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期 待 効 果 
特 徴 な ど 

当研究室で開発した配座創出プログラムCONFLEXにUV/CDスペクトル予測を実

装した。このプログラムは多配座解析に基づく手法により、より高精度なスペク

トル予測を可能にする。 

適応機種名 DOS/V 

 O S 名 Windows 2000 Professional 

 ソース言語 Fortran90/95 

 

 環    境 

 周 辺 機 器 特に無し 

具 体 的 方 法 
 

流 通 形 態 
（ 右 の い ず 
 れ か に ○ 
 を つ け て 
 ください） 

・日本コンピュータ化学会の無償利用

 ソフトとする 
・独自に頒布する 
・ソフトハウス、出版社等から市販 
・ソフトの頒布は行なわない 
・その他     ○未定 

 

 

【緒言】 

近年、ヒトゲノム解読やたんぱく質構造解析などをはじめとする生命科学研究が非常に盛んである。計算

化学の分野でもコンピュータの高速化にともない、これまで以上に大きく、そしてよりフレキシブルな生理

活性物質を対象とする研究に移行している。生理活性物質の多くは光学活性なキラル有機化合物であり、エ

ナンチオマーは生体内における振る舞いが異なるため、その絶対配置の決定はきわめて重要である。その決

定法の一つに円二色性(CD)スペクトル解析がある。 
 そこで本研究では、最安定配座だけでなく、多くの重要な配座異性体を考慮した UV/Vis/CDスペクトルを
予測するため、配座創出プログラム CONFLEXにスペクトル計算ルーチンを導入し、配座創出からスペクト
ル計算までを自動的に行えるようにする。ここでは、最近報告されたペプチド様分子（Peptoide）である

poly(S-N-(1-(p-nitrophenyl)ethyl)glysine (1) 
の単量体 Nsnp (2)、その 3量体 Nsnp3、およ
び 5量体 Nsnp5の CD実測値を計算値と比
較した結果を報告する。 
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【方法】 

UV/Vis/CD を算出するため、CONFLEX に PPP-VESCF 法[1]、CI 法、各種スペクトルを求める計算ルーチ
ンを導入した。ただし、CI計算では一電子励起エネルギーのみを考慮した。CONFLEXが創出した配座異性
体について各種スペクトル計算を行い、それぞれがボルツマン分布則に従って平衡状態になっていることを

仮定した平均スペクトル値を理論スペクトルとする。また、ボルツマン分布を求める際のエネルギー値とし

て、構造最適化に適用したMM3力場の Steric Energy(E)、および基準振動解析に基づく Gibb’s Free Energy(G)
を適用した。また、溶媒効果を考慮した場合としない場合についても計算を行った。 

【結果】 
Nsnp、Nsnp3、および Nsnp5の実測スペクトル、および Nsnpと Nsnp3の理論スペクトルを図 1‐3に示し
た。Nsnpの理論スペクトルは Eで評価した場合を除けば、実測値をよく再現している。また、溶媒効果を考
慮した場合、210nm 付近のピークが消
え、さらに実測に近づく。 
 Nsnp3 の場合、いずれの場合におい

ても 210nm付近にピークが出現し、実

測に見られる 208nm 付近のピークや

200nm 付近のショルダーピークは得ら

れなかった。これは存在確率 1％以上

を占める配座にヘリックス構造が現れ

ないことから、現実の配座分布を適切

に再現していないことが予想され、し

たがって理論スペクトルも実測スペク

トルを再現できなかったものと考えら

れる。これは、計算に用いた力場ポテンシャルの問題であり、他の力場で

配座エネルギーを評価することによって、理論スペクトルを改善できる可

能性がある。現在、このことを確認するため、MM3に代えてMMFF94力

場を用いて再計算を行っている。 

尚、Nsnp5についても、現在計算中である。 
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図１ acetnitrile中の実測CD
スペクトル[2] 

図 2  Nsnpの理論 CDスペクトル
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図 3 Nsnp3の理論 CDスペクトル 
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