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◇ ProteinDF システム

　当グループではアミノ酸残基とヘテロ分子で同程度の定量性を持ち、タンパク質をありのまま扱う量

子化学計算による解析手段として密度汎関数（DF）法プログラム ProteinDF を開発した［1、2］。不可

能といわれたタンパク質量子化学計算を達成し、次のステップであるコストが高い、シミュレーション

が困難といった具体的な難点を克服する方法を確立しつつある。ProteinDF システムは ProteinDF と

分子軌道（MO）計算の収束を大幅に改善する擬カノニカル局在化軌道QCLO［3］をベースに、密度汎

関数法によるタンパク質の全電子計算や分子動力学（MD）計算が行える統合ソフトウエアである。初

めてタンパク質の全電子計算を行った当時は計算時間も桁違いでDF計算の収束も困難を極めたが［2］、

３年の間にまったく実用的な時間で、それほど試行錯誤することなく達成できるまでに成長した。そこ

で、タンパク質のための量子化学計算 ProteinDF システムを公開する。

◇プログラムの概要

　ProteinDF システムは５つのサブシステムから構成されている。タンパク質波動関数データベースは

別途公開する。プロテイン・エディタ：本システムの実行・制御・解析に渡る全機能を統括する環境を

用意した。グラフィカルなエディタ機能を持つワークベンチ、各種の機能表現に必要なタンパク質のた

めの大規模分子グラフィックス（OpenGL）、およびそのグラフィカル・ユーザ・インターフェース（GUI、

Windows 対応）で構成されている。自動計算法：タンパク質の密度汎関数法による全電子波動関数の

計算を達成するには、専門家が数々の試行錯誤をしなければならなかったが、前述の通り、当グループ

ではQCLOを使用して安全かつほぼ自動的にタンパク質の全電子計算が達成できる方法を発案し［3］、

これを組み込んでいる。構造最適化・ab initio MD：新たにMDプログラム ProteinMDを開発した。
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これまでのAMBERによるデータベース力場以外にも、電子状態の計算には ProteinDF を用いて力を

解析的に計算し、核の運動には ProteinMDを用いてタンパク質のab initio MDおよびab initio 構造最
適化を実行できる。大規模タンパク質計算：300 残基（5,000 原子、20,000 電子、30,000 軌道）規

模の全電子計算が達成できる。1.3GHz Itanium2 の 64CPU（理論ピーク性能 333GFlops）を使用し

た実測では１ヶ月ほどで計算可能。100 残基（2,000 原子、7,000 電子、10,000 軌道）規模の計算な

らば同システムを用いて１日。タンパク質波動関数データベース：タンパク質の代表的な構造や、同じ

タンパク質に対して一連の遺伝子工学的な操作がなされた構造をあわせて 20種類程度の全電子計算を

系統的に実行した。得られた結果を収集し、データベースを構築している。これらはCDで配布する予

定である。

　タンパク質の電子状態計算が実用化の域に突入しつつある。今後は生命現象の基礎過程解明といった

研究のみならず、医薬品、触媒、遺伝子治療、遺伝子改変、環境有害物質の解析等に有用なツールを充

実させていく予定である。
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Fig.1　ProteinDF システムのGUI、ProteinEditor
（画面は開発中のもので、公開時には外見等が一部変更になる可能性があります）


