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mortAr 

Mit mortAr (molecule fragmentation framework) präsentieren wir ein offenes Soft-
wareprojekt, das Arbeitsabläufe zur molekularen Fragmentierung und Substrukturanalyse un-
terstützt. MORTAR bietet grafische Funktionen zur Visualisierung der Fragmentierungsergeb-
nisse einzelner Verbindungen oder ganzer Verbindungssätze. Mit verschiedenen Ansichten und 
Analysefunktionen unterstützt MORTAR die Interpretation der Fragmentierungsergebnisse. 
Zusätzlich zu den drei derzeit integrierten Methoden zur Fragmentierungs- und Substrukturanalyse (ErtlFunctionalGroupsFinder 
[1], Sugar Removal Utility [2], Scaffold Generator [3]) ermöglicht MORTAR die unkomplizierte Integration eigener Fragmentie-
rungsalgorithmen durch die Implementierung eines MORTAR-spezifischen Interfaces mit automatischer Generierung von Ein-
stellungsmenüs. Alle chemoinformatischen Funktionalitäten sind auf der Basis des Chemistry Development Kit (CDK) imple-
mentiert. Als offenes Software-Projekt ist MORTAR auf GitHub [4] verfügbar.

Abb 1: 
MORTAR-Hauptansicht mit einer mehrseitigen Übersicht über 100.000 Moleküle, die aus der offenen COCONUT-
Datenbank für Naturstoffe importiert wurden.
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Abb 2: Fragments tab
Funktionelle Gruppen einer Teilmenge von Molekülen aus der COCONUT-Datenbank generiert mit dem ErtlFunc-
tional-GroupsFinder: Zusätzlich zu 2D-Struktur und SMILES wird ein zufällig ausgewähltes Parent-Molekül ange-
zeigt. Die Häufigkeiten der Fragmente der funktionellen Gruppen werden ausgewertet und können für Sortierzwe-
cke verwendet werden.

Abb 3: Items tab
Funktionelle Gruppen für jedes Molekül zusammen mit ihren Häufigkeiten. Die Registerkarten Fragmente und 
Elemente können sowohl als CSV-Datei als auch als PDF-Dokument exportiert werden. Während die CSV-Datei nur 
SMILES und Frequenzen enthält, zeigt die PDF-Datei zusätzlich die 2D-Strukturen, wie sie in der Ansicht erscheinen.

Abb 5: 
Neben der Ausführung einzelner Methoden können auch ganze Fragmentierungspipelines definiert und mit einer 
beliebigen Kombination der verfügbaren Fragmentierungsmethoden ausgeführt werden, wobei jede ausgewählte 
Methode ihre eigenen spezifischen Einstellungen hat.

Abb 4: 
MORTAR ist als Plattform für Fragmentierungsmethoden konzipiert. Eine spezifische Schnittstelle ermöglicht eine 
vielseitige Integration von benutzerdefinierten Algorithmen.
Die Schnittstellenimplementierung erzeugt eine Wrapper-Klasse, die automatisch einen Einstellungsreiter in der 
grafischen Benutzeroberfläche mit Dropdown-Menüs oder Textfeldern für benutzerdefinierte Parametereingaben 
konfiguriert.
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