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The crystalline sponge (CS) method has been utilized for molecular structure analysis.1) 

However, the structure determination of nucleophilic compounds by this method has been 

restricted because they collapse the crystallinity of CS.2) In this study, we mined MOFs with 

crystalline sponge functionality from the Cambridge Structural Database, and confirmed that 

even the structure of liquid nucleophilic compounds which would collapse the conventional 

crystalline sponge can be determined. In addition, these MOFs can also be stored for a long 

time in polar solvents, making it possible to apply them to compounds that are only soluble in 

highly polar solvents. These new CSs would be expected to expand the polar range of 

compounds to which the CS method can be applied. 
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結晶スポンジ法１）は、分子構造解析法として活用されている。しかし、結晶スポン

ジに対して求核性のある化合物をこの手法に適用すると、結晶スポンジの結晶性が崩

れてしまうため、それらの化合物の適用には制約があった２）。本研究では、ケンブリ

ッジ結晶構造データベースの中から、結晶スポンジ機能を持つ MOF を複数見出し、

従来の結晶スポンジでは崩壊してしまう常温で液体の求核性化合物に対して、構造決

定することに成功した。さらに、これらのMOFは極性溶媒中でも長期保存可能であ

り、高極性溶媒にしか溶けない化合物への適用が可能であった。本発見により、結晶

スポンジ法を適用できる化合物の極性範囲が大きく広がることが期待される。 
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