互作用を用いた検索

C-H, N-H, O-Hを
固定値に修正

2693 hits



Mercuryを用いた構造的特徴の分析
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Fragment以外の条件を用いた検索

⚫ 著者名、雑誌名
⚫ 化合物名
⚫ 構成元素
⚫ 組成
⚫ 空間群
⚫ 格子定数
⚫ 格子内分子数(Z)、密度
⚫ 実験条件

著者名、雑誌名
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中性子回折の結果を用いた分子間O-H…N水素結合の分析

検索条件：
✓ N…H距離 ＜ 2.1Å
✓ 分子間コンタクト
✓ 線源: 中性子

記録するパラメータ：
 N…H 距離 (DIST1)
 OーH 距離 (DIST2)
 O…N 距離 (DIST3)
 OーH…N角 (ANG1)



中性子回折の結果を用いたO-H…N水素結合の分析

33 hits



Mercuryを用いた分析

O-H距離とO…N距離で
散布図を作成



Mercuryを用いた分析

O-H距離とO…N距離で
散布図を作成

OーH距離

O
…

N
距

離

O…Nが短い

OーＨが長い



ConQuest、Mercuryの公式チュートリアル

ConQuest



ConQuest、Mercuryの公式チュートリアル

Mercury



ConQuest、Mercuryの公式チュートリアル

◆インストールされたチュートリアル用ファイルをブラウザで表示

◆「ConQuest tutorials」「Mercury tutorials」での検索で、それぞれの
ユーザーガイド(チュートリアル込み)を入手可能
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