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Introducciodn
FLEXO Explorador conformacional basado en la rotacion de dihedros moviles,
iIncluyendo aquellos gue involucran hidrogenos unidos a heteroatomos.

Mecanismos de Algoritmo genético — Fuerza Bruta — Optimizacidon por enjambre de particulas —
exploracion Fuerza Bruta Racional — Definidos por el usuario I
Evaluacion Mecanica molecular via OpenBabel (GAFF, Ghemical, MMFF94), métodos
energeética semiempiricos via MOPAC y DFTB, posibilidad de agregar otras interfaces.

Lenguaje Python, con mddulos en C++
Licencia GNU GPLv3 (Cédigo abierto)

. Uso a través de linea de comandos o interfaz grafica

. Posibilidad de restringir la busqueda a ciertas regiones/angulos
Otras caracteristicas | |« Ajuste de parametros internos de los algoritmos de busqueda

« Optimizacion inicial y/o final opcional de los conformeros generados | -
. Salidas en formato mol2 o xyz & LS sz v

||||
|

Enlace del proyecto https://gitlab.com/ggc/flexo

Tiempo Total por programa
191 HEE Open Babel
18 Balloon
171 == Flexo
16 -
15 -
it iqura 1 a0 MMFFO94 a0 PM6
D12 Comparacion entre
éicl): FLEXO y otros - —66
@ 3 programas de 120 - 28 120
4 busqueda M M
- conformacional c:D —68 CJD
3 N 60 26 O N 60 o)
) 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13 14 15 16 17 18 19 -g fi g f\
Enlaces Rotables Q O - 24 c'?;_ ) 0 —70 §
RMSD minimo encontrado entre los conférmeros generados y la estrucutra cristalina _(__ Q_J E Q_')
a 5 O 60 3
11 - BN Open Babel Figuraz _60 22 9 —_— 9
N i Diferencia entre el ~ —12 =
0 uso ,de_ métodos de —120 —120
N mecanica molecular 20
3 7 y semiempiricos para —74
3 o una molécula N —180 : : : —180 : : :
T 5] pequefa de ejemplo. / —180-120—-60 O 60 120 180 —180-120-60 O 60 120 180
4- Se muestran los : :
5 Mos ‘l/ Dihedro 1 Dihedro 1
7 encontrados por
a fuerza bruta en cada
1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13 14 15 16 17 18 19 caso.
Enlaces Rotables

Resultados

Se comparo el desempeino de FLEXO frente a dos programas generadores de conformeros ampliamente utilizados que contemplan €
uso de algoritmo genetico: OpenBabel y Balloon (ver figura 1).

FLEXO ofrece la posibilidad de utilizar metodos semiempiricos en la busqueda conformacional, lo cual permite explorar la superficie de
energia potencial de los dihedros con un méetodo mas robusto. Las estructuras de minima energia encontradas pueden difierir de las
obtenidas por mecanica molecular, tal y como se ve en la figura 2, donde se muestran las PES obtenidas para una molecula pequeia
con cada metodo utilizando FLEXO.

Los tiempos de calculo frente a otros programas en condiciones similares fueron iguales o menores, con un desempeno destacable
con moleculas con un elevado numero de enlaces rotables. Los valores de RMSD medio respecto a estructuras cristalinas fueron
comparables a los obtenidos con OpenBabel y Balloon.

Conclusiones

FLEXO es un programa de busqueda conformacional que ofrece flexibilidad en cuanto a algoritmos de busqueda y formas de evalua
la energia conformacional. Al ser de codigo abierto, puede ser revisado, utilizado y mejorado por toda la comunidad. Con un
rendimiento similar al de programas conocidos, se distingue por la posibilidad de incorporar metodos semiempiricos a la busqueda
conformacional.

A pesar de no poseer una formacion formal como programadores, se pudo concretar el desarrollo del software de forma colaborativa.
FLEXO se encuentra bajo continuo desarrollo, buscando agregar funcionalidades gue faciliten y mejoren la busqueda conformacional.
Desde el repositorio en Gitlab puede obtenerse la ultima version disponible.
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