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テクニカル・ノート SML6.6_No.14 では
より実測値に近い溶出量が得られる
移行モデル_Welle式 を紹介しています。

Welle法は拡散係数と予測するために
移行物質(Migrant）のモル体積を使います。

Molecular Volumeを求めるには

PubChem+Molinspiration の合わせ技
を使うことが一番の近道です。
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https://www.molinspiration.com/cgi/propertiesを使うには

Welle法を使うにはMigrantの分子量(g/mol)ではなく、モル体積が必要です。

Migrantの化学式をSIMLES表示にして、MolinspirationのSMILES表記を
入力すればモル体積が判明します。（これは2023_07までは可能でした）

Molinspirationはスロバキアの大学のベンチャーですが、Molinspirationデータベースの評価が
得られた時点で2023_10月からSMILES表記でデータベースを探索することが
できなくなりました。Molinspirationと個別に契約すればSMILES入力は可能です。

ただしMolinspirationの入力欄に化学式を2Dで描写(書き込み)すれば、分子特性が
表示されモル体積情報が得られます。化学式を入力画面で2Dで描写するか、 あるいは
SDF file を貼付ける と分子特性情報が得られます。
（8 ～17ページに入力欄に化学式を2Dで書き込みする操作法を紹介します。）
18～28ページに入力欄に SDF file を貼付ける操作法を紹介します。
注：ChemDrawの操作に慣れていたとしても、SDFファイルのコピペ操作が簡単です。
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操作法の事例としてジエチレングリコール（CAS.No.111-46-6）で説明しています。
左側がPubChem画面、右がmolinspirationです。

PubChemでジエチレングリコールの”2D_structureを探索します。
次にmolinspirationの入力欄に 2D_structureを１つ１つ書き込みます。
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本ページから18ページにスキップしてお読みください。
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2D_structureの書き込みが完了したら
右欄上端の Calculate Properties をクリックします。
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ジエチレン・グリコール のproperties(2022_08）が 表示されます。
Volume（モル体積）が104.89 mLogP が-1.16 と表記されています。
これらの情報はSML6のWelle式には不可欠な特性です。
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移行物質のジエチレン・グリコールを事例とします。
CAS.No は 111-46-6 です。

モル体積 と Log Powの値を探索します。

最初にPubChem から ジエチレン・グリコール の
SDFファイルをダウンロードする操作の説明をします。

① PubChemを起動するには
https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov を
立ち上げます。
左がPubChemの初期画面です。

② 赤破線枠にCAS No.の “111-46-6”
を入力します。

Fig_03:PubChemデータベースを立ち上げた時の初期画面
bikoku
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④ 目標とするDownloadはSDF(Structure Design File)です。
赤線枠のSDF をクリックします。

⑤ Download が開始されます。
PubChemデータベースからSDFファイルを入手することができました。
なおファイルの属性はTXTですので、TXTファイルとして取り込みます。
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⑥ DownloadされたファイルはTXTファイルです。
ワードパッドあるいはメモ帳で表示させます。
左図はメモ帳の表示例です。
ここで表示させる意味はないのですが、111-46-6の
化学構造がテキストファイルの内容を確認しています。

SDFファイル名はCAS.Noが含まれており識別が容易です。

PubChem_compound_text_111-46-6_records.sdf

⑦ 次にmolinspirationを起動します。
molinspirationのURLは
https://molinspiration.com/cgi-bin/properties
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下図はmolinspirationの起動後の画面です。
⑧ここで赤破線枠内にカーソルを置いてRight_Click します。
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⑧ここで赤破線枠内にカーソルを置いてRight_Click すると 赤線枠が表示されます。
⑨ Paste MOL or SDF を選択します。
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⑩ Paste MOL or SDF を Clickします。左図が表示されるので赤破線枠内にSDFファイルをPasteします。
ただしPasteするときはFig_05のテキスト表示した状態でテキストファイルをペーストすることが必要です。
SDFファイルをコピーしてからペーストするのではなく、テキストをベタコピーしてからペーストすることが必要です。
Copy＆Pasteしたら、 左・下図のAccept をclickします。
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⑪ Copy＆Pasteしたら、Accept をclickします。
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SDFファイルをテキストファイルで表示してから Copy & Paste して、Acceptをクリックすると操作完了です。
ジエチレン・グリコールの化学構造を ChemDrawのように操作をしなくても、2Dno化学構造図が入力完了！

化学特性を探索するための入力作業が完了しました。
最後に ⑫赤破線枠のCalculate Properties をクリックします。
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SML6のWelle式アプローチでは
下記2項目が最も必要とする物性値です。

Log_Pow： -1.16
モル体積： 104.86
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