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The PDrCA (Picking up Discrete reaction Center Atoms)-method has been proposed for the 

purpose of applying the Scaled Hypersphere Search method by reducing the number of 
variables and the calculation time when searching for conformers of large molecules. 

In this study, the PDrCA method using GRRM17 was applied to search for alkanes with 
LADD=5, and compared with LADDf-method search with LADD=5. PM3 calculation was 
used as the calculation method. When the number of selected atoms is three, the PDrCA-
method exerted the same effect as the conventional LADDf-method searches for molecules up 
to C5H12, and found about 70% of EQs which were found in the conventional LADDf-method 
search in C6H14. In C7H16, the PDrCA-method found an EQ that was not found in the 
conventional LADDf-method searches. 
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離散原子指定(PDrCA)法 1)は原子数が多い系に対して配座異性体を探索する際に、

変数の数を減らし超球面探索法 2)を適用する(結果的に計算時間を削減する)ことを目

的として提案された方法である。 

本研究では GRRM173)上でアルカンに LADD=5 条件下で PDrCA 法を適用し、

LADD=5 条件の限定探索と比較した。計算手法は PM3 を使用した。選択原子がある

３箇所の場合、PDrCA 法は C5H12 までの分子で従来の限定探索と同等の効果を発揮

し､C6H14 において従来の探索で発見される EQ の 7 割(≓27/36)を発見した(表 1 参照)。

C7H16 においては従来の限定探索では発見されなかった EQ(図 1 参照)が発見された。 

表 1  PDrCA 法と従来型探索の比較 
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従来の限定探索

の発見EQ数

PDrCA探索

の発見EQ数
CH4 1 1

C2H6 1 1

C3H8 1 1

C4H10 3 3

C5H12 8 8

C6H14 36 27

C7H16 157 73
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