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CONFLEXの主な機能

CONFLEXは、フレキシブルな分子の配座空間を探索し、化学的に重要な配座異性体の最適化構造を
    もれなく見つけ出します。  実践的に意味のある安定な配座異性体を優先的に創出することにより、
    効率的な配座空間探索を実現します。

ファイルフォーマット

○ mol － MDL Molファイル
○ mol2 － Sybyl mol2ファイル
○ sdf  －  MDL SDファイル
○ pdb － Protein data bankファイル
○ cmf － 結晶構造ファイル
○ cif － 結晶構造ファイル

○ MM2
○ EMM2
○ MM3
○ MMFF94s
○ Amber

分子力場

●配座探索

●粉末X線回折データの出力
結晶構造の粉末X線回折データを算出し出力します。 
X線源の元素や波長を変えることも可能です。

●結晶構造最適化/結晶構造探索

CONFLEXでは、分子内の環状部分と直鎖状部分を自動的に判別し、環状部分には Corner Flap
およびEdge Flip、直鎖状部分にはStepwise Rotationを行うことで初期構造を創出して、それら全て
に対して構造最適化を行い得られた配座異性体を保存します。
常にエネルギー的に安定な配座から初期構造を創出する

ことにより、効率的な最安定構造探索を実現しています。

分子構造データと空間群を入力することで、自動的に結晶
構造を作成して構造最適化を行ない、エネルギー極小に位置
する結晶構造を網羅的に算出します。
最適化した一連の結晶構造に対して、エネルギーの低い順
に並べるだけでなく、あらかじめ用意した粉末X線回折データ
に基づいて評価し、順位付けすることもできます。
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● Gaussian呼び出し機能
同じマシンにGaussianがインストールされている場合、
CONFLEXからGaussianを呼び出して、 構造最適化、 配座探索、
および分子間の探索計算を直接行うことができます。
分子力場パラメーターの無い分子や、古典力場では扱えない
電子状態での構造最適化・配座探索が可能です。

複数の分子を含む系について、ある一つの分子が他の分子(群)
に対してどの向きにあるのが安定であるか(その場配向探索)、
あるいは他の分子(群)に対して周囲のどこの位置にどの向きで
　いるのが安定であるのか(ホスト―リガンド配位探索)をそれぞれ
　探索します。二量体や溶質ー溶媒系等、複合体の安定構造の探索
　に利用出来ます。

●分子間の配向・相対位置の探索
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●結晶の物理特性の解析
結晶の応力テンソルや指定した結晶面の比表面エネルギーなどを算出することができます。



●溶媒効果
GB/SAモデルを用いた計算が、構造最適化、振動解析及び配座解析

まで可能です。 また、LogP値 を自動的に算出することが出来ます。

● CD/UV/Visスペクトル解析
CONFLEXで得られた配座異性体についてCD/UV/Vis

スペクトル計算を行うことが可能です。
ついてCD/UV/Vis
。

  マクロライド系抗生物質 
Grahamimycin A1のLUMO

CONFLEX Interface

●読み込み可能なファイル

●計算の設定と実行

●外部プログラムとの連携

●計算結果の表示

○Gaussianなどの計算実行
○Chem3Dからの計算実行

○MDLファイル：.mol, .sdf
○ CONFLEX出力：.bso .nmr
○多構造ファイル：.sdf
○結晶構造データ：.cif .cmf

○ PDBファイル
○Gaussianチェックポイントファイル .fchk
○ Sybyl mol2ファイル
○ChemDrawからのカット＆ペースト

○入力ファイルの作成
○ネットワーク経由でのジョブの実行
○溶媒効果の指定と溶媒計算のパラメーターの指定
○設定テンプレートの保存機能
○頻繁に使用するキーワードの簡易設定

○結合長、結合角、ねじれ角の表示
○探索後の各配座の表示
○基準振動解析結果のベクトル表示
○ ドッキング結果の表示
○ スペクトルグラフの表示：IR, NMR, CD, UV-Visible, など
○分子軌道および電子密度の表面表示
○ Gaussianスペクトル計算の存在確率に沿った重ね合わせ
○表計算機能

●分子・結晶構造の表示
○表示形式：line, ball & stick、CPK
○ 3Dでの分子の回転、ズーム表示
○結合距離、結合角、ねじれ角の表示
○結晶面の表示
○基準振動、DRCのアニメーション表示

●分子の操作
○結合多重度の修正
○原子間距離に基づく､自動結合生成
○原子の形式電荷の設定
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CONFLEXに含まれている力場パラメーターに対応していない
原子タイプを含む分子について、 パラメーターを追加して計算する
ことができます。 既存のパラメーターを修正して計算することも可能
です。MMFF94s力場のみの対応です。

●パラメーター設定

●構造最適化と基準振動解析
構造最適化で得られた極小構造に対して、自動的に基準振動解析

を行います。  基準振動解析により得られた振動モードの表示、 
および Gibbs の自由エネルギーなどの熱力学的諸量を算出します。  
構造を部分的に固定して最適化することも可能です。

●計算の設定と実行成

基準振動モードを使用して初期速度ベクトルを算出し、動力学
計算を行う計算方法です。 複数分子の配置変換や、大きな分子の
配座変換に適用できます。

● Dynamic Reaction Coordinate (DRC)

● CD/UV/Vi ペクトル解析


