
ʂʦʤʧʴʶʪʝʨʥʳʝ ʤʝʪʦʜʳ ʚ ʬʘʨʤʘʢʦʣʦʛʠʠ 

ʃʝʢʮʠʷ ˉ 6 ʂʦʤʧʴʶʪʝʨʥʳʝ ʤʝʪʦʜʳ ʚ ʬʘʨʤʘʢʦʣʦʛʠʠ (c) ʉʫʣʠʤʦʚ ɺ.ɹ. 1 

ɺ.ɹ.ʉʫʣʠʤʦʚ 

ʅʀɺʎ ʄɻʋ  

ʃʝʢʮʠʷ ˉ 6 

ʆʙʦʙʱʝʥʥʳʡ ʜʦʢʠʥʛ, ʢʚʘʟʠʜʦʢʠʥʛ, ʪʦʢʩʠʯʥʦʩʪʴ, 

ʟʘʨʷʜʳ ʠ 3D-ʩʪʨʫʢʪʫʨʳ ʤʦʣʝʢʫʣ 



u FLM ͤ ͔ ͙ͫͨͦ͡Έ͔ͯͭ͘ ͔͔͊ͪ͊ͤ͘ ͪ͊ͫͫ;͙ͭ͊ͤͤͯΌ  ͔ͫͭͯ͟ ͔ͨͦͭͤͼ͙͍͊ͦ͡ 

u ˬ͔͙͚ͫͭ͟ ͔͋ͦ͟͡Σ ͫͯ͡;͚͔͊ͤͦ ζ͙͔͋ͪͦͫ͊ͤη ͎͙͎͋ͦͦ͟ ͙͎͊ͤ͒͊͡    

u ˶ͦ͊͟͡Έͤ͊Ύ ͙͙ͦͨͭͣ͊͘ͼ͙Ύ Ή͔͎͙͙ͤͪ ͙͔ͫͫͭͣ· ͔͋ͦ͟͡-͙͎͊ͤ͒͡ ͙͘ 
ͫͯ͡;͚͚͊ͤͦ ͨͦ͘· ͙͎͊ͤ͒͊͡: ͍ ͊ͪΈ͙ͪͯΌͭͫΎ ͔͙ͨͦͦ͗ͤ͡Ύ ͍͔ͫͻ ͍͊ͭͦͣͦ 
͙͎͊ͤ͒͊͡  

u ˤ ͍͔͊ͯͯͣ͟ ͙͙͡ ͫ ͯ;͔ͭͦͣ ͍͙͔ͪ͊ͫͭͦͪͭ͡Ύ ͍ ͙ͦͤͭͤͯ͊͟͡Έ͚ͤͦ ͔͙ͣͦ͒͡  

u ˿͙͍͔ͦͦ͡ ͔ͨͦ͡ MMFF94, ͋ ͔͘ ͯͨͪͦ΅͔͙͚ͤ, ͋ ͔͘ ͎ͨͦ͒ͦͤͦ;ͤ·ͻ 
ͦ͟Ήͺͺ͙ͼ͙͔͍ͤͭͦ  

u ˮͫ;͔ͪͨ·͍͊Ό΅͙͚ ͙ͨͦͫ͟ ͔ͫͨͭͪ͊͟ ͙ͤͦ͘͟Ή͔͎͔͙ͤͪͭ;͔͙ͫ͟ͻ ͙͙͍ͣͤͣͯͣͦ 
͔ͦͣͨͫ͊͟͟͡ ͔͋ͦ͟͡-͙͎͊ͤ͒͡ 

u ˸͎͙͔ͤͦ ͭ·ͫΎ;͙ ͙͙͍ͣͤͣͯͣͦ ς ͦ ͭ͋ͦͪ ͙ͯͤ͊͟͡Έͤ·ͻ ζͤ͊ ͔ͭͯ͡η 

u ˽͔͊ͪ͊͡͡͡Έͤ·͔ ͍·;͙͔͙ͫͤ͡Ύ - ͒ ͙͎ͦͤ͟ 1 ͡ ͙͎͊ͤ͒͊: ͤ ͊ 8191 Ύ͒ͪ͊ͻ  
͙͔͊ͤͣ͊ͭ͘ ͔ͤͫͦ͟͡Έͦ͟ ;͍͊ͫͦ ˶͍ͦͣͦͤͦͫͦ͊ Ғ1л ллл /t¦ϊ;͍͊ͫͦ 



ˤ·͋ͦͪ ͙͔ͫͫͭͣ·Υ ͔ͦͣͨͫ͟͟͡Σ ͍ͫͦ͋ͦ͒ͤ·͚ ͔͋ͦ͟͡ ͙͙͡ ͍ͫͦ͋ͦ͒ͤ·͚ ͙͎͊ͤ͒͡ 

ˢ͙ͤ͊͘͡ ͙ͭͦͪͫͦͤͤ·ͻ ͙ ͔͍͒͊ͪͭͦ͟·ͻ ͔͔͔͚ͫͭͨͤ ͍ͫͦ͋ͦ͒· 

˭͙͔͊͒͊ͤ ͫͯ͡;͚͊ͤ·ͻ ͤ͊;͊͡Έͤ·ͻ ͦͤ͟ͺ͙͎ͯͪ͊ͼ͙͚ ͍ ͙ͭͦͪͫͦͤ͊ͻ (~108) 

c1 c2 c3 c5 

˶ͦ͊͟͡Έͤ͊Ύ ͙͙ͦͨͭͣ͊͘ͼ͙Ύ LBFGS ͍  ͔͍͒͊ͪͭͦ͟·ͻ (~106) 

m1 m2 m3 

˽͍͔ͪͦͪ͊͟ ͤ͊ ͍͔͙͔ͫͦͨ͊͒ͤ 

m1 m2 

˽͔͔ͪͫ;͔ͭ ͨͦͭΦ Ή͔͎͙͙ͤͪ ͫ ͍͙͔͔ͪ͊ͫͭͦͪͭͣ͡Σ ͪ͊ͫ;͔ͭ ;͊ͫͭͦͭΣ Gi, Hi, TSi 

c4 

m4 

˽ͯ͡ ͙ͯͤ͊͟͡Έͤ·ͻ  ͙ͤͦ͘͟Ή͔͎͔͙ͤͪͭ;͔͙ͫ͟ͻ 
͙͙͍ͣͤͣͯͣͦ(͍͔͎ͫͦ ~103) 



˽͎ͪͦͪ͊ͣͣ͊ FLM 

ʃʝʢʮʠʷ ˉ 5 ʂʦʤʧʴʶʪʝʨʥʳʝ ʤʝʪʦʜʳ ʚ ʬʘʨʤʘʢʦʣʦʛʠʠ (c) ʉʫʣʠʤʦʚ ɺ.ɹ. 4 



61 atoms, 17 torsions 

34 atoms, 4 torsions 





u /t¦ ͍͙͙͊ͫͭ͘ ͦͭ ;͙ͫ͊͡ ͍͊ͭͦͣͦ ͙͎͊ͤ͒͊͡ ͙  ͦͭ ;͙ͫ͊͡ ͍͔͙ͤͯͭͪͤͤͻ 
͍ͪ͊΅͔͊ͭ͡Έͤ·ͻ ͔͔͔͚ͫͭͨͤ ͍ͫͦ͋ͦ͒·  

u ˥ͦ͋͊͡͡Έͤ·͚ ͙͙ͣͤͣͯͣ ͤ͊ͻ͙ͦ͒ͭͫΎ ͎ͦͪ͊͒ͦ͘ ͋·͔͔ͫͭͪΣ ;͔ͣ ͍͔ͫΈ 
ͨͯ͡ ͙ͤͦ͘͟Ή͔͎͔͙ͤͪͭ;͔͙ͫ͟ͻ ͙͙͍ͣͤͣͯͣͦ  



u FLM ͦ ͙͔ͨͪ͊ͭͫΎ ͤ͊ ͙͎ͨ͊ͪ͊͒ͣͯ ͙͎͒ͦͤ͊͟Υ ͙͎͊ͤ͒͡ ͍ͫΎ͘·͍͔͊ͭͫΎ ͫ 
͔͋ͦͣ͟͡ ͍͙͙͋͘͡ ͎ͦ͋͊͡͡Έ͎ͤͦͦ ͙͙ͣͤͣͯͣ͊ ͙͔ͫͫͭͣ· ͔͋ͦ͟͡-͙͎͊ͤ͒͡ 

u FLM ς Ήͭͦ ͙͔ͤͫͭͪͯͣͤͭ ͒͡Ύ ͔͙͍͙ͭͫͭͪͦ͊ͤΎ ͙͔͙͙ͨͪͣͤͣͦͫͭ 
Ή͔͎͔͙ͤͪͭ;͔͙ͫ͟ͻ ͺͯͤ͟ͼ͙͚ ͙͔ͫͫͭͣ· ͔͋ͦ͟͡-͙͎͊ͤ͒͡ ͒͡Ύ ͙͎͒ͦͤ͊͟ 

u FLM ς Ήͭͦ ͙͔ͤͫͭͪͯͣͤͭ ͒͡Ύ ͔͙͍͙ͭͫͭͪͦ͊ͤΎ Ήͺͺ͔͙͍͙ͭͤͦͫͭ͟ 
͎͙͍͊ͦͪͭͣͦ͡ ͎ͦ͋͊͡͡Έ͚ͤͦ ͙͙ͦͨͭͣ͊͘ͼ͙͙ Ή͔͎͙͙ͤͪ ͙͔ͫͫͭͣ· ͔͋ͦ͟͡-
͙͎͊ͤ͒͡  

u FLM ͤ ͯ͗ͤͦ ͦͦͦ͟͡ м0 000 CPU*;͍͊ͫͦ ͒͡Ύ ͙͎͒ͦͤ͊͟ м ͙͎͊ͤ͒͊͡  

ïFLM ͤ ͔ ͔ͣͦ͗ͭ ͋·ͭΈ ͙ͫͨͦ͡Έ͍ͦ͊ͤ͊͘ ͒͡Ύ ͙͙͎ͫͪͤͤ͊͟ ͋ͦ͡Έ΄͙ͻ 
͋͊͘ ͒͊ͤͤ·ͻ ς ͒ ͙͎ͦͤ͟ ͭͦ͡Έͦ͟ ͔ͦͭ͒͡Έͤ·ͻ ͙͎͍͊ͤ͒ͦ͡ 

ïFLM ͤ ͔ ͔ͣͦ͗ͭ ͋·ͭΈ ͙ͫͨͦ͡Έ͍ͦ͊ͤ͊͘ ͒͡Ύ ͙͎͒ͦͤ͊͟ ͫ ͯ;͔ͭͦͣ 
͍͙͙ͨͦ͒͗ͤͦͫͭ ͍͊ͭͦͣͦ ͔͋͊͟͡  

ïFLM ͒ ͡Ύ ͍͔͔͙ͨͪͦ͒ͤΎ ͍͍͊ͤͭͦͦ͟-ͻ͙͙ͣ;͔͎ͫͦͦ͟ ͙͎͒ͦͤ͊͟ - 
͍͙͙͎͊͒ͦͤ͘͟͟ 



u ˮͫͨͦ͡Έͯ͘Ύ ͎ͨͪͦͪ͊ͣͣͯ FLM ͍  ͍͔͊ͯͯͣ͟Σ ͤ͊ͻ͙ͦ͒ͣ ͔ͤͫͦ͟͡Έͦ͟ ͭ·ͫΎ; 
͙ͤͦ͘͟Ή͔͎͔͙ͤͪͭ;͔͙ͫ͟ͻ ͙͙͍ͣͤͣͯͣͦ ͔ͦͣͨͫ͊͟͟͡ ͔͋ͦ͟͡-͙͎͊ͤ͒͡ ͍  
͙͍ͫͦͦͣ͡ ͔ͨͦ͡ MMFF94 ς ͦ ͋·;ͤͦ п ͭ·ͫΎ; ͙͙͍ͣͤͣͯͣͦ ͻ͍͔͊ͭ͊ͭ ς Ήͭͦ 
͙ͨͦ͊͊͘͟͡ ͙͔͍͙ͫͫ͒ͦ͊ͤ͡Ύ ͔͒ͫΎ͍ͭͦ͟ ͔͍ͦͣͨͫͦ͟͟͡ ͔͋ͦ͟͡-͙͎͊ͤ͒͡  

u ͔͎͙̏ͤͪΎ ͎͊͗͒ͦͦ͟ ͚͔͎ͤ͊͒ͤͤͦͦ ͙͙ͣͤͣͯͣ͊ ͍·;͙ͫ͡Ύ͔ͭͫΎ ͫ ͨͦͣͦ΅ΈΌ 
ͨͦͯ͡Ή͙͙ͣͨͪ;͔͎ͫͦͦ͟ ͍͍͊ͤͭͦͦ͟-ͻ͙͙ͣ;͔͎ͫͦͦ͟ ͔ͣͭͦ͒͊ PM7 ͋ ͔͘ 
͙͔͒ͦͨͦͤͭ͡͡Έ͚ͤͦ ͦ͊͟͡͡Έ͚ͤͦ ͙͙ͦͨͭͣ͊͘ͼ͙͙ 

u ˤ·Ύ͍͡Ύ͔ͭͫΎ ͨͦ͊͘ ͫ ͚ͫ͊ͣͦ ͙͚ͤͦ͘͟ Ή͔͎͙͔͚ͤͪ PM7. ˽ ͙͎͊ͪ͊͒ͣ͊ ͙͎͒ͦͤ͊͟ 
͍·ͨͦͤ͡Ύ͔ͭͫΎ ͨͦ;͙ͭ ͒͡Ύ  ͍͔ͫͻ ό͔ͤͫͦ͟͡Έ͙͟ͻ ͔͒ͫΎ͍ͭͦ͟ύ ͔͍ͭͫͭͦ·ͻ 
͔͍ͦͣͨͫͦ͟͟͡   

u ˽͍͙ͪͦͦ͒ͭͫΎ ͦ͊͟͡͡Έͤ͊Ύ ͙͙ͦͨͭͣ͊͘ͼ͙Ύ Ή͔͎͙͙ͤͪ PM7 ͙ ͘ ͨͦ͘· ͙͎͊ͤ͒͊͡ ͫ 
͙͙ͤ͊ͤ͘΄͔͚ Ή͔͎͙͔͚ͤͪ ͙ͨͪ ͍͊ͪΈ͙͍͙͙ͪͦ͊ͤ  ͔͙͚ͨͦͦ͗ͤ͡ ͍͊ͭͦͣͦ 
͙͎͊ͤ͒͊͡Φ ̏ͭͦ ͙ ͔ͫͭΈ ͯ͡;΄͊Ύ ͨͦ͊͘ ͙͎͊ͤ͒͊͡  

  

ʈʝʣʴʝʬ ʤʥʦʛʦʤʝʨʥʦʡ ʧʦʚʝʨʭʥʦʩʪʠ ʵʥʝʨʛʠʠ ʙʝʣʦʢ-ʣʠʛʘʥʜ ʩʣʘʙʦ ʟʘʚʠʩʠʪ 

ʦʪ ʚʳʙʦʨʘ ʩʠʣʦʚʦʛʦ ʧʦʣʷ ʠʣʠ ʤʝʪʦʜʘ ʢʚʘʥʪʦʚʦʡ ʭʠʤʠʠ ï  

ʤʠʥʠʤʫʤʳ ʥʘʭʦʜʷʪʩʷ ʧʨʠʤʝʨʥʦ ʪʘʤ ʞʝ 



u ˽ͦͯ͡Ή͙͙ͣͨͪ;͔͙͔ͫ͟ ͔ͣͭͦ͒· ͍͍͚͊ͤͭͦͦ͟ ͻ͙͙͙ͣΥ ͤ͊ ͍͔ͦͫͤͦ ͺ͙͙͘;͔͙ͫ͟ͻ 
͔͙͚ͫͦͦ͋ͪ͊͗ͤ ͔ͤͦͭͦͪ͟·͔ ͙͔͎ͤͭͪ͊͡· ͍ ͙ͣ͊ͭͪ;ͤͦͣ ͍͔͙͙ͯͪ͊ͤͤ 
͔͙͎͔̊ͪ͒ͤͪ͊ ͔͊ͣͤ͘ΎΌͭͫΎ ͤͯ͡Ύ͙ͣΣ ͔ͤͦͭͦͪ͟·͔ ͍·;͙ͫ͡ΎΌͭͫΎΣ ͎͙͔͒ͪͯ 
͔͊ͣͤ͘ΎΌͭͫΎ ͙͙͊ͤ͊ͭ͡;͔͙͙ͫͣ͟ ͺ͙ͦͪͣͯ͊ͣ͡; Ή͙ͭ ͔ͣͭͦ͒· ͍͙͍ͪ͊͊͘ΌͭͫΎ 
ͦͦͦ͟͡ рл ͔ͭ͡  

u ˹͔͙͒ͦͫͭ͊ͭ͟ Ή͙ͭͻ ͯͨͪͦ΅͔͙͚ͤ ͔͙ͦͣͨͤͫͪͯ͟ΌͭͫΎ ͍͍͔͔͙͔͒ͤͣ 
͔͍ͨ͊ͪ͊ͣͭͪͦΣ ͦͭͦͪ͟·͔ ͎ͨͦ͒ͦͤΎΌͭͫΎΣ ͙͋ͦ͡ ͨͦ͒ Ή͔͙͔ͫͨͪͣͤͭ͟Σ ͙͋ͦ͡ ͨͦ͒ 
ͭͦ;ͤ·͔ ͪ͊ͫ;͔ͭ͊ ab initio 

u ˹͍ͦ·͚ ͍͍͊ͤͭͦͦ͟-ͻ͙͙ͣ;͔͙͚ͫ͟ ͨͦͯ͡Ή͙͙ͣͨͪ;͔͙͚ͫ͟ ͔ͣͭͦ͒ taтΥ 

ï̂ͯ͡;΄͔ͤͤ·͔ ͙͙ͦͨͫ͊ͤΎ ͔͔ͣ͗ͣͦͯ͟͡͡Ύͪͤ·ͻ ͍͙͔͚͍͙͚͊ͣͦ͒ͫͭ͘  

u ˸ͦ͗ͤͦ ͍͙ͨͪͦͦ͒ͭΈ ͪ͊ͫ;͔ͭ· ͔͍ͦͣͨͫͦ͟͟͡ ͔͋ͦ͟͡-͙͎͊ͤ͒͡ ς ͤ ͔ͫͦ͟͡Έͦ͟ 
ͭ·ͫΎ; ͍͊ͭͦͣͦ 

u ˨͡Ύ ͎͊͗͒ͦͦ͟ ͪ͊ͫ;͔ͭ͊ ͔ͦͣͨͫ͊͟͟͡ ͔͋ͦ͟͡-͙͎͊ͤ͒͡ ͔ͤͦ͋ͻ͙ͦ͒ͣͦΥ 

ï ˽ͪ  ͙͙͙ͦͨͭͣ͊͘ͼ͙͙ ͙͎͊ͤ͒͊͡ ͦͦͦ͟͡ 10 ;͍͊ͫͦ ͤ͊ м ͍·;͙͙͔ͫͭ͡͡Έͤͦͣ Ύ͔͒ͪ  

ïˣ͔͘ ͙͙ͦͨͭͣ͊͘ͼ͙͙ ͙͎͊ͤ͒͊͡ (1SCF) ͤ ͔ͫͦ͟͡Έͦ͟ ͙ͣͤͯͭ 




