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【はじめに】 

1. このスタートガイドには，CSD 2018 Release の画面コピーが使われています．お手持ちのバージョ

ンと画面やデータ数が若干異なっている場合がありますが，ご了承下さい．また操作は Windows 版

を想定した記述となっております．各ソフトでは，Help からマニュアルや Tutorials (英語)を見るこ

とができます．併せてご参照ください． 

2. デフォルトでインストールした場合，CSD のソフトのアップデートやデータの追加があるかどうか

自動でチェックするように設定されています．ご使用中に，下図のようなポップアップが表示されま

したら，問題なければ最新版を追加インストールしてご利用下さい． 

 

 

 

 

3.  ご利用中，問題がありましたら，まずは CCDC の website のサポートページをご参照下さい． 

CCDC のホームページ→Support & Resources→FAQs →条件を入力して検索． 

 マニュアルは，Support & Resources→Documentation and Resources にございます． 

 

4. CSD-Systemは，2020 年 12 月より CSD-Core と名称変更しました． 
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1. ご利用開始にあたり 

1.1. インストール  

パッケージ内の README.txt やインストール起動画面中の help を参照のうえ，インストールを実行す

る．イントールには，1 時間程度時間がかかる． 

 

インストールが完了すると，次のアイコンがデスクトップに作成される(一部有料オプション)． 

ConQuest：検索ソフト 

Mercury：結晶構造表示・統計処理ソフト  (一部機能は，CSD-Discovery/CSD-Materials 付属) 

 Mogul：分子ジオメトリーのライブラリーと統計処理 

 enCIFer：CIF ファイルを編集するためのソフト． 

 CSD Python API：Python スクリプトにより欲しい情報を抽出するためのソフト 

  DASH：粉末Ｘ線回折データから構造決定するソフト(CSD-Materials 付属) 

 GOLD：遺伝的アルゴリズムを用いた蛋白質とリガンドのドッキングソフト(CSD-Discovery 付属) 

 Hermes：生体高分子用表示ソフト兼ドッキングの前処理や条件設定に使用するインターフェイス 

  CCDC Software Activation：CCDC 製品のライセンス登録 (Activation)に使用 

 

IsoStar については，CCDC のサーバにアクセスするか，in-house サーバを別途インストールする必要

がある．詳しくは英文の Documentation を参照のこと． 

 IsoStar：分子間相互作用のライブラリーとその表示用ソフト． 

 

 

1.2. ライセンス登録 

インストール途中，またはインストール後にソフトを最初に立ち上げた時にライセンス登録(Activation)

を行う．CCDC Software Activation ツールを起動し，Customer ID (お客様毎に固定の番号)と，

Activation key (契約毎に発行．年度が変わっても変更しないが，例えば，CSD-Core から CSD-Materials

にアップグレードした場合，新しいActivation keyが発行される)を入力する．Customer IDやActivation 

key がご不明の場合は，社内の CSDご担当者までご確認下さい． 

 

  



3 

 

2. データの抽出：欲しいデータを取り出す方法 

2.1. 検索ソフト ConQuest の基本検索画面  (10 分程度) 

ConQuest を起動すると下図の初期画面が表示される． 

 

 

どのような検索条件で結晶構造データベースから検索できるのか． 

■Draw：分子構造を描いて検索する．分子の部分構造でも可． 

■Peptide：ペプチド配列を選び，検索したい配列を構築して検索する． 

■Author/Journal：論文の著者や著者名の一部，また学術雑誌の名前，巻，ページ，発行年，論文に記

載されている CCDC の結晶構造 No.から検索する． 

■Name/Class：化合物名，または名前の一部，化学的分類から検索する． 

■Formula：化学式(範囲指定可能)を入力して検索する．1 分子かどうかの指定も可能． 

■Space Group：空間群，晶系から検索する． 

■Unit Cell：格子定数から検索する．軸の長さに対し，何％長くても良いという検索許容範囲を設定で

きる．Reduced cell の検索も可能． 

■Z/Density：単位胞の中の分子数，独立分子数，原子数，密度(g/cm3)，化学的分類が何種類含まれてい

るかで検索する． 

■Experimental：R 因子，ディスオーダー，未解決エラーを排除するかどうか，C-C 結合の e.s.d の平

均値，粉末結晶構造のみのデータを除くかどうか，測定時の温度，測定を X 線で行ったか中性子で行っ

たかなど，実験項で検索する． 

■Text：データに含まれている語で検索する．例えば，結晶の色(green, yellow など)や結晶の性質

(explosive, drug など)を選択したり，任意の語を記入したりして検索できる． 

■Refcode(entry ID)：CSD のエントリーコードで検索する． 

複数の query を掛け合わせて検索したい場合に用いるタブ． 

検索を複数回行った後，任意の 2 つの結果リストを合体させたり，

2 つの結果リストで共通な結果を探したりする操作をするタブ． 

検索結果が表示されるタブ．Build Queries で検索すると，

自動的にこのタブに移動する． 

初期画面．検索するタブ． 

この後，これを中心に

説明する． 
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2.2. 作図して目的の分子群を探す 

2.2.1. Draw の画面のボタンの説明 

 

 

 

2.2.2. 作図と検索 

今回は，ビフェニルを検索してみよう．フェニル基を左のテンプレートから選び，二つ描く．その後，

下の C 原子を選び，環をつなげる．その後，水素を描くには，Atoms/Hydrogens /Generate/All Atoms

をクリックする． 

環状化合物を選択できる．環をクリックして，作図画面上で再

度クリックすると，選んだ環状化合物が描ける．「RingMaker」

をクリックすると，様々な環状化合物を選択できる． 

様々な化合物を図とリストから選ぶことができる． 

原子を描くことができる．既に描かれてい

る原子の上でクリックすると，元素を置き

換えることができる． 

結合タイプを選ぶことができる． 

描き間違って前の状態に戻し

たい場合，Ctrl+Z で戻せる． 

DRAW：分子構造を描ける． 

EDIT：描いた分子構造を編集する．一部分または，全体を選択

するなどして Delete キーで消すこともできる． 

ERASE：分子を消したい時は，このボタンを押して，消したい

原子や結合をクリック． 

ADD 3D：原子間距離や角度，ねじれ角に制限をつけて検索する

事ができる． 

CONTACT：分子間の距離などに制限をつけて検索する事がで

きる(ADD 3D の簡易バージョン)． 

Any：任意の原子，More：表示されている以外の原子を選びたい時 
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水素を描いたら，検索を開始する(水素原子を付け忘れると部分構造での検索となる)．「Search」をクリ

ックする． 

 

“Search Setup”の画面がでる（Filters や Advanced Options ではより詳細な条件を設定可能）．検索開始

をするために「Start Search」をクリックする． 

 

検索中．検索されたものが右のリストに追加されていく． 

Atoms/Hydrogens/Generate/All atoms で全ての水素

を自動で発生することができる．水素をつけないで検

索すると，結合の手が余っているところには，任意の

原子がつく可能性があるものとして検索される． 

こちらを選んで一つずつ水素をつけてもよい． 

原子上でマウスの右クリックから水素をつけてもよい． 
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2.2.3. 検索結果の表示 

検索が終了し，153 件のデータが抽出された．ビフェニルを含む様々な結晶構造が検索されていること

がわかる．下図は，ビフェニルとデカフルオロビフェニルの共結晶である． 

 

 

 

 

 

 

 

2.2.4. 抽出したデータの保存 

選ばれている検索結果の 3 次元構造や論文情

報，結晶学データなどを見ることができる． 

抽出された構造をクリックして１つずつ見てみよう．

ここでは，BPPFBP というデータが選ばれている． 

現在選んでいる化合物の骨格を使って検索し直

したい場合は，「Use as Query」をクリックする． 

検索をやり直したい場合は，Build Queries に戻る．

検索する構造の一部変更や，Filters の変更など可能．

戻って「Edit」ボタンをクリックする． 

検索を途中で中止したいときは，

「Stop Search」をクリックする．

「Build Queries」タブから検索条

件を修正できる． 

 

Combine Queries では，検索 Query を複数作成し，そ

の組み合わせで検索する事もできる． 

Manage Hitlists では，検索を複数行った場合，任意

の 2 つの結果リストを合体させたり，2 つの結果リス

トで重複する結果を探したりする操作ができる． 

 

検索結果の化合物を表示ソフト

Mercury で見たい場合，「Analyse 

Hitlist」をクリックし，「Visualise 

structures」をクリックすると，検索

結果が Mercury に Export される． 

結晶１つ１つにつけられた番

号，Refcode 
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検索されたデータを保存したいときは，目的の化合物を選び，File/Export Entries as…から保存する．

保存ファイル形式は，CIF ファイル等様々な形式から選ぶことができる．  

  

File/Export entries as の画面がでる． 

 

保存した CIF ファイル等は表示ソフト Mercury で開くことができる．また，Query（検索条件）を保存

したい場合は，File/Save Search as….から保存する． 

 

2.3. 分子間相互作用を検索する (10 分程度) 

2.3.1. 検索モチーフを作図する 

ConQuest の大きな特長として，分子構造や部分構造からデータベース内の結晶構造を検索するだけでな

く，分子間の相互作用からの検索ができることも挙げられる．ここでは，下図のような 2 つのモチーフ

において，次のような条件をもつ結晶構造を検索する． 

1. N 原子の結合原子数は 3 つ 

2. O 原子と H 原子の距離は 0 - 2.1Åで， 

その二原子は同一分子内にない． 

3. O 原子と N 原子間には結合がない． 

4. O…H-N の角度が 120-150°である． 

まず，DRAW画面で右図のモチーフを描く． 

2.3.2. 検索条件の設定 1 －N の結合原子数を特定する－ 

export したいファイル形式を選ぶ． 

 

今選択しているデータを１つ export したい場

合．「All selected entries」を選ぶと，ヒット

したすべてのデータが export される． 

保存先フォルダを選んで，保存する． 

 

複数のデータを export する場合，選んだ化合

物を一つのファイルにするか，構造毎のファイ

ルにするか選ぶ． 

0 – 2.1 Å 

選択を解除するには，緑のチェック

マークをクリックし，×にする． 

右クリックすると，Deselect All も可

能． 

120–150° 
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N の結合原子数を 3 と特定するために，N の上で右クリックし，Number of Bonded Atoms/3 を設定す

る． N に「T3」というマークがつく． 

 

 

2.3.3. 検索条件の設定 2 －O原子と H 原子の距離の条件を設定する－ 

まずは，O原子と H 原子の距離の条件を設定するため，「CONTACT」をクリックする． 

 

この 2 原子を選び，「Define」をクリックする．次の画面で「Edit」をクリックして，条件を編集する． 
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O 原子と H 原子の相互作用の条件を決める画面がでる．ここでは，O原子と H 原子は異なる分子で，そ

の距離が 0 - 2.1Åのデータを抽出する．「Inter-molecular」にチェックを入れ，「Distance range」入力

し，「OK」をクリックする．元の画面に戻るので，「Done」をクリックする． 

  

 

2.3.4. 検索条件の設定 3 －O原子と N 原子間の相互作用を設定する－ 

次に，DRAW 画面の「ADD 3D」から O 原子と N 原子間について条件の設定を行う．ここでは，O原子

と N 原子間の非結合相互作用(non-bonded interaction)を抽出する．「ADD 3D」をクリックし，O 原子

と N 原子を選ぶ．「Distance」の右の「Define」をクリックする． 

 

相互作用に相当する「Contact」を選び，「OK」，続いて「Define」，「OK」をクリックする．最後に「Done」

をクリックして，O 原子と N 原子間について条件設定を終了する． 

     

 

ここでは原子間距離の検索条件

設定に「Contact」を使いまし

たが，「ADD 3D」でも設定可能

です．「Contact」は原子間距離

の条件設定のみ可能な「ADD 

3D」の簡易バージョンです．

「ADD 3D」では，角度やねじ

れ角の検索条件設定も可能で

す． 
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2.3.5. 検索条件の設定 4 －O…H-N の角度パラメータの条件を設定する－ 

この後，さらに O…H-N の角度パラメータの条件も「ADD 3D」から設定する．「ADD 3D」をクリック

し，O…H-N の原子をクリックし，「Angle」の右の「Define」をクリックする． 

 

「Option」をクリックし，角度の範囲を「120-150°」と記入する．「Apply」をクリックし，「Close」

で画面を閉じる． 

 

「Done」をクリックし，画面を閉じる．検索を開始するために，「Search」をクリックし，さらに次の

画面で「Start Search」をクリックして検索を開始する． 

 

① 
② 

③ 
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2.3.5.  検索結果の表示 

該当する条件や分子間相互作用がある結晶構造が検索される．下図は，検索結果が表示された画面．「3D 

Visualiser」で構造をチェックすると，O…H の距離と O…H-N の角度が条件に合う構造が検索されてい

ることがわかる．より詳しく結晶構造を表示・閲覧したい場合，Analyse Hitlist ボタンを左クリックし，

「Visualise Structures」をクリックして，表示ソフト Mercury へ切り替える． 
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3. 視覚化：結晶内での分子の並び，分子構造を見る 

3.1. 結晶構造表示ソフト Mercury の基本機能  (15 分程度) 

特定の CIF ファイルを Mercury で表示させたい場合，File/Open からファイルを開くか，ファイルを

Window(黒い画面)部分にドラッグ＆ドロップする． 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

基本動作：黒い表示画面の上で， 

＊拡大縮小：右クリックしたまま，マウスを上下にドラッグする． 

＊回転：左クリックしたままマウスを上下左右に動かす． 

＊平行移動：マウスの真ん中ボタンを押したまま，マウスを上下左右に動かす． 

単位胞を表示した

い場合．  

 
色々な表示をリセッ

トしたい時．  

 

分子間相互作用を表示する．(距離の設定を

変えたいときは，Short Contact の上をダブ

ルクリック) 

 

水素結合している部位を表示する．(原子間距離から水素結合しているか

どうか判定している．その基準や水素結合に関する設定を変えたいとき

は，H-Bond の上をダブルクリックする) 

水素表示をやめたい時，原子ラ

ベルを表示したい時などに使

用． 

 

粉末結晶回折パ

ターンを表示． 

 

結晶学データ等を表示． 

 

CSD に登録されている結晶構

造を Refcode から検索して表

示することができる． 

 

クリック時の動作モードを変更できる． 

File/Save as から

様々な format で

保存可能． 

背景の色など表示方法を変更できる． 

分子の表示形式や色を変更できる． 

原子のラベルを表示できる 
SMARTS 記法を入力し，Enter

をクリックすると，構造中の該

当部位が選択される． 

構造を様々な方向から表示できる． 

 

構造の上下左右移動や拡大・縮小ができる 

CSD-Materials や CSD-Discovery を

ご契約の方が使える機能やソフト． 

Python API を利用したい場合はこちら． 

3.2 にて使用 
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3.2. 複数の結晶構造の比較をする 

CSD 付属の Mercury では，複数の結晶構造を同時に表示させることができる(無料版 Mercury では不可)．

下図は，1 つの結晶構造(BPPFBP)を表示させた状態．ここで，右側にある，「Multiple Structures」の

チェックを入れる． 

 

この状態で，次に表示させたい結晶構造を File/Open から開くか，ドラッグ＆ドロップで黒い表示部分

にもっていくと，重ねて表示できる．  

 

ここで，上図の「Structures」をクリックすると，下図のパネルが開く．それぞれの結晶構造のチェッ

クを入れたり外したりすることで，2 つの結晶構造を自由に動かして表示させることができる． 

 

結晶 1 

 

結晶 2 が重なって表示

された状態． 

 

＊CSD 付属の Mercury 限定機能＊ 

BIPHEN03 をクリックする

ことでも追加可能 

動きを固定するかどうか 

 

一時的に非表示にする 

 

Multiple Structures 

Structures 

BPPFBP を検索 
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例えば，下図では，結晶 1 と 2 の分子の並び方を比較できるように横に並べた． 

 

また，Calculate/Structure Overlay 機能を使うと，この二つの結晶構造を重ね合わせて，比べることが

できる． 

File/Save As…より mryx形式で保存すると，対称操作で増やした分子などの設定を保存できる． 

3.3. 水素結合モチーフや特定のモチーフから結晶構造を検索する (10 分程度) 

3.3.1. 水素結合モチーフを選ぶ 

ここでは，2 つの carbamoyl 基のアミノ基とカルボニル基間に類似の水素結合様式(類似モチーフ)を持

つ構造を検索する．Mercury を立ち上げ，CSD-Materials/Search/Motifs をクリックする． 

 

よく使われるモチーフならば，「Select pre-defined motif(s)」を選べばよい．ここでは，「Create new 

motifs」を選んで，自分で水素結合モチーフを設定する．「Next」をクリックする．表示されるポップア

ップ画面で「Add」をクリックする． 

  

結晶 1 の

層の様子 

 

結晶 2 の

層の様子 

 

＊CSD-Materials 限定機能＊ 

1.チェックマークを入れる 

 

2. 赤線をクリックすると隣の分子表示 

 

3. 分子間相互作用の表示 
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「carbamoyl」基を選んで，「OK」をクリックする．次に「Next」をクリックする．次の画面に進み，

Add をクリックする． 

   

 

3.3.2. 水素結合のドナーとアクセプターを決定する 

水素結合のドナーとアクセプターとして，「carbamoyl」の「N」と「O」と設定し，「OK」をクリック

する．「Next」をクリックする． 

  

 

3.3.3. 条件設定 

どのような条件でモチーフを検索するかの条件を決めて「Next」をクリックする． 

  

選んだ条件で 33 モチーフあると表示される．「Next」をクリックする． 
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CSD に含まれている全ての結晶構造中で検索したいので，全てを選択し，「Select」をクリックし，「Next」

で先に進む． 

   

検索名（Search Name）を付けて（デフォルトのままでも良い），「Start Search」をクリックする． 

  

 

3.3.4. 検索結果の表示 

検索結果の表示画面は下図のようになる．CSDのデータベースから該当するモチーフを持つ構造(分子と

しては異なるが，Carbamoyl 基のアミノ基とカルボニル基の間に指定した水素結合モチーフがある結晶

構造)が抽出される． 

  

 

【参考】ConQuest でも，分子間の距離や角度を指定した 3D 的検索が可能ですが，ここで紹介したような水素結合モチ

ーフを検索することは困難です．CSD-Materials をご契約いただきますと，この他，類似パッキングの検索や結晶多形の

頻度を予測することをアシストする Hydrogen Bond Propensity 等をお使いいただけます．トライアルを希望されます場

合は，お問い合わせください．  

スクロールしてバーを下の方にする

と，先程の 33 モチーフで，それぞれ

何個の結晶構造が検索されたか，検

索された中でどの位の割合かが表示

されている．▷マークをクリックして

展開すると，それぞれの結晶構造名

が表示されるので，それをクリック

すれば，その結晶構造が表示される． 

結果に対して Filter をかけたけれ

ば，Option の Filter Results を使

うと良い． 

画面サイズを変えることができる 



17 

 

4. 統計：集合体として比べてみる 

4.1. ねじれ角など分子のジオメトリー情報を検索し統計解析する（Mogul 機能）   (5 分程度) 

4.1.1. 検索する構造を選ぶ 

Mogul では，手元にある分子構造が一般的な構造であるか確認することができる．これは，CSDに入っ

ている膨大な数の結晶構造データの中から，該当する分子のジオメトリー情報（結合長，結合角，ねじ

れ角，環）を抽出し，統計処理するからである．ここでは，ビフェニルの中心のねじれ角についての統

計分布をみる．Mercury で比較対象とする構造データ(cif, mol2 など)を開き，解析したい部分を選ぶ．

ここでは，BPPFBP のビフェニル(下図)の 4 原子を選択する． 

 

CSD-Core/Mogul Geometry Check をクリックする． 

  

 

4.1.2. 検索条件を決定する 

Filter を決めて，「Search」をクリックすると，指定した部分骨格(類似骨格)を持つ分子をデータベース

中から検索する． 

  

Picking Mode を Pick Atoms の状態に

し，統計解析したい部分の原子を選ぶ．

原子を指定すると，黄色く表示される． 

 

結合長，角度など様々な統計を表示することがで

きる．時間短縮のため，不要なもののチェックを

外してもよい．(ねじれ角の統計のみを見たい場

合，Torsion Angles だけにしても良い) 

検索する結晶データに関して Filter をかけたい場

合(検索方法に関して，条件がある時)に使用する． 

状況：手元の構造はねじれているが，類

似化合物と比較してもっともらしいか

どうか知りたい． 
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4.1.3. 検索結果の表示 

結果が表示される．統計解析するのに十分な数(enough hits)のヒットがあれば，青字で表示される(十分な

ヒット数がない場合，赤字表示される)．torsion(青字部分)をダブルクリックするとヒストグラムが表示される． 

  

 

4.1.4. ヒストグラム表示 

CSD のデータの中で，先ほど選んだビフェニルの間のねじれ角の角度分布のグラフが表示される．30°

と 150°あたりにピークを持つ分布となっていることがわかる．今回，検索に使った構造の角度が赤線

で示されているが，ヒストグラムのピークの近傍にあり，一般的な角度であることがわかる．統計解析

結果を確認した後，「Deselect」をクリックする． 

  

Deselect されると，グラフが灰色に変わる．次に，グラフのバーをクリックし（ここでは，ねじれ角の

範囲が 140°～145°を選択．グラフのバーを複数選択することも可能），「View Structures」のタブを

見る． 

  

検索に用いた構造(Query value)のねじれ角は 142.518°．この構造は，「Not unusual」

で他の構造のねじれ角とくらべて大きくはずれた角度ではないことがわかる． 

検索に使った構造の角度が赤線で

表示される(ここでは 142°)． 

抽出した構造を一つずつ見たい場合 

今回 CSD のデータから検索された

該当する構造をもつデータ数． 

ヒット数が少なく，もっと条件を緩

めたい時に使用．検索ヒット数の最

小値の変更や，類似性の低い構造の

追加ができる． 

 

ヒット数が多すぎる場合，Filter を

かけることができる． 

 

選んだ範囲には，915/17,220 件の

データがある． 
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選んだ範囲のねじれ角の検索データの構造や結晶学データなどを見ることができる． 

  

 

【参考】Mogul の検索では，どのような構造がヒットしているでしょうか？今回の検索では，ビフェニルの構造(C と H

原子のみ)から検索を行いましたが，上図を見ると，検索条件(赤い部分)としている環には，N 原子が含まれています．つ

まり，Mogul 機能での検索結果には，類似骨格が含まれていることがわかります．Filter の設定により，類似性を変える

ことができ，ヒット数を変えることができます． 

 

4.2. 仮想分子の一般的ジオメトリーを視覚化する (3 分程度) 

4.2.1. Mogul での作図と検索 

4.1 では，分子の立体構造(3D)がわかる場合に，Mogul を使って CSD 内のデータと比較し，統計解析を

行った．ここでは，分子の 2D構造のみわかる場合に Mogul でどういったことができるか紹介する． 

再び例として，ビフェニルの中央のねじれ角がどのような角度で分布しているかを検索する．まず Mogul

を起動し，「Build query」タブにて検索したい骨格を描くために「Draw」をクリックする． 

   

Draw 画面の使い方は，ConQuest とほぼ同じ．水素を発生させるボタンが作図画面の左手にある点が異

なる．「Draw」画面で目的の構造（部分構造も可）を描いたら，「Done」をクリックする. 

  

【参考】立体構造(3D)既知の場合，「Load」画面から cif, mol, res ファイルなど

を開くことができ，その構造のジオメトリーについて検索することもできる． 

水素原子の設定はこちら 

915 件中 716 データに構造デ

ータがある．見たいデータを

クリック． 

赤い部分を検索条件として使用．

Torsion angle は，141.657°． 結晶学データや 3D

の分子構造を確認

したい場合に使用． 

状況：仮想的な分子(2D 情報のみ)がある．

この化合物のねじれ角を，既存の類似化合

物の構造のヒストグラムから推測したい． 

平らなのか？ 
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注目している結合長，結合角，ねじれ角，環の原子をクリックして選ぶ．ここでは，ビフェニルの中央

のねじれ角に相当する原子を選び，「Search」をクリックする． 

  

 

4.2.2. 検索結果の表示 

検索結果が表示される．30°と 150°あたりにピークを持つ分布となっていることがわかる．つまり，

ビフェニルは平らではなく，少しねじれた構造が一般的なことがわかる．(検索結果の見方は，「4.1.4. ヒ

ストグラム表示」を参照のこと．) 

 

 

4.3. 結晶構造検索した後に Mercury の統計機能を使う（Data Analysis 機能）(20 分程度) 

4.3.1. 作図と検索 

ConQuestで検索した結晶構造中の結合長やねじれ角などが，どのように統計分布しているかをMercury

で解析することができる．ここでは下図の赤で囲んだ C-C-S-N のねじれ角の分布を表示・解析する．ま

ずは，ConQuestを起動し，Draw画面で下図の分子を描く． 

  

 

  

 

 

全てのジオメトリーを検索したい時は，原子を選ばず

に「All fragments」をクリックする． 

＊CSD 付属の Mercury 限定機能＊ 

Filter をかけたい時． 

Any 
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4.3.2  検索条件の設定 

統計分布を確認したいジオメトリーを設定するために，「ADD 3D」をクリックする． 

  

ここでは C1-C6-S-N のねじれ角の分布を調べる．原子を順番に選んで，「Torsion」の右の「Define」を

クリックして，「TOR1」と定義する．その後，「Done」をクリックする．  

  

設定したねじれ角 TOR1 は 0-360°に分布しているが，0 – 180°表記にした方が見やすいため，絶対値

に変換するよう設定する．指定したジオメトリー情報への制限や変換は，「Options」をから設定する． 
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「APPLY FUNCTION」を Absolute に変更し，「Apply」,「Close」の順にクリックする． 

 

検索を開始するために，「Search」をクリックする．検索条件を変更したい場合は，適宜変更し，「Start 

Search」をクリックする． 

  

 

4.3.3. 検索結果の表示 

検索が終了したら，ねじれ角について視覚的に解析するために，「Analyse Hitlist」をクリックし，

「Analyse Data」を選択する． 

 

 

4.3.4. Mercury でねじれ角の統計を表示 

「Analyse in Mercury」をクリックする． 

 

【参考】角度を指定して検索することもできる． 

各構造のねじれ角度は，ここに表示される． 
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Mercury が立ち上がり，それとともに，「Hit Fragment Display Options」画面が立ち上がる．「Data 

Analysis」をクリックすると，先ほど選んだねじれ角が抽出される． 

  

 

4.3.5. ねじれ角のプロット表示 

Plot/Histogram からヒストグラム表示できる．他にもプロット表示(Polar ヒストグラムなど)が選べる． 

  

ねじれ角の分布がヒストグラムで表示される．画面部分で右クリック/Configure もしくは，画面上部の

Display/Configure から，ヒストグラムの表示を変えることができる． 

 

ヒストグラムはカスタマイズすることができる．例えば，「Number of bins」を「90」に，「Axis ranges」

の「Y」を「0～40」に変更して「OK」をクリックすると，より細かいヒストグラムを表示できる． 

               

「20」はヒストグラム柱の数．現在

は，ねじれ角は，0-180°で 20 分

割されているので，X 軸が 9°刻み

のヒストグラムになっている．2°

刻みのヒストグラムにするために，

「90」に変更する． 

X,Y 軸の範囲．2°刻みにし

たので，頻度がより少なく

なるはずなので，Y 軸の最

大値を「60」にする． 

タイトル部分をクリックし， 

プロットする項目を選択する． 



24 

 

4.3.6. 抽出された構造の確認 

ヒストグラムのそれぞれの柱にどのような構造が含まれているか確認する．ヒストグラムの柱を一つク

リックすると，赤くなる． 

 

赤く選んだ範囲の結晶構造が Mercury に表示される．「Structure Navigation」のタブを選択すると，そ

の上の枠に構造名が表示されるので，一つずつ構造を確認できる．(ここでは，BAGVUA が表示されている) 

  

 

 

【重要】4.1.4の【参考】で示したように，Mogulでは検索結果に類似骨格が含まれています．例えば，

と描いたら， も含まれます．これに対し，4.3.6 でヒットした構造を 1 件ずつ確認するとどうなっ

ているでしょうか．ConQuest での検索に用いた部分構造が保たれています．例えば， と描いた

ら は含まれますが， は含まれません．混乱しやすいのでご注意ください． 

(ConQuest の方が厳密に構造を検索します．また検索に時間がかかります) 

 

 

 

 

 

 

ねじれ角は 109.11° 

ねじれ角 108-110°の柱を選んだ．

Ctrl を押しながらクリックすれ

ば，複数の柱を選ぶこともできる． 

BAGVUA|1 スクロールすると

他の構造も選択可能 

Structure Navigator 

Tree構造の下の方にスクロールすると 

Data Analysis most recent… 
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4.3.7. 検索結果の絞り込み 

検索されたデータ数の絞り込みをしたい(フィルターをかける)時は，Data Analysis の画面で

Selection/Filter をクリックする．  

 

下半分にバーが現れる．各 Spread sheet は， ボタンをクリックすると独立させることができる．(Filter

画面を独立させ，画面を大きくすると使いやすい)「abs(TOR1)」のバーを動かすことで，ねじれ角の上

限と下限を手動で変えられる．また，右クリックすると，値が大きい方，または小さい方から○％と指

定することもできる． 

   

 

 

4.3.8.  検索結果の export 

Data Analysis の画面から，検索されたデータに関して CSDに含まれている情報（結晶学的データ，実

験データ，著者情報，化学情報，結晶情報，文献情報）を”Data Analysis”の同一 Spread sheet に表示さ

せ，エクセルファイル等に exportすることができる． 

まず，Tools/CSD dataをクリックして，表示させたい項目にチェックを入れる．ここでは，「Experimental 

Info」の▷をクリックして展開し，「r_factor」と「radiation_source」にチェックを入れ，「OK」をクリ

ックする． 

  

フィルターをかけられた構造

が gray out している 

右クリックから「Set by %」

をクリックすると立ち上がる 

注意：ヒストグラムの画面ではな

く，ねじれ角のリストがある画面． 



26 

 

リストの右側に「r_factor」と「radiation_source」が加わった． 

 

このリストは，File/Export から csv 形式で exportすることができる． 

 

 

4.4. 分子間接触の頻度や方向性を視覚化する（IsoStar 機能）  (10 分程度)  

4.4.1. IsoStar のインストール 

IsoStar は，CSDおよび PDB のデータから抽出された分子間相互作用を検索・表示ができる．具体的に

は，相互作用を見たい官能基類(Central group)とそれに分子間相互作用を起こす官能基類(Contact 

group)をそれぞれ選び，その分子間相互作用を視覚化する． 

IsoStar のインストールに関しては，CCDC のホームページから Support & Resources→Documentation 

and Resources→Product に IsoStarと入れ「Search」→CSD Release & Installation Notes を参照のこ

と．IsoStar server は，CCDC のサーバを使うか，社内 Linux サーバに設定することができる． 

 

4.4.2. 検索条件の設定 

ここでは例として，ペンタフルオロフェニル基とメチレン基が結晶内でどのように接触しているか(どの

ような分子間相互作用を持つか)を視覚化する．Mercury でペンタフルオロフェニル基を含む結晶構造フ

ァイル(DECFDP01)を開く．ペンタフルオロフェニル基の原子をどれか（例えば F 原子）を選択し，

CSD-Core/IsoStar Interaction Checkをクリックする． 

  

ここで紹介した機能は，ごく一部．その他，様々な処理が

可能．詳しくは，Mercury の Help file/Tutorials 参照． 

https://www.ccdc.cam.ac.uk/support-and-resources/ccdcresources/6a720e508322453e92ba3f63c28c31d1.pdf
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IsoStar が立ち上がる．検索したい官能基などを選ぶ．今回は，ペンタフルオロフェニルを選んだ． 

  

ブラウザーで IsoStar の検索結果が表示される．ここでは例として，メチレン基と接触している構造を抽

出するため，CSDのカラムにある数字(ここでは 1985)をクリックする．続いて「OK」をクリックする． 

   

 

4.4.3. 分子間接触の結果表示 

ペンタフルオロフェニル基とメチレン基の接触の様子が表示された． 

  

 

 

 

Over Viewで原子間距離(Scatter plot)の

分布を見られる 

Expand でプロットを全方向表示する事が

できる．Contact で元に戻る． 

隣接している原子の距離が vdW 半径以下

のみ表示(crush しているもののみ表示) 

ここでは(隣接している原子の vdW 半径の

和) – 1.06Åと(隣接している原子のvdW半

径の和) + 0.5Åの間にあるメチレン基を表

示している．任意に変えることができる． 

スライドできる． この針金のようなプロット

を Scatter plot と呼ぶ 

左図のページは https://isostar.ccdc.cam.ac.uk/html/isostar.html

から直接アクセス，または Mercury を起動し，CSD-Core/Launch 

IsoStar をクリックしてアクセスすることができる．この場合，

Home 画面が表示されるので，Contact group と Central group を

それぞれ選択する． 

https://isostar.ccdc.cam.ac.uk/html/isostar.html
https://isostar.ccdc.cam.ac.uk/html/isostar.html
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上図では，Scatter plot で表示されたメチレン基が，ペンタフルオロフェニル基のどの方向に接触が多い

かわからないので，接触の密集度(Contour surface)を色の分布で表示する．「Create/Edit」をクリック

する． 

 

「new surface(s) using Probe」で「carbon」を選択し，「Create」をクリックする． 

 

炭素原子に対して接触密集地が色分布(Contour density surface)が表示された．赤，緑，青の順に密度が

大きい． 

 

 

4.4.4. 元の構造を確認する 

Scatter plot の元データ(CSD や PDB 中の元の構造)を確認するには，Hyperlink にチェックマークを入

れてから，scatter plot の１つを選択すると右側画面に元の構造が表示される． 

 

見にくいようであれば，Level の数値を変更する 

ことが可能． 

CSD(元の構造)へのHyperlinkも可能 

参考：Hide All のボタンも Central group と Contour 

density surface のみで表示したい場合に便利 

メチレン基のどの原子に関して，密度分布を表示

するか．ここでは炭素原子「carbon」を選ぶ． 
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4.4.5. 接触の表示を二つ同時に行い比較する 

IsoStar では，一度に 2 つのファイルを表示・比較することができる．比較したい Central  group と 

Contact group を，4.4.2 のブラウザーに表示された IsoStarのページから選び，Load in Other を選択

するともう一方の画面に表示される．下図はフェノール基の水酸基との接触のファイルを開いたところ． 

 

 

4.5. 分子全体の分子間接触の頻度や方向性を視覚化する（Full Interaction Maps 機能） (20

分程度) 

4.5.1. Full Interaction Maps を起動する 

Full Interaction Maps では，Mercury で表示している化合物について，分子間相互作用を三次元的に視

覚化する．IsoStarでは官能基類(Contact group)を特定し，特定の官能基類(Central group)との分子間

相互作用のみを視覚化するが，Full Interaction Maps では興味がある化合物においてその分子全体に対

する分子間相互作用を視覚化する． 

ここでは例として，anastrozole(右図)について調査する．anastrozole は乳癌治

療に使われる非ステロイド性アロマターゼ阻害剤であり，現在共結晶は見つかっ

ていない．今回は，Full Interaction Maps を利用し共結晶の可能性を検討する． 

まず，Mercury で Structure Navigator から SATHOL を検索し，表示させる．

なお，注意点として，Full Interaction Maps で表示される相互作用は，Mercury

において表示されている原子(非表示になっている原子は考慮されない)か，もし

選択されている原子がある場合，その原子についてのみである． 

 

作業したい画面をクリック．紫色の表示になっ

ている画面がアクティブになっており，動かし

たりできる． 

その他，様々な加工が可能．プロットの保存，

注意点は，IsoStar の Help file 参照． 

＊CSD-Materials, CSD-Discovery 限定機能＊ 

SATHOL 

もし初期設定で非対称単位以外の分子や分子

間相互作用などが表示されている場合は，左

下にある「Reset」ボタンをクリックすると，

非対称単位の分子のみが表示できる． 

赤矢印は 
acceptor site 
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CSD-Materials/Full Interaction Maps か CSD-Discovery/Full Interaction Maps をクリックする． 

 

 

4.5.2. 分子間相互作用の Probe を選択する 

分子間相互作用の表示をしたい Probe を選択し，「Calculate Maps」をクリックする．今回は初期設定の

まま「Calculate Maps」をクリックする． 

 

 

4.5.3. マップ表示 

マップが表示される． 表示後は，「Maps」のタブにより，色や表示を変更できる． 

   

表示されるマップの等高線のレベル

を調節可能． 

分子間相互作用する Probe を選択可

能． 

それぞれの探索 Probe の相

互作用の頻度が多い位置

(Hotspot)を表示． 
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背景を白に変更するとマップの色がわかりやすいため，Manage Styles を「Publication」に変更する． 

①青い部分はいくつかの水素結合ドナーを表示している．濃い青色は triazole環のN原子の近くと cyano

基の近くに見られる．②この分子には水素結合ドナーはないが，C-H 基の先に赤で示されているエリア

には水素結合アクセプターが存在する可能性があることがマップからわかる．特に triazole 環の C-H基

の先に，可能性が高い濃いエリアが見られる．③茶色で示される部分では，疎水性またはπ-πの相互作

用の可能性を表わしている． 

 

 

4.5.4. 分子間相互作用と共結晶の可能性を考察 

次に，上図で表示されたマップの高確率エリアで，実際に共結晶を作る可能性があるのか検証していく．

まず，「Show Lavels for All atoms with Atom Label」にチェックを入れ，原子名を表示する．次に，こ

の分子には水素結合ドナーがないため，「H-bond」にチェックを入れても何の表示もされない．そのため，

「Short Contact」機能を使って，分子間相互作用の可能性を表示する．まずは，「Short Contact」をダ

ブルクリックし，「Define Short Contacts」の画面で，「vdW 半径の合計＋0.15Å」より短い分子間相互

作用を探すよう設定する．「Apply」と「OK」をクリックする． 

 

① ① 

① 
① 

② 

② 

③ 

③ 

「Short Contact」の上をダブルクリ

ックする． 

② 

② 
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先程設定した条件を満たす Short Contacts が表示された．triazole 環の N 原子(N2, N3)から示されてい

る 2 つの short contact はマップで接触可能性が高いエリア内に伸びている．Short contact の先の原子

H1 と H7(緑付近に表示された●)をクリックすると，隣接の分子全体が表示される． 

  

triazole 環の N 原子(N2, N3)と隣接分子の C-H ドナーとの間にそれぞれ水素結合の傾向がある． 

 

次に cyano 基(N4, N5)から出ている short contactの点線

に注目する．複数の short contact が示されているが，そ

れはどれもマップで接触可能性が高いエリアに向かって

いない． 

 

原子ラベルは，画面上で右クリック 

→Labels→Show Labels 
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次に赤で示されているアクセプターのマップを見る．triazol 環の C9-H7 の short contact の先はマップ

の高確率エリアからは少し外れてしまったが，隣接の cyano 基(N5)や隣接の triazole 環の N2 と分子間

相互作用を形成している．しかし，triazol 環のもう一つの C-H 基(C8-H6)の先には可能性が低いアクセ

プターのエリアしか表示されておらず，実際水素結合を形成していない． 

   

最後に，phenyl 環の間の弱いπ-π相互作用は，茶色の疎水性のエリアの一つと一致している． 

 

このように，anastrozole の Full Interaction Maps では，triazole 環の N 原子(N2, N3)に対する水素結

合ドナー可能性領域が実際の水素結合とよく一致した．しかし，この水素結合は，cyano 基のアクセプタ

ーサイト(N4, N5)を犠牲にした結果，成り立っている．Anastrozole 自身はアクセプターサイトを満たす

ための標準的な水素結合ドナーを持っていないので，1 つ以上の水素結合ドナーを持つ分子が共結晶を作

る物質として良い選択肢となると考えられる．なお，現在，anastrozole の共結晶や溶媒和結晶は見つか

っておらず，CSD には収録されていない(CSDの 2018 年版)． 

 

4.5.5. マップの保存 

マップを保存したい場合は，空のフォルダを作成してから，「Save Maps…」をクリックし，作成した空

のフォルダを指定する．指定されたフォルダにマップ表示に必要なファイル一式が保存されるので，も

し再度表示させたい場合は，「Load Maps」からフォルダを指定する． 
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4.5.6. Crystal Packing Feature Search への利用 

Crystal Packing Feature Search では，今回マップ表示させた位置に分子間相互作用している分子

(co-former や surface inhibitor)が CSD 中に存在するかどうかを検索することができる． 

「Options」タブでマップ表示する際に「Generate Hotspots in the map」にチェックを入れて，Hotspot

を球で表示させる．さらに「Hotspots」タブで「Convert Hotspots To Dummy Atoms」をクリックする

と，Hotspot が Dummy Atom として小さい球(または×)で表示される．  

 

いくつかの Dummy Atom をクリックして選択し，この位置を原子が占有する構造をデータベースから

検索するために，CSD-Materials/Search/Crystal Packing Feature…をクリックする． 

  

 

5. 集合化：In-house データを追加する 

In-house データを追加したい場合，これまで PreQuest を利用していたが，2017 年度をもって一般配布

を終了した．データ追加を希望する場合は，別途ご相談ください(企業向けには，CSD-Editor を提供)．  

 

以上 

Hotspot の位置にある Dummy atom

をいくつか選択する． 

＊CSD-Materials 限定機能＊ 


