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分子モデリングの流れ

構造データファイル（PDB, MDL Mol, Tripos Mol2など）
もしくは、GAMESS, Gaussian, Tinkerなどの出力ファイル

座標の読み込み（Drag&Drop対応）

基礎となる分子

変更

新しい構造

（分子軌道法や分子力学法による
構造最適化を利用する。）

ペプチドや核酸のモデリングでは、
アミノ酸残基や核酸塩基の並びを指定

（置換基の導入や元素の変更など）

形を整える



分子モデルの変更（１）

原子の移動、削除、種類の変更
および水素原子の付加

結合の生成と削除
（関係する二つの原子をクリック）

原子の移動

原子の種類の変更

（削除により生じた孤立原子も同時に削除）



分子モデルの変更（２）
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結合に沿ったグループの移動

結合角の変化に合わせたグループの移動

結合の周りでのグループの回転



分子モデルの変更（３）

置換基を選び、
水素原子をクリックすると、
置換基が導入される。

Glycosylの導入は、
α、βおよび

糖の種類をまず選ぶ。

Trehaloseα-D-Glucose



モデリングの為のその他の機能（１）

座標軸に対して
平行移動

SHIFTキー
 

+ 画面のドラッグ＝モニター平面の中心を通る法線の周りの回転
ALTキー

 
+ 画面のドラッグ＝モニター平面内での移動

視点の変更

座標軸の周りの
回転

平行移動の範囲

正射影

変化を1/10に

下の２つの操作は視点を変えているだけなので、座標は変化しない。



モデリングの為のその他の機能（２）

XY平面に対して座標を反転させ
鏡像を作る。

慣性モーメントの
主軸変換を行なう。

重心を原点に移動
クリックした原子を
原点に移動

近傍にある原子をXY平面（σh
 

)に強制移動

近傍は、Facio.iniの
[Utilities]セクションの

ApproximityCriteria
 

で定義。

GAMESSのSymmetry uniqueな
モデルの作成に必要な機能



モデリングの為のその他の機能（３）

Cubaneを第２の分子
として読み込んだ直後
（二つの分子が
重なっている。）

第２の分子のみが
平行移動
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４つの原子が一直線に並ぶ



モデリングの為のその他の機能（４）

結合角や結合距離をもとにした
水素原子の補完機能

これとは別に、タンパク質と核酸のPDB
 ファイルのATOMレコードを解析して、
 不足している水素原子を見つけ補完する
 機能がある。



２つの構造を読み込む機能のモデリングへの応用

１位と４位のOHがXY平面に
 来るように向きを変え、続い
 てY軸方向に約６Å移動

１位のOHのHと
４位のOHを削除

α-D-Glucose

CD_Unit.pdb
 で保存
Z軸の周りに51度
回転させる

同様の操作をして、７個の
 CD_Unitを環状に並べる。
４位のCと１位のO

 の間に結合を作る。
TINKERで構造

 最適化

CD_Unitを第２
 分子で読み込み



構造最適化に関する各計算法の特徴

MOPAC

計算時間が短い
初期構造が多少悪くても
収束しやすい。

Gaussian

長所

GAMESS

TINKER

短所

力場パラメータの関係で
 計算できない官能基が

いくつかある。例えば、
 カルボン酸

ほとんど全ての構造について
 計算が可能。

計算法にもよるが、最適化構
 造の信頼性が高い。

計算法や分子の大きさによ
 るが、概して計算時間が長
 い。

初期構造が悪いと、結果が
 得られないこともある。

PM6法では、H～Ba, Lu, 
Hf～Biを含む計算が可能。

最適化構造の信頼性。
TiH4

 

,  Re2
 

Cl8
 

, 
Cyclobutane, 
Cu2

 

(AcO)2
 

(H2
 

O)2

計算時間が短い。



外部プログラムを使うための環境設定

各プログラムの
 実行ファイルを
 指定する。

Browseボタンを
 使うとパス名の

 間違いが無い。

GAMESSの出力ファイルにある最適化構造を表示する際に、
 Symmetry Uniqueな原子のみを表示するか否かを決める。

TINKERの生体高
 分子用の力場パラ
 メータの指定

Defaultの
GAMESS



GAMESSの入力ファイル（１）

電荷

GAMESSの実行
Facioの子プロ

 セスまたは、
独立プロセス

基底関数

GAMESSの実行入力ファイルの確認と編集

入力ファイルとして
保存

PC GAMESSと
 WinGamessでは

 パネルの構成が少
 し異なる。

最適化の収束
 判定基準

DFTの選択



GAMESSの入力ファイル（２）

6-31+G(d)

基底関数の設定

6-31G(d,p)

6-31G(d)

3-21G

STO-3G

PM3

6-31+G(d,p)

6-311+G(d,p)

6-311+G(2d,p)

6-311+G(2df,2p)

6-311++G(d,p)

Diffuse関数分極関数



TINKER

TINKERには設定パネル
 が無く、直ちに計算が開
 始される。計算が終了す
 ると結果が分子モデルに
 反映される。

SFTP計算に必要な力場パラメータが
 無いときのエラーメッセージ

暫定的な対処法としては、力場パラメータを自作するか
 パッチファイル(MM3PRM_Patch)をmm3.prmに追加

 する。



Gaussian

SSHターミナル

SFTP

Gaussianの実行は、
独立プロセスのみ。

ルートセクションを
 ３０個登録して使用
 することができる。

バッチジョブの制御
 スクリプト

STQN法におけるReactant, 
Product, Initial_TSの設定

電荷と多重度



MOPAC

MOPACの実行

Keywordsを2０個登録し
 て使用することができる。

Facioの子プロ
 セスとして実行
 すると、計算終
 了後、出力ファ
 イルが自動的に
 よみこまれ、表
 示モデルに反映
 される。

Z-マトリクス表示



構造最適化の途中経過の確認法
WinGamess, PC GAMESSおよびGaussianの構造最適化の出力ファイル

 のコピーを作る。（Ctlキーを押しながら、ファイルをドラッグする）

出力ファイルのコピーをFacioのメイン画面にDrag&Dropする。

エネルギー変化

エネルギー変化と構
 造変化を連動させ、
 アニメで表示 シャトルモード

アニメの変化速度

Ｙ軸方向に
拡大

Ｘ軸方向に
移動

MP2エネルギー
 の表示



ペプチドと核酸のモデリング

アミノ酸残基又は
核酸塩基の指定。
一つ戻るときは、

 Backspace

1.

2. 最後にTerminate
 をクリック

3. Buildをクリック

（基本操作）



分子モデリングの例
TINKER
MM3

Ｍｅｔｈａｎｅ
ＧＡＭＥＳＳ

or

TINKER

MM3

変更を加える前に、「別名のPDBで保存」する。
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