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構造最適化
構造最適化計算では、入力構造の中で経験的な情報と比較してずれがある結合長や

結合角を適正な値に整えたり、van der Waals半径を考慮した際の立体障害や各原
子間の静電的な反発を小さくするため、各原子の座標を少しずつ変化させて安定な形

へ落ち着かせる処理が可能です。

Minimization for Small Molecule

拘束条件を付加した構造最適化

Minimizationwith Applying Constraints

計算対象とするモデル構造において、原子間距離や二面角等の部分構造要素に制限を

かけ、その条件（拘束条件）に合うような構造変化を起こすことができます。入力構

造の一部の原子座標や3つの原子がなす角度も指定でき、拘束する強さや特定の値か
らの許容範囲を変更した上での計算が実行可能です。

Conformational Search for Small Molecule

回転可能な結合（Rotatable Bond）について、その二面角をランダムに変化させる、
もしくは環状部分を一時的に開裂することで新規配座を発生させるTorsional Sampling
が可能です。

配座探索

MacroModel
分子力場計算プログラム

分子のエネルギー計算を行い構造最適化や配座探索、および関連する様々な解析を可能にするプログラムです。

有機合成化学をはじめとする低分子を対象とした研究や生体高分子を対象とした研究を支援します。ノートパソ

コン（Windows, Mac）でも利用可能です。



Clustering of Conformers

各手法で発生させた複数の配座群をそれぞれの類似性からクラスタリングするための

機能が利用可能です。階層的なクラスタリングが実行されることになり、入力条件とし

て指定した数のグループに分類する処理までが自動的に実行されますので、分類状況

の妥当性を測るための指標を得ることが可能です。

発生配座のクラスタリング

Conformational Search using Low-modeMethod

Torsional Samplingでは環状部分を一時的に開裂させるプロセスが含まれ、カテナン
分子のように複数の環構造が貫通し合った系に対しては環構造の絡み合いが崩れて

しまう可能性があります。一方、Low-mode Samplingでは環状部分の開裂は行われ
ず、環構造の絡み合いが保持される点で、このような系に適した手法と言えます。

Low-mode法による配座探索

Analysis for GeneratedMultiple Conformers

各手法で発生させた複数の配座群に対して、いくつかの方法で解析可能です。原子間距

離や二面角等、分子を構成する部分構造を一括で測定することができる Measurements
の機能と指定した部分構造で各配座を重ね合わせる機能を有します。

発生配座の解析

【対応環境】
Linux Red Hat Enterprise Linux, CentOS, Rocky Linux, Ubuntu
（各OSごとの対応バージョンはWEBサイトでご確認いただけます）
Windows Windows 10, 11
MacOS Ventura, Monterey, Big Sur

【お問い合わせ】
  シュレーディンガー株式会社
  東京都千代田区丸の内1-8-1 丸の内トラストタワーN館13階

03-4520-7090
info-japan@schrodinger.com


