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CONFLEX  DOCK は、基質タンパク質にペプチド鎖が配位する位置を予測するドッキング シミュレーションプログラムです。
タンパク質とペプチドをアミノ酸残基ごとに粗視化し、4体ポテンシャルによりタンパク質－ペプチド間の親和性を評価します[1]。

ペプチドは、三次元構造として指定(PDB ファイル)することも
アミノ酸残基の配列のみで指定することも可能です。 
三次元構造で指定した場合は、その構造と探索点との
Geometric center To Geometric center Distance(GTGD)
およびRoot Mean Square Deviation(RMSD)を求めます。

計算終了後、タンパク質構造とドッキング
ポーズをスコア順にリストして出力します。
また、得られたポーズを位置ごとに
クラスタリングした構造データも
出力されます。

●計算の概要
基質となるタンパク質を、アミノ酸残基のCα原子を代表点として粗視化し、その表面に探索点を置きます。
探索点上に、ペプチドの配列にしたがってアミノ酸を配置して、4体ポテンシャルでスコアを評価します。

●動作環境
OS: Windows
        macOS
        Linux
※OSのバージョンは
弊社ホームページで公開

OpenGL: V3.3 以上
CPU：1.0GHz以上
ディスク：40GB以上
メモリー：256MB以上

●計算時のオプション
探索初期に残す点の数や、探索時の分岐数を増やすことで、ドッキングポーズをより広範囲に探索することが
できます。 また、並列版を使用することで計算時間を短縮することも可能です。
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