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1.cosgene の概要 
cosgeneは、COnformation SamplingG ENginE (分子構造探索エンジン)の略で、このエンジ

ンは、マルチカノニカル分子動力学等、最新の機能を持つ分子動力学(MD)ツールによって、

膜蛋白質や低分子化合物との複合体を含む生体高分子系に対して、高能率の構造探索や自

由エネルギー計算、結合自由エネルギーの算出を行うためのものです。Smooth-reaction 

path generation (SRPG) 法が結合自由エネルギーの計算手法として利用できます。

(Fukunishi, Y., Mikami, Y., Nakamura, H. (2003) J. Phys. Chem. B. 107, 13201-13210) 

 

2.cosgene の機能 
cosgeneには、以下のような機能が実装されています。 

cosgeneの主な機能 

機能分類 内容 

エネルギー最小化 Steepest decent method, Steepest decent method with SHAKE, 

Conjugate gradient method 

MD 計算 Micro-Canonical, Canonical, Force-biased Multi-Canonical 

Tsallis Dynamics 

積分器 Leap-frog (Verlet), Velocity Verlet, RESPA 

Thermostat Hoover-Evans Gaussian constraint, Nose-Hoover 

Barostat Andersen, Parrinello-Rahman 

長距離相互作用 Direct summation, Direct summation & Cutoff, 

Ewald, Particle Mesh Ewald, Fast Multipole Method 

拘束法 SHAKE, RATTLE, Rigid-body, 

Position restraint, Distance restraint 

境界条件 球・楕円体、周期境界条件 

 

cosgeneには、別に 2つのバージョンがあります。通常の分子シミュレーションには、cosgene

を用います。 

cosgene : 通常の分子シミュレーション用 

cosgene_min_fixatom：タンパク質中の化合物専用の高速構造最適化用 

cosgene_multiPDB_Mol2：化合物専用の入出力が mol2 ファイル版 
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3. インストール方法と実行コマンド 
cosgeneは、tplgeneXや tplgeneLによって準備した分子の初期座標やトポロジーファイ

ルなど、計算対象の系の分子情報を入力として、系のエネルギー最小化や MD 計算を行いま

す。計算結果は、解析ツールを使用して解析することができます。 

 

3.1 インストール方法 

 myPresto version 5.0 では、cosgene は、cosgene_pack.tar.gz というファイル名で配布

しています。cosgene_pack には、tplgeneX、tplgeneL、Hgene、setwater、add_ion、SHAKEinp

等、cosgeneの入力ファイル作成に必要なツール群も含まれています。 

 

 

3.2 実行コマンド 

初期座標やトポロジーファイル、計算条件などの分子情報は、コントロールファイルで

指定します。cosgene はコントロールファイルを標準入力より読み込んで動作します。

cosgeneの実行は、次のコマンドを実行します。 

% (path)/cosgene < control_file > output 

(path)の部分は、cosgene への相対パス、もしくは、絶対パスを指定します。あらかじめ、

cosgeneへのパスを通している場合には、“(path)/”の部分の入力は不要です。コントール

ルファイルの作成方法は、次の章で説明します。 

cosgene_packのインストールプログラムを実行すると cosgeneは、cosgene_pack/binにイ

ンストールされます。例えば、cosgene_pack/work1 で作業をする場合には、その場所から

bin/cosgeneへの相対パスを指定します。つまり、次のコマンドを実行します。 

% ../bin/cosgene < control_file > output 
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4. コントロールファイルの作成方法 
本章では、コントロールファイルの作成方法について説明します。 

コントロールファイルは、以下のグループからなり、各グループは "QUIT" で終了します。 

・EXE> INPUT グループ ：主な入力ファイル名を指定します。 

・EXE> MINI グループ ：エネルギー最小化のオプションを指定します。 

・EXE> MD グループ ：MDを行うためのオプションを指定します。 

・EXE> OUTPUT グループ ：最終結果の出力を指定します。 

・EXE> END  ：コントロールファイルの終わりを示します。 

 

EXE> INPUT 

      TOPOLOGY= FORM   NAMETO= thrp.tpl ；トポロジーファイル 

      COORDINA= PDB    NAMECO= thrp.pdb ；初期座標 

      QUIT 

 EXE> MINI 

      METHOD=  CONJ            ；共役勾配法でエネルギー最小化を行う 

      LOOPLI=  40      UPDATE=  20  ；40回計算し、20回ごとに相互作用テーブルを更新する。 

      CUTMET=  RESA    CUTLEN= 8.0D0 ；相互作用 CUTOFF 長を 8Aとする。 

      DIEFUN=  DIST    DIEVAL= 2.0D0 ；距離依存誘電率を使用する。 

      QUIT 

 EXE> OUTPUT 

      COORDINATE= PDB  NAMECO=   thrp_mini.pdb ；PDB書式の最終構造 

      QUIT 

 EXE> END 

エネルギー最小化のみを実行する場合のコントロールファイルの例 
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EXE> INPUT 

      TOPOLOGY=   FORM     NAMETO=  serp.tpl ；トポロジーファイル 

      COORDINA=   PDB      NAMECO=  serp.pdb ；初期座標 

      QUIT 

 EXE> MD 

      LOOPLI=     20000      ；MDのステップ回数 

      UPDATE=     20       ；相互作用テーブルの更新頻度 

      TIMEST=     0.5D0     ；時間積分のタイムステップ 

      METHOD=     CANONICAL   ；NVTカノニカル MD 

      SETTEM=     300.0D0     ；設定温度 

      INITIA=     SET     STARTT=     300.0D0 ；初期温度の設定 

      RANDOM=     654321 

      CUTMET=     RESA     CUTLEN=  10.0D0    ；エネルギーCUTOFFの指定 

      DIEFUN=     CONS     DIEVAL=  1.0D0      ；誘電率 

      QUIT 

 EXE> OUTPUT 

      COORDINATE=  PDB     NAMECO=   serp_md_1p.pdb ；PDB書式の最終構造 

      QUIT 

 EXE> END 

MDの場合のコントロールファイルの例 

 

 

 

 
 

コントロールファイルの各コマンド説明 

必須 ◎ 

省略可 △ 

特定機能をユーザ指定するとき必須 ○ 
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4.1 EXE> INPUT グループ 

INPUTグループでは、トポロジーファイル、初期座標、各種拘束・モニター対象の原子の

指定などのために、それらの外部ファイルの指定を行います（各外部ファイルの書式は、

巻末「A ファイル書式」を参照）。これら INPUTグループの入力は "EXE> MIN"、"EXE> MD" 

に共通で使用されます。 

 

INPUTグループでの指定事項： 

（１）系のトポロジーの指定 

（２）系の座標の指定 

（３）SHAKE対象原子と拘束距離の指定 

（４）固定原子(fix atom)・自由原子の指定 

（５）CAPポテンシャルの指定 

（６）拡張 CAPポテンシャルの指定 

（７）RMSDを計算するときの指定（MIN、MD使用時） 

（８）位置拘束の指定 

（９）原子間距離拘束の指定 

（１０）二面角拘束の指定 

（１１）モニター対象の指定 

（１２）系の GB/SA及び ASA用パラメーターの指定 

（１３）Umbrella拘束の指定 

（１４）系の重心あわせの指定 

（１５）QUIT 

 

（１）系のトポロジーの指定 

TOPOLOgy：トポロジーファイルの書式（◎） 

=NOREad ；トポロジーファイル入力なし（デフォルト） 

=FORMAtted ；書式つきアスキーファイル 

=BINAry ；バイナリーファイル 

UNITTOpology：トポロジーファイルの IO unit（△） 

=10 ；（デフォルト） 

NAMETOpology=(トポロジーファイル名、133文字以内 。TOPOLOgy=[FORM|BINA]のとき) 

 

（２）系の座標の指定 

COORDInate:PDB書式３次元座標ファイルの書式（◎） 

=NOREad ；座標入力なし（デフォルト） 

=PDB ；PDBファイルフォーマット 
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      =BINAry ；バイナリーファイル 

UNITCOordiante：座標ファイルの IO unit（△） 

=11 ；（デフォルト） 

NAMECOordinate=(座標ファイル名、133文字以内。COORD=[PDB|BINA]のとき) 

 

（３）SHAKE/RATTLE 対象原子と拘束距離の指定 

SHAKE/RATTLE を使用する場合は、対象原子の原子番号と拘束距離をファイルで指定する方

法と、それらの情報を自動的に作成する方法があります。ファイルには通常の２原子間の

距離の拘束のほかに、３原子による三角形（CH2, H2O）および４原子による四面体（CH3, NH3）

のトポロジーでの距離の拘束を特別に指定することができます。SHAKE/RATTLE の自動作成

は以下の方法で行われます。 

 （a）水分子以外場合（分子名が"WAT"でない場合） 

   水素でない原子に対し 1～3つの水素原子が共有結合している場合に、これらの原子

間距離を計算し、それぞれ 2～4原子の SHAKE/RATTLE 情報として設定します。 

 （b）水分子の場合（分子名が"WAT"の場合） 

   プログラム内部に保持している水の結合距離を基に 3原子の SHAKE/RATTLE 情報とし

て設定します。 

 

（３－１）SHAKE/RATTLE 情報入力指定 

SETSHAke：SHAKE/RATTLEを適用する原子を指定するファイルを読む（○） 

=NOREad ；SHAKE/RATTLE を使用しない（デフォルト） 

=READ ；SHAKE/RATTLE を使用する 

=AUTO ；SHAKE/RATTLE 情報を自動作成する 

UNITSHake:SHAKE指定ファイルの IO Unit（△） 

=12 ；（デフォルト） 

NAMESHake=(SHAKEファイル名、133文字以内(△)) 

【注意】SHAKE/RATTLE を使用する場合には、ほかに EXE> MD ないし EXE> MIN グループに 

"SHAKEMethod= [HBON | ALLB]"を指定します。 

【注意】SHAKE/RATTLEは、適用範囲に制限があります。 

SHAKE/RATTLEの適用範囲 

  SHAKE RATTLE 

エネルギー最小化 最急降下法 （METHOD=STEEP） ○ × 

（EXE> MIN） 共役勾配法 （METHOD=CONJ） × × 

MD計算 Leap Frog Verlet（INTEGR=LEAP） ○ × 

（EXE> MD） Velocity-Verlet （INTEGR=VELO） × ○ 

 Multi Time Step （INTEGR=MTS） × × 
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（３－２）SHAKE/RATTLE 自動作成情報出力指定 

 SHAKE/RATTLE 情報を自動作成した場合、作成された情報をファイル出力することができ

ます。出力されるファイルの書式は入力ファイルと同じです。 

 

  DBGSHA：SHAKE/RATTLE 自動作成情報出力指定（△） 

    =NOWRite ：ファイル出力しない（デフォルト） 

    =ASCIi  ：ファイル出力する 

UNITDS：SHAKE/RATTLE自動作成情報ファイルの IO unit（△） 

=84      ：（デフォルト） 

NAMEDS =( SHAKE/RATTLE自動作成情報ファイル名、133文字以内。) 

 

（４）固定原子(fix atom)・自由原子の指定 

固定原子指定は、指定した原子を MIN/MD計算の対象から外し力場を与える点として扱いま

す。自由原子は通常の MIN/MD計算の対象となる原子です。固定すべき原子番号を指定する

か、または特定の中心と半径 R1,R2 を指定し、中心からの距離 R が R1 < R < R2 内となる

原子を指定することができます。そのための指定ファイルが必要です。同様に自由原子の

指定が行われます。この指定がなければ、系の原子はすべて自由原子として扱われます。 

 

SETVARiables=:固定原子・自由原子指定ファイルの書式（△） 

=NOREad ；固定原子指定なし（デフォルト） 

=READ ；固定原子指定あり 

UNITVAribles：固定原子指定ファイルの IO unit（△） 

=13 ；（デフォルト） 

NAMEVAriables =(固定原子指定ファイル名、133文字以内。) 

 

 

（５）CAPポテンシャルの指定 

CAP ポテンシャルを適用する原子と CAP の中心の座標、半径・力の定数を指定します。CAP

指定ファイルに原子を指定、中心座標などは CAP 指定ファイルでもコントロールファイル

でも指定できますが、コントロールファイルの入力が優先されます。 

 

SETBOUndary：CAPポテンシャルを適用する原子と CAPの半径・力の定数を指定（○） 

=NOREad ；CAPを使用しない（デフォルト） 

=READ ；CAPを使用する 

UNITBOundary：CAP指定ファイルの IO Unit（△） 

=14 ；（デフォルト） 
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NAMEBOundary=(CAP指定ファイルの名前、133文字以内（○）) 

 

【注意】EXE> MD に "CALCAP=CALC" を加え、更に CAP パラメーターの指定を加えること。

また、"STOPCE=[TRAN|BOTH]" を指定し、系の第１チェイン（先頭分子）を空間に固定する

ことで CAPポテンシャルが第１チェインから外れないようにするのが望ましい。 

 

（６）拡張 CAP ポテンシャルの指定 

 拡張 CAP ポテンシャルを適用する原子と拘束範囲、力の定数を指定します。拘束範囲は

球体および楕円体を指定できます。 

 

SETEXtendCap：拡張 CAPポテンシャルを適用する原子と拘束範囲、力の係数を指定（○） 

=NOREad  ；拡張 CAPを使用しない（デフォルト） 

=READ  ；拡張 CAPを使用する 

UNITExtendCap：拡張 CAP指定ファイルの IO Unit（△） 

=23   ；（デフォルト） 

NAMEExtendCap=(拡張 CAP指定ファイルの名前、133 文字以内（○）) 

【注意】EXE> MDに "EXTCAP=CALC" を加えること。また、"STOPCE=[TRAN|BOTH]" を指定し、

系の第１チェイン（先頭分子）を空間に固定することで CAP ポテンシャルが第１チェイン

から外れないようにするのが望ましい。 

 

（７）RMSDを計算するときの指定（MIN、MD使用時） 

 

REFCOOrdinate：参照ファイル。基準となる PDB書式の座標ファイル（○） 

=NOREad      ;使用しない（デフォルト） 

=PDB         ;使用する 

UNITREfcoordi：参照ファイルの IO Unit（△） 

=15  ;(デフォルト） 

NAMEREFcoordi=(参照ファイルのファイル名、133文字以内) 

 

【注意】RMSD計算時には、EXE>MD ないし EXE>MINに”BESTFIt=YES”を加える。 

 

（８）位置拘束の指定 

位置拘束を使用するには、次の２つのファイルの準備が必要です。 

・拘束の対象原子の指定と力の定数に関する情報を記載した拘束指定ファイル 

・拘束する座標を記載した PDB形式の参照ファイル 
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REFCOOrdinate：参照ファイル、RMSDの時と同じ（○） 

=NOREad ；使用しない（デフォルト） 

=PDB ；使用する 

UNITREfcoordi：参照ファイルの IO Unit（△） 

=15 ；（デフォルト） 

NAMEREFcoordi=(参照ファイルのファイル名、133文字以内（○）) 

POSITIonrestrain：対象原子、力の定数などの指定（○） 

=NOREad ；使用しない（デフォルト） 

=READ ；使用する 

UNITPOsition：拘束対象指定ファイルの IO Unit 

=16 ；（デフォルト）（△） 

NAMEPOsition=(拘束指定ファイルの名前、133文字以内(○)) 

 

【注意】更に、EXE> MINないし EXE> MDに”CALPSR=CALC”と位置拘束用パラメーターの指

定が必要です。 

 

（９）原子間距離拘束の指定 

原子間距離拘束指定ファイルを用意します。 

 

DISTANcerestrain：原子間距離拘束を用いる 

=NOREad ；適用しない（デフォルト） 

=READ ；適用する 

UNITDIstance：距離指定ファイルの IO Unit 

=17 ；（デフォルト）（△） 

NAMEDIstance=（原子間距離拘束指定ファイルの名前、133文字以内） 

 

【注意】更に EXE> MINないし EXE> MDに”CALDSR= CALC”と拘束ポテンシャルの重みパラ

メーターが必要です。 

 

 

（１０）二面角拘束の指定 

二面角拘束指定ファイルを用意します。 

 

DIHEDRalrestrain：２面角拘束を用いる 

=NOREad ；適用しない（デフォルト） 

=READ ；適用する 
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UNITDH：２面角拘束指定ファイルの IO Unit 

=18 ；（デフォルト）（△） 

NAMEDH=（２面角拘束指定ファイルの名前、133文字以内） 

 

【注意】更に EXE> MINないし EXE> MDに”CALDHR= CALC”と拘束ポテンシャルの重みパラ

メーターが必要です。 

 

 

（１１）モニター対象の指定 

特定原子の座標、原子間距離、角度、二面角などを MDの実行中にリアルタイムでモニター

し、ファイルに出力する。対象とする原子、原子の対を指定するファイルを準備する。 

 

OUTMONitoritems：モニター情報指定ファイル 

=NOREad ；適用しない（デフォルト） 

=READ ；適用する。 

UNITMO：モニター指定ファイルの IO Unit  

=19 ；（デフォルト）（△） 

NAMEMO=（モニター指定ファイルの名前、133文字以内（○）） 

 

【注意】EXE> MDに、下記事項を設定する。 

    OUTTRJ= n ：出力をｎステップ毎に行う 

    NAMETR= (モニター情報出力ファイル) 

    MNTRTR= [ASCI | BINAry] ：出力形式 

 

 

（１２）系の GB/SA及び ASA用パラメーターの指定 

 

ASAREA：GB/SA及び ASA用パラメーター指定ファイル（○） 

=NOREad ；ファイル入力なし（デフォルト） 

=READ ；ファイル入力 

UNITSA：GB/SA及び ASA用パラメーターファイルの I/O unit（△）  

=77 ；（デフォルト）（△） 

NAMESA=（GB/SA及び ASA用パラメーター指定ファイルの名前、133文字以内（○）） 

 

【注意】GB/SA及び ASA 用パラメーターファイルは、専用ツールによって生成できます。フ

ァイルには各原子の半径や、atomic solvation parameterなどを指定します（指定方法は、
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巻末「A ファイル書式」を参照）。 

 

 

（１３）Umbrella 拘束の指定 

 

UMBREL：Umbrella拘束ファイル（○） 

=NOREad ；適用しない（デフォルト） 

=READ ；適用する 

UNITUI：Umbrella拘束ファイルの I/O unit（△）  

=22 ；（デフォルト）（△） 

NAMEUI=（Umbrella拘束ファイルの名前、133文字以内（○）） 

 

【注意】Umbrella 拘束ファイルは、Filling Potential 法を適用した場合に使用します。 

（指定方法は、巻末「A ファイル書式」を参照）。 

 

 

（１４）系の重心あわせの指定 

 

SETORIgin：系の重心を座標の原点に置く。 

=NO ；適用しない（デフォルト） 

=YES ；適用する 

 

 

（１５）QUIT 

EXE>グループの入力の終わりを示す。 
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4.2 EXE> MINimize グループ 

ここでは、エネルギー最小化に必要な、方法、収束条件、計算結果の出力、計算に用い

るエネルギー項の指定、境界条件・拘束条件の指定を行います。 

エネルギー計算に関する指定のほとんどは、EXE> MD グループと共通です。 

 

MIN/MD 入力事項表 

  MIN MD 

１ エネルギー最小化制御パラメーター(STEEP/CONJ 共通) ○  

１－１ 最急降下法(STEEP)での制御パラメーター ○  

１－２ 共役勾配法(CONJ)での制御パラメーター ○  

１－３ 計算結果の出力指定(STEEP/CONJ 共通) ○  

１ MD 制御パラメーター  ○ 

１－１ 計算上限の設定  ○ 

１－２ MD のタイムステップとループ回数の指定  ○ 

１－３ MD 計算の種類  ○ 

１－４ 拡張アンサンブル  ○ 

１－５ 温度設定  ○ 

１－６ MD 計算条件  ○ 

１－７ ジョブのリスタート設定  ○ 

１－８ 計算結果の出力指定  ○ 

２ 解析用データ出力（エネルギー変化） ○  

２ 解析用データ出力（トラジェクトリー、パラメーター）  ○ 

３ エネルギー計算に関する制御パラメーター ○ ○ 

３－１ 相互作用 CUTOFF の方法 ○ ○ 

３－２ 相互作用計算のスイッチ ○ ○ 

３－３ Filling Potential 法  ○ 

４ 拘束条件の指定 ○ ○ 

４－１ SHAKE/RATTLE の指定 ○ ○ 

４－２ 剛体モデルの指定  ○ 

５ PME, Ewald, FMM の指定 ○ ○ 

６ 溶媒効果 ○ ○ 

７ 境界条件 ○ ○ 

８ LIST ○ ○ 

９ QUIT ○ ○ 
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（１）エネルギー最小化制御パラメーター(STEEP/CONJ 共通) 

 

METHODofmini：エネルギー最小化の方法（◎） 

=STEEpest ；最急降下法（デフォルト） 

=CONJugate ；共役勾配法 

CPUTIMelimit：CPU time の上限（秒）（○） 

=60.0 ；（デフォルト）     

LOOPLImit：エネルギー最小化サイクル数。 

0 のときは初期座標のエネルギー計算のみ行う。（○） 

=0 ；（デフォルト） 

UPDATEinterval：座標情報の更新サイクル。（△） 

1-5 相互作用エネルギーに CUTOFF が用いられている場合、相互作用テーブルの更新サイク

ルを指定する。周期境界条件の場合は、ユニットセルから飛び出した原子の座標をユニッ

トセル内に補正する計算の更新サイクルを指定する。 

=20 ；（デフォルト） 

CONVGRadient：収束判定条件。（△） 

root mean square summation of force (R.M.S.F.) が指定の値より小さい場合、収束した

と判定し計算を終了する。単位(kcal/mol/A)。 

=0.1 ；（デフォルト） 

ISTEPLength：最初のステップでの原子の移動距離（初期座標との R.M.S.D.(A)） 

=0.01 ；（デフォルト）（△） 

 

 

（１－１）最急降下法(STEEP)での制御パラメーター 

最急降下法でのステップ長のパラメーターを設定します。 

 

UPRATE：前のステップでよりエネルギーの低い構造を得ることができていれば、ステ 

ップ長に UPRATEをかけて移動距離を伸ばす。 

=1.2     ；（デフォルト） 

DOWNRAte：前のステップでエネルギーが高くなっているなら、ステップ長に DOWNRATE 

をかけて移動距離を短くする。 

=0.6：    ；（デフォルト） 
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（１－２）共役勾配法(CONJ)での制御パラメーター 

共役勾配法での探索パラメーターを設定します。 

 

LINESEarchlimit：Line searchのループ回数。あまり小さくしないこと。 

=10   ；（デフォルト） 

CONVLInesearch：Line searchの収束判定の閾値。 

( DIRGRD / DIRGRS ) ≦ CONVLに達すると収束したとみなす。 

                      DIRGRD  :  Current Directional Derivative. 

                      DIRGRS  :  Initial Directional Derivative. 

=0.1    ；（デフォルト） 

 

（１－３）計算結果の出力指定（STEEP/CONJ共通） 

 

MONITOrinterval：標準出力の出力サイクル 

エネルギー、RMSDなどの出力を行うサイクルを指定する。（△） 

=10   ；（デフォルト） 

LOGFORmat：標準出力の書式（△） 

=SHORt ；１行 80文字以内の簡易出力（デフォルト） 

=DETAil ；１行 80文字以内の詳細出力。各エネルギーを追加。 

BESTFItmini：エネルギー最小化での、参照構造に対する系の第１チェインの RMSDの 

変化を標準出力する。参照構造は、EXE> INPUTフェーズにて "REFCOORD", 

"NAMERE" を指定する必要がある。（△） 

=NO ；計算しない（デフォルト） 

=YES ；計算する。  

 

 

（２）解析用データ出力（エネルギー変化） 

エネルギー最小化のステップ毎に、各エネルギーをファイルに出力します。 

 

MINエネルギートラジェクトリ 

 

NAMEAN=（MINエネルギートラジェクトリのファイルの名前） 

UNITAN：MINエネルギートラジェクトリのファイルの IO Unit 

=30  ；（デフォルト） 

 

【注意】MINエネルギートラジェクトリは、ステップごとに出力されます。 
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（３）エネルギー計算に関する制御パラメーター（STEEP/CONJ 共通） 

（３－１）相互作用 CUTOFF の方法 

 

CUTMEThod：相互作用 CUTOFF の方法 

=RESC ；residue base cutoff（デフォルト） 

残基の重心間の距離が、CUTOFF長以下なら残基に含まれる全原子間の相互作用を計算する。 

=ATOM ；atom base cutoff 

原子重心間の距離が、CUTOFF長以下なら原子間の相互作用を計算する。 

=RESA ；residue base cutoff 

残基に含まれる２原子間の最短の距離が、CUTOFF 長以下なら残基に含まれる全原子間の相

互作用を計算する。 

 

【注意】通常（周期境界条件でない場合）は RESA が推奨される。周期境界条件では RESC

が推奨される。 

 

CUTLENgth ：cutoff長（A） 

=8.0 ；（デフォルト）     

DIEFUNction：空間の比誘電率の形式 

=CONS ；誘電率は定数 （デフォルト） 

=DIST ；誘電率εは距離に比例する。ε=DIEVAL * 距離(A) 

DIEVALue：空間の比誘電率 

=1.0 ；（デフォルト） 

 

【注意】"DIEFUN=CONS"の場合は、通常"DIEVAL=1.0"を用いる。真空中で"DIEFUN=DIST"を

指定の場合、DIEVALは 1.0～4.0程度の値とする。 

 

  USESPL     ；スプライン補間の適用 

    =NO      ；適用しない（デフォルト） 

    =YES       ；適用する 

  CUT-ON     ；スプライン補間開始距離 

    =6.0       ；（デフォルト） 

 

【注意】入力トポロジーが CHARMMポテンシャルの場合、CHARMMによるスプライン補間を適 

用する。 
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（３－２）相互作用計算のスイッチ 

特定の相互作用を計算する（しない）場合に、以下のスイッチを用います。 

 

【注意】特に重要 

・1-5 相互作用のスイッチでは、相互作用テーブルを用いる（CUTOFF を用いる）場合と相

互作用テーブルを用いない場合で、van der Waals/静電相互作用/水素結合のエネルギー計

算のスイッチを切り替える必要があります。 

・拘束（CAP, position restraintなど）を用いる場合、対応するエネルギー計算のスイッ

チを入れる必要があります。 

（３－２－１）1-2、1-3、1-4 相互作用のスイッチ 

通常の MIN/MD計算では、すべてデフォルト値を用います。極めてまれですが、特定の相互

作用を計算したくない場合にのみ用います。 

 

CALBONd：1-2相互作用の計算 

=CALC ；計算する（デフォルト） 

=NOCAlc ；計算しない 

CALANGle：1-3相互作用の計算 

=CALC ；計算する（デフォルト） 

=NOCAlc ；計算しない 

CALTORsion：torsion相互作用の計算 

=CALC ；計算する（デフォルト）     

=NOCAlc ；計算しない 

CALIMProper：improper torsion の計算 

=CALC ；計算する（デフォルト） 

=NOCAlc ；計算しない 

CALV14：1-4 van der Waals の計算 

=CALC ；計算する（デフォルト） 

=NOCAlc ；計算しない 

CALE14：1-4静電相互作用の計算 

=CALC ；計算する（デフォルト） 

=NOCAlc ；計算しない 

 

（３－２－２）1-5相互作用計算のスイッチ 

CUTOFFを用いる計算（相互作用テーブルを用いる計算）をする場合と、CUTOFF を用いない

で全ての 1-5 相互作用を全原子対に対し計算（直接計算）する場合で、スイッチの指定を

切り替えます。デフォルトでは、CUTOFFを用いる場合に設定されています。通常,1-5 van der 
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Waals, 1-5静電相互作用、水素結合はすべて計算します（デフォルト）。極めてまれですが、

特定の相互作用を計算したくないときにスイッチを切り替えてください。水素結合（12-10

ポテンシャル）を含まない力場を用いる場合は、スイッチ CALHYDの値に関わらず水素結合

は計算されません。PME法および Ewald法の使用時には、相互作用テーブルを使用してくだ

さい。 

 

相互作用テーブルを使用する（CUTOFFを用いる）場合 

以下の CALV15, CLAE15, CALHYDを=CALCに設定、 CALV5N, CALE5N, CALH5Nを=NOCALCに設

定する。（デフォルト） 

 

CALV15：1-5 van der Waals  

=CALC ；計算する（デフォルト） 

=NOCAlc ；計算しない 

CALE15：1-5静電相互作用 

=CALC ；計算する（デフォルト） ※PME/FMMのとき必須 

=NOCAlc ；計算しない 

CALHYD：水素結合 

=CALC ；計算する（デフォルト） 

=NOCAlc ；計算しない 

 

相互作用テーブルを使用しない場合 

以上の CALV15, CLAE15, CALHYDを=NOCALCに設定、 CALV5N, CALE5N, CALH5Nを=CALCに設

定する。 

 

【注意】この指定では、PME法および Ewald法、ソフトコアを用いた計算はできません。 

 

CALV5N：1-5 van der Waals  

=NOCAlc ；1-5 van der Waals を直接計算しない（デフォルト） 

=CALC ；計算する 

CALE5N：1-5静電相互作用 

=NOCAlc ；1-5静電相互作用を直接計算しない（デフォルト） 

=CALC ；計算する 

CALH5N：水素結合 

=NOCAlc ；水素結合を直接計算しない（デフォルト） 

=CALC ；計算する 
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（３－２－３）拘束ポテンシャル 

拘束用ポテンシャルはデフォルトでは全て NOCALC（計算しない）にセットされています。 

CAP拘束、position restraint, distance/angle/torsion restraint、van der Waals反発

項のソフトコア（soft repulsion）などを用いる場合、それぞれのエネルギー計算項を CALC

に設定してください。さらに，通常これらのポテンシャルは対象原子の指定（EXE>INPUTの

章を参照）と、力の定数などのパラメーターを必要とするため各々のパラメーターも入力

してください。 

これらの拘束ポテンシャルはすべて、系全体のポテンシャルエネルギー項に加算されます。 

 

CALPSR：position restraint 

=NOCAlc ；計算しない（デフォルト） 

=CALC ；計算する 

EXE>INPUTフェーズにて、以下を指定する。 

 POSITION=READ 

 NAMEPO=（position restraint指定ファイル） 

 REFCOORD=PDB 

 NAMERE=（参照座標ファイル） 

CALDSR：distance-restraint  

=NOCAlc ；計算しない（デフォルト） 

=CALC ；計算する 

EXE>INPUTフェーズにて、以下を指定する。 

 DISTANcerestrain =READ 

 NAMEDIstance=（distance restraint指定ファイル） 

CALDHR：dihedral-restraint  

=NOCAlc ；計算しない（デフォルト） 

=CALC ；計算する 

EXE>INPUTフェーズにて、以下を指定する。 

 DIHEDRalrestrain =READ 

 NAMEDH=（dihedral restraint指定ファイル） 

CALREP：simple repulsion 

=NOCAlc ；計算しない（デフォルト） 

=CALC ；計算する 

CALCAP：CAP拘束 

=NOCAlc ；計算しない（デフォルト） 

=CALC ；計算する 

EXE>INPUTフェーズにて、以下を指定する。 
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SETBOUndary =READ 

NAMEBOundary =（CAP boundary指定ファイル） 

EXTCAP：拡張 CAP拘束 

=NOCAlc ；計算しない（デフォルト） 

=CALC ；計算する 

EXE>INPUTフェーズにて、以下を指定する。 

SETEXC =READ 

NAMEEC =（拡張 CAP指定ファイル） 

 

拘束ポテンシャルに必要なパラメーター 

重み因子：Position,  Distance, Repulsion, Dihedral 拘束では、その拘束ポテンシャル

の堅さは、温度、重みなどによって決められます。これらパラメーターは系を拘束すれば

良い適当な堅さであれば十分なので、値に厳密にこだわる必要は通常はありません。 

 

TEMPERature:拘束に用いる温度（K）(Position, Distance, Repulsion, Dihedral). 

=300.0 ；（デフォルト）（△） 

WETDSR：distance restraint の重み 

=1.0 ；（デフォルト） 

WETPSR：position restraint の重み 

=5.0 ；（デフォルト） 

WETDHR：dihedral restraint の重み 

=10.0 ；（デフォルト） 

 

Simple repulsion のパラメーター 

 

WETREP：simple repulsion の重み 

=1.0 ；（デフォルト） 

REPSCAle：van der Waals 半径のスケール因子 

=1.0 ；（デフォルト） 

REPDELta：許容誤差 

=1.0 ；（デフォルト） 

 

CAP拘束のパラメーター 

CAP 拘束では、CAP 拘束対象原子の指定ファイル（EXE>INPUT の章参照）、"CALCAP=CALC"の

指定以外に、CAPの中心、半径、壁を形成する反発ポテンシャルの型と力の係数についての

パラメーターが必要になります。デフォルト値はありますが、力の定数（FORCAP）以外の



24 

 

 

myPresto 5.0 

パラメーターはユーザが指定するのが普通です。 

 

RADCAP：CAP拘束の半径(A)。 

（この半径の内側では拘束力は 0、外側ではポテンシャルで拘束されます） 

=20.0 ：（デフォルト） 

FORCAP：CAPの壁を作る反発ポテンシャルの力の定数 

=150.0 ：（デフォルト） 

FUNCAP：CAPの壁の反発ポテンシャルの形 

=HARMonic ：２次関数パラボラポテンシャル（デフォルト） 

F = 0.5 * FORCAP * ( R - RADCAP ) **2 

ここで、R = ( チェインの重心 ) - ( CAPの中心 )。 

=BIQUadratic ：４次関数型ポテンシャル 

F = 0.25 * FORCAP * ( R**2 - RADCAP**2 ) **2 

ここで、R = ( チェインの重心 ) - ( CAPの中心 )。 

SETCEN：CAPの中心を系の第一チェインの重心にセットする。 

=NO ：セットしない。中心は CENTRX/CENTRY/CENTRZで指定する（デフォルト） 

=YES ：セットする。CAPの中心をデカルト座標（A）で設定する。 

CENTRX= 0.0  ：（デフォルト） 

CENTRY= 0.0  ：（デフォルト） 

CENTRZ= 0.0  ：（デフォルト） 

 

【注意】これらのパラメーターは、CAP指定ファイルとコントロールファイルに重複して指

定が行われる場合、コントロールファイルの指定が優先します。 

【注意】CAPポテンシャルは、分子・残基の重心に適用されます。従って分子・残基が大き

い場合、重心が CAP 半径内にあっても、分子・残基に含まれる原子が CAP 半径の外に出て

いる場合があります。 

 

拡張 CAP拘束のパラメーター 

拡張 CAP 拘束では、対象原子、対象範囲および力の係数の指定を全て拡張 CAP 指定ファイ

ルにより行います。制御ファイルからは拡張指定ファイル（EXE>INPUT の章参照）、

"EXTCAP=CALC"以外の指定は行いません。 

 

（４）拘束条件の指定 

（４－１）SHAKE/RATTLE の指定 

SHAKE/RATTLE を使用する場合は、EXE>INPUT グループで対象原子の原子番号と拘束距離を

指定した SHAKE ファイルを指定します。さらに、EXE> MIN グループで、計算方法と収束条
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件などを指定します。 

 

SHAKEMethod：SHAKEの方法の指定 

=NOSHake ；SHAKE を行わない（デフォルト） 

=HBON ；他の拘束と重ならない、独立した拘束として計算する。 

=ALLB ；互いに関連しあう拘束すべてを反復法を用いて計算する。 

COVSHK：SHAKEの収束判定条件の閾値。 

( CBL - IBL ) / IBL がこの値以下であるとき SHAKE は収束したとする。 

CBL:計算し修正した結合長、IBL：入力で指定した結合長 

= 1.0D-6 ；（デフォルト）（△） 

LIMSHK：SHAKEの反復解法の反復回数の上限値 

=1000 ；（デフォルト）（△） 

 

【注意】他の拘束との重なりがある、互いに関連しあう拘束条件を SHAKE ファイルに指定

した場合は、"SHAKEMethod= ALLB"を使用しなければなりません。 

【注意】３原子による三角形および４原子による四面体のトポロジーでの特別な拘束は、 

"SHAKEMethod= [HBON | ALLB]"の指定に関わらず、反復法で計算します。 

【注意】極度に歪みの大きい系では、SHAKEが収束せずに計算を中断する場合があります。 

【注意】SHAKE/RATTLEは、適用範囲に制限があります。 

SHAKE/RATTLEの適用範囲 

  SHAKE RATTLE 

エネルギー最小化 最急降下法 （METHOD=STEEP） ○ × 

（EXE> MIN） 共役勾配法 （METHOD=CONJ） × × 

MD計算 Leap Frog Verlet（INTEGR=LEAP） ○ × 

（EXE> MD） Velocity-Verlet （INTEGR=VELO） × ○ 

 Multi Time Step （INTEGR=MTS） × × 

 

 

（５）PME, Ewald, FMM の指定 

（５－１）Particle Mesh Ewald 法, Ewald法の指定 

周期境界条件においては、1-5 静電相互作用の計算に PME（Particle Mesh Ewald）法、ま

たは、Ewald法を用いることができます。使用できるのはどちらか一方だけです。 

 

CALPME：PME法を適用する。 

=NOCALC：適用しない（デフォルト） 

=CALC ：適用する 
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  PMESPD：PME法での計算間隔の調整。 

=NORM ：毎回計算する（デフォルト） 

=HIGH ：座標情報の更新サイクル"UPDATE"と同期する 

 

  PMEUPD：PMESPD= HIGH の場合の計算方法。 

    =CUT  ：カットオフ計算を使用する（デフォルト） 

近距離相互作用のみを毎ステップ計算更新し、遠距離からの相互作用の計算は、座標情報

の更新サイクル"UPDATE"と同期する。 

    =RECI ：逆空間項計算を使用する 

実空間の相互作用のみを毎ステップ計算更新し、波数空間からの相互作用の計算は、座標

情報の更新サイクル"UPDATE"と同期する。 

 

【注意】PMEUPD オプションの推奨値は PMEUPD= CUT です。この方法には便宜的ですが保存

量の保存性は高い計算方法です。 

【注意】PMEUPD= RECI による計算は、PMEUPD= CUT による計算に比べて保存量の保存性が

低下します。 

 

CALEWA：Ewald法を適用する。 

=NOCALC：適用しない（デフォルト） 

=CALC ：適用する 

 

【注意】PMEおよび Ewald 法では、以下の指定が必要です。 

CALE15= CALC ; 近接原子は相互作用テーブルを用いた CUTOFF法で計算します。 

BOUNDA= PERI ; PME, Ewald は周期境界条件でないと使用できません。 

DIEFUN= CONS ; PME, Ewald ではクーロン力の空間誘電率は定数でないといけません。 

 

PME, Ewaldの制御パラメーター 

EWAPRM：PME, Ewald法での Ewaldパラメーター 

  実空間と逆空間の収束パラメーターで、大きくすると実空間の収束が速くなり、小さ

くすると逆空間の収束が速くなる。0.0～1.0で指定する。 

= 0.35   ；（デフォルト） 

 

REATOL：Ewald法の実空間でのカットオフに対する許容誤差（ε） 

（erfc(βＲcut) / Ｒcut ＜ ε） 

= 1.0d-19  ；（デフォルト） 
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PMEでのメッシュ数の指定 

MESHLX= 16 ：X軸方向（デフォルト） 

MESHLY= 16 ：Y軸方向（デフォルト） 

MESHLZ= 16 ：Z軸方向（デフォルト） 

PMEORD：電荷分布をメッシュ点で代表するときのスプライン関数フィットの次数 

=5    ： EWAPRM = 0.35のときの推奨値（デフォルト） 

 

【注意】メッシュ数は、1Å程度でメッシュが切れるように指定するのが良い。 

 

（５－２）Fast Multiple Method の指定 

 

USEFMM：Fast Multipole法の適用の有無 

  クーロン力をカットオフしない方法として Fast Multipole 法(FMM)を適用するか、し

ないかを指定する。周期境界条件でない場合に適用できる。 

=NO ；FMMを適用しない（デフォルト） 

=YES ；FMMを適用する。 

  FMMSPD：FMM法での 1-5静電相互作用の計算間隔の調整。 

=NORM ：毎回計算する（デフォルト） 

=HIGH ：座標情報の更新サイクル"UPDATE"と同期する 

FMTREE：Fast Multipole法の Treeの深さ 

  Fast Multipole法の Treeの深さ。最小セルの個数は 8**FMTREE個であり、最小セルに

原子が数個～数十個含まれるように設定する。オーバーフローで停止する場合は、FMTREE

の値を大きくする。 

= 3 ；（デフォルト） 

FMPOLE：Fast Multipole法の多極子展開の次数 

  Fast Multipole法の多極子展開の次数。FMPOLE が大きいと精度が上がるが速度は遅く

なる。しかし、速度に及ぼす影響は少ない。 

= 8 ；（デフォルト） 

  FMNUMA：Fast Multipole 法の最小セルに含まれる最大原子数 

    = 1000 ；（デフォルト） 

 

【注意】Fast Multipole法の最小セル内に含まれる原子数が FMNUMAオプションで指定した

値を超えた場合はエラーとし、cosgene の実行を停止します。この場合は、FMTREE オプシ

ョンの値を増やすか、FMNUMA オプションの値を増やしてください。必ず DIEFUN=CONS を指

定してください。 
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（６）溶媒効果 

（６－１）Accessible Surface Area 法の指定 

 

    CALASA：ASA法及び GB/SA法での SA法の適用 

implicit waterモデルで Accessible surface area 法を溶媒和の計算に適用する。 

= NOCALC ；適用しない（デフォルト） 

= CALC ；適用する 

ASAPRO：プローブ半径 （Å） 

    ASA法において溶媒水をプローブとする半径の設定。 

通常水分子の半径として 1.4～1.6 Å程度にとる。 

= 1.4  ；（デフォルト） 

ASAWEI：ASA重み 

    ASA法において ASA項のエネルギー項への寄与のスケール因子。 

= 1.0  ；（デフォルト） 

ASACUT：ASA用 cut off長 （Å） 

    ASA法において、ASAの重なりを判定するための原子間距離。 

（原子半径＋プローブ半径）×２より長くとるが、長くしすぎると計算速度が低 

下する。 

= 4.5  ；（デフォルト） 

 

【注意】溶媒水分子、カウンターイオンなどの溶媒は用いてはならない。 

 

 

（６－２）Generalized Born / Surface Area 法の指定 

 Generalized Born 法と Accessible surface area 法の両方の計算を同時に指定する（GB

法の計算"CAL-GB= CALC"と、ASA法の計算"CALASA= CALC"の両方を指定する）ことによって、

GB/SA法の計算を行います。 

 

CAL-GB：Generalized Born 法の適用 

 implicit waterモデルで Generalized Born法を静電場の計算に適用する。 

= NOCALC ；適用しない（デフォルト） 

= CALC ；適用する 

    CALASA：GB/SA法での SA法の適用 

implicit waterモデルで Surface area法を溶媒和の計算に適用する。 

= NOCALC ；適用しない（デフォルト） 
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= CALC ；適用する 

  GBWELE：水の誘電率 

    GB法において溶媒水領域の比誘電率の設定。 

温度によって変化するが 298Ｋ付近の誘電率をデフォルトに採用している。 

= 78.3 ；（デフォルト） 

    GBMELE：蛋白質の誘電率 

    GB法において蛋白質領域の比誘電率の設定。 

温度、蛋白質の種類によって変化するが通常 1～4程度にとる。 

= 1.0 ；（デフォルト） 

GBDELT：Born半径の補正値 （Å） 

    GB法において Born半径の補正値（Onufriev の論文で導入された"δ"に相当）。 

計算に使用する Born半径 = Born半径 - GBDELT。 

= 0.0  ；（デフォルト） 

GBOFFS：van der Waals半径補正値 （Å） 

    GB法において van der Waals半径補正値。 

計算に使用する van der Waals半径 = van der Waals 半径 - GBOFFS。 

= 0.09  ；（デフォルト） 

 

【注意】「Born半径の補正値 "GBDELT"」は、Onufrievの論文で導入された"δ"に相当しま

す。Still，Hawkinsの論文由来では"GBDELT=0.00"、Onufrievの論文由来では"GBDELT=0.15"

になります（論文については、巻末「参考文献）を参照）。 

【注意】「van der Waals 半径補正値 "GBOFFS"」のデフォルト値は、Still WC の論文由来

です（論文については、巻末「参考文献）を参照）。 

【注意】ASA 法と GB/SA 法の計算で用いている Atomic Solvation Parameter は、自動的に

切り替わります。 

【注意】溶媒水分子、カウンターイオンなどの溶媒は用いてはならない。 

 



30 

 

 

myPresto 5.0 

（７）境界条件 

myPrestoで使用できる境界条件は、球・楕円体、周期境界条件（直方体６面体セル）です。

球・楕円体では、弾性衝突を実現する剛体壁が用いられます。中心の指定など一部変数は

共通の名前が使用されます。周期境界条件使用時は、ユニットセルへの座標引き戻しのサ

イクル（UPDATE）を忘れずに指定してください。CAP 拘束と異なり対象原子指定ファイルは

不要です。 

 

BOUNDAry：境界条件の種類 

=NO ；境界なし（デフォルト）  

=PERI ；周期境界条件。 

=ELLIPSoid ；楕円体境界 

=SPHERE ；球境界   

 

【注意】周期境界条件において、NO CUTOFF (CAL15N=CALC)は指定しないこと。また、CUTMET

の推奨値は RESCです。PME法または Ewald法は周期系で使用できますが、CUTOFFの指定が

必要です。 

【注意】周期境界条件では、以下の場合に計算を中断することがあります。 

・必要な相互作用計算のスイッチが OFFである。 

 ・不自然に大きな力が発生した。 

（初期座標の歪み、UPDATE の間隔が長い、time step が大きい、などが原因） 

 ・残基の大きさと CUTOFF 距離の和が、セルサイズの半分より大きい。 

 

（７－１）境界条件の中心の設定 

周期系では、直方体ユニットセルの重心、球・楕円体ではそれらの重心を境界条件の中心

とします。 

 

SETCEN：系の第一チェインの重心を境界条件の中心にする 

=NO   ：適用しない（デフォルト）。CENTRX/CENTRY/CENTRZで指定する。 

=YES ：適用する 

 

SETCEN=NOの場合、境界条件の中心をデカルト座標（A）で指定する。 

 

    CENTRX=            0.0    ；（デフォルト） 

    CENTRY=            0.0    ；（デフォルト） 

    CENTRZ=            0.0    ；（デフォルト）     

 



31 

 

myPresto 5.0 

（７－２）境界条件のサイズの設定 

 

周期境界条件の場合： 

ユニットセルの X軸・Y軸・Z軸の長さ（A）を指定します。 

        LXCELL=           40.0     ；（デフォルト）            

        LYCELL=           40.0     ；（デフォルト）       

        LZCELL=           40.0     ；（デフォルト）      

 

楕円体の場合： 

楕円は、長軸・短軸が、XYZ座標方向に揃っているものとし、X軸 Y軸 Z軸方向の半径（A）

を指定します。 

        ELLIPA=           30.0     ；（デフォルト）     

        ELLIPB=           30.0     ；（デフォルト）    

        ELLIPC=           30.0     ；（デフォルト）    

 

球の場合： 

球の半径を指定します。 

        RADIUS=           30.0    ；（デフォルト）          

 

【注意】初期座標の原子のうち、１原子でも原子核の座標が境界の外にでればエラーとな

ります。分子・残基の重心ではないので注意。計算開始後、原子が境界の外に出る場合の

み、座標を修正し、境界の内部へ引き戻す処理をします。 

 

（７－３）ユニットセルへの座標引き戻し方法の指定 

 周期系でのユニットセルへの座標引き戻しを、原子単位、残基単位、チェイン単位のい

ずれの方法で行うかを指定します。 

 

  REPLAC：座標引き戻し方法 

=ATOM ：原子単位（デフォルト） 

=RESI ：残基単位 

=CHAI ：チェイン単位 

 

【注意】REPLACオプションは、BOUNDA= PERI または HEXAのときのみ有効です。 

【注意】残基ベースカットオフ（CUTMET= RESAまたは RESC）を使用し、REPLAC= ATOM と指

定した場合は、残基単位での座標引き戻しを行います。 
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（８）LIST 

「LIST」を書き加えれば、現在のパラメーター設定が表示されます。引数なし。 

 

 

（９）QUIT 

EXE>グループ入力の終了を示します。引数なし。 
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4.3 EXE> MD グループ 

 

MIN/MD 入力事項表 

  MIN MD 

１ エネルギー最小化制御パラメーター(STEEP/CONJ 共通) ○  

１－１ 最急降下法(STEEP)での制御パラメーター ○  

１－２ 共役勾配法(CONJ)での制御パラメーター ○  

１－３ 計算結果の出力指定(STEEP/CONJ 共通) ○  

１ MD 制御パラメーター  ○ 

１－１ 計算上限の設定  ○ 

１－２ MD のタイムステップとループ回数の指定  ○ 

１－３ MD 計算の種類  ○ 

１－４ 拡張アンサンブル  ○ 

１－５ 温度設定  ○ 

１－６ MD 計算条件  ○ 

１－７ ジョブのリスタート設定  ○ 

１－８ 計算結果の出力指定  ○ 

２ 解析用データ出力（エネルギー変化） ○  

２ 解析用データ出力（トラジェクトリー、パラメーター）  ○ 

３ エネルギー計算に関する制御パラメーター ○ ○ 

３－１ 相互作用 CUTOFF の方法 ○ ○ 

３－２ 相互作用計算のスイッチ ○ ○ 

３－３ Filling Potential 法  ○ 

４ 拘束の指定 ○ ○ 

４－１ SHAKE/RATTLE の指定 ○ ○ 

４－２ 剛体モデルの指定  ○ 

５ PME, Ewald, FMM の指定 ○ ○ 

６ 溶媒効果 ○ ○ 

７ 境界条件 ○ ○ 

８ LIST ○ ○ 

９ QUIT ○ ○ 
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（１）MDの制御パラメーター 

（１－１）計算上限の設定 

SETTIMelimit：シミュレーション時間の設定（ps）。 

後述の「ループ回数（LOOPLI）×タイムステップ（TIMEST）」で得られる時間（ps）の値が

大きい場合、この時間で計算を打ち切る。（◎） 

=5.0   ；（デフォルト） 

CPUTIMelimit：CPU時間での上限（秒）（◎） 

=60.0    ；（デフォルト） 

 

（１－２）MD のタイムステップとループ回数の指定 

LOOPLImit：MDシミュレーションのループ回数（◎） 

=0 ；（デフォルト） 

TIMESTep：タイムステップ（fs）。 

通常は 0.5-1.0fs、系の全ての Hに対し SHAKEまたは剛体モデルを使用する時には 1.0-2.0fs

に設定する。（◎） 

=1.0 ；（デフォルト） 

 

（１－３）MD 計算の種類 

（１－３－１）計算法：積分器 

時間積分の方法を指定します。Multi time step（RESPA 法）を使用する場合は、さらに、

タイムステップの変化の方法を指定します。 

INTEGR：時間積分の仕方 

=LEAPfrog ；Leap-frog Verlet method（デフォルト） 

=VELOcity ；Velocity-Verlet method 

=MTS      ；Multi Time Step (RESPA) 

=PRCO      ；Predictor-Corrector 

=RK4O      ；4次 Runge-Kutta法 

=GEAR      ；GEAR法 

=EXVP      ；EXtended phase space Volume Preserving integrator 

 

【注意】本バージョンでは、Predictor-Corrector, 4 次 Runge-Kutta法, GEAR 法, EXtended 

phase space Volume Preserving integrator は実行ファイルのみの提供とし、ソースプロ

グラムは提供しません。このため、ソースプログラムをコンパイルして得られた実行ファ

イルでは、それらの機能は使用できません。 
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 Multi time step を使用する場合は、力 f を周期の長い運動による力 fa、中間の力 fb、

周期の短い運動による力 fc の３種類に分け、それぞれに対応するタイムステップ⊿ta, 

⊿tb, ⊿tc を制御します。これらのタイムステップは、計算頻度 K, Lを使い、 

⊿tb = K⊿tc, 

   ⊿ta = L⊿tb = LK⊿tc   （K, Lは自然数） 

という関係で指定します。 

 

FREQMEdium：計算頻度（間隔－中）の指定 （上式の Kに相当：⊿tb = K⊿tc） 

=1         ；（デフォルト） 

FREQLOng  ：計算頻度（間隔－長）の指定 （上式の Lに相当：⊿ta = LK⊿tc） 

=1         ；（デフォルト） 

 さらに、各相互作用計算がどのタイムステップに支配されて計算するかを指定します。 

次の計算に同じように指定します。 

 

CALBON：1-2相互作用の計算 

=NOCAlc ；計算しない 

=CALC ；計算する。タイムステップ⊿tcに支配される（デフォルト） 

=MEDIum    ；計算する。タイムステップ⊿tb に支配される 

=LONG     ；計算する。タイムステップ⊿taに支配される 

CALANG：1-3相互作用の計算 

CALTOR：torsion相互作用の計算 

CALIMP：improper torsion の計算 

CALV14：1-4 van der Waals の計算 

CALE14：1-4静電相互作用の計算 

CALV15（または CALV5N）：1-5 van der Waals  

CALE15（または CALE5N）：1-5静電相互作用 

CALHYD（または CALH5N）：水素結合 

CALPSR：position restraint 

CALDSR：distance-restraint  

CALDHR：dihedral-restraint  

CALREP：simple repulsion 

CALCAP：CAP拘束 

EXTCAP：拡張 CAP拘束 

CALUMB：UMBRELLAポテンシャル計算 

CALFLW：FLOWポテンシャル計算 

CAL-GB：GB計算 
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CALASA：ASA計算 

 

【注意】Multi time step指定（"INTEGR=MTS"）以外で、相互作用計算のスイッチに"MEDI"

または"LONG"指定した場合はエラーとし、プログラムの実行を停止する。 

【注意】周期の長い運動 faのタイムステップ⊿ta（ "TIMEST"×"FREQME"×"FREQLO" ）が

4.0fsを超えないように指定することが望ましい。 

【注意】RATTLEを NVTアンサンブルの MD計算に適用する場合、Nose-Hoover 法による温度

制御（"THERMO= NOSE"）を指定する必要があります。 

【注意】SHAKE/RATTLEは、適用範囲に制限があります。 

SHAKE/RATTLEの適用範囲 

  SHAKE RATTLE 

エネルギー最小化 最急降下法 （METHOD=STEEP） ○ × 

（EXE> MIN） 共役勾配法 （METHOD=CONJ） × × 

MD計算 Leap Frog Verlet（INTEGR=LEAP） ○ × 

（EXE> MD） Velocity-Verlet （INTEGR=VELO） × ○ 

 Multi Time Step （INTEGR=MTS） × × 

 

 

（１－３－２）計算方法：アンサンブルの発生方法 

 

METHOD：アンサンブルの種類を指定する。 

=MICRocanonical ;Micro-canonical(NVE) （デフォルト） 

=CANOnical ;Canonical(NVT) 

=NPT ;NPT 

=EXPAnded ;拡張アンサンブル 

=TSAL           ;Tsallis Dynamics 

 

【注意】NPTアンサンブル"METHOD=NPT" は周期境界条件下でのみ指定可能です。 

【注意】Tsalli Dynamics "METHOD=TSAL" は、4次 Runge-Kutta法使用時のみ有効です。 

 

 

（１－３－３）計算法：温度・圧力制御方法 

 

THERMOstat：温度制御方法。 

"METHOD=CANO" の場合に適用される。適用範囲に注意してください。 

=CONStant ;Hoover-Evans Gaussian constraint法 （デフォルト） 
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=NOSE     ;Nose-Hoover法 

COUPLIngtime：Nose-Hoover 法でのカップリング時間（τ：単位 fs）。 

"THERMO=NOSE" の場合に適用される。 

=100.0  ;（デフォルト） 

 

BAROSTat：圧力制御方法。 

"METHOD=NPT" の場合に適用される。適用範囲に注意してください。 

=ANDErsen ;Andersen法 （デフォルト） 

=PARA     ;Parrinello Rahmann法 

=BERE     ;Berendsen法 

SETPRE： NPTでの目標の圧力（単位 atm）。 

= 1.0 ；（デフォルト） 

COUPHB： NPTでの温度制御のカップリング時間（単位 fs）。 

= 1000.0 ；（デフォルト） 

COUPPI： NPTでの圧力制御のカップリング時間（単位 fs）。 

= 1000.0 ；（デフォルト） 

MODIFIcation： NPTでのセル形状。(ANDERSENでは無効) 

= FLEX ；自由度６、斜方セル（デフォルト） 

= MONOclinic ；自由度４。３方向にそれぞれ伸縮および、基本セルの 

 角γ（ａ軸とｂ軸のなす角度）が変化 

= ORTHorhombic ；自由度３。３方向にそれぞれ伸縮 

= ISOTropic ；自由度１。等方的な変形 

= SINGle_direction ；自由度１。ｚ軸方向のみ変形 

 

圧力制御方法と指定可能なセル形状の対応表 

 Parrinello Rahmann法 Berendsen法 

FLEX ○  

MONO ○  

ORTH ○ ○ 

ISOT ○ ○ 

SING ○  
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（１－４）拡張アンサンブル法 

 

EXPAND：拡張アンサンブル法の手法の指定 

= FORC ： Force-Biased McMD 

= SIMU ： Simulated Tempering 

= GST  ： Generalized Simulated Tempering 

= EFFE ： Effective Temperature 

 

（１－４－１）Force-biased Multicanonical MD 法 

 

RESETC：ヒストグラム作成のステップサイクル 

  F.B.McMD はヒストグラムを用いた反復解法であり、エネルギーのヒストグラムを

"RESETC"のステップごとに作成しなおす。短すぎると系が空間を十分に探索しないためヒ

ストグラムに偏りが生じ、長すぎると計算に時間がかかる。系が大きくなるにつれ、

"RESETC"は長く取るのが良い。真空中では数残基のペプチド程度に対し 200000～400000ス

テップ程度。 

= 300000 ；（デフォルト） 

DUMMYL：F.B.McMDを始める前に捨てるダミーループのステップ数。 

平衡状態から F.B.McMDを始める場合は、"１"に設定する。 

= 1 ；（デフォルト） 

TEMMAX：F.B.McMDが探索する温度範囲の上限値（K）。 

= 700 ；（デフォルト） 

TEMMIN：F.B.McMDが探索する温度範囲の下限値（K）。 

= 250   ；（デフォルト） 

ENEMAX：F.B.McMDが作成するヒストグラムの上限値（kcal/mol）。 

"TEMMAX"でのエネルギー分布を被覆する必要があるため"TEMMAX"での平均エネルギーより

十分高めにとる必要がある。あらかじめ、温度"TEMMAX"でのカノニカルの計算を行い平均

エネルギーを求め、それより高い値に設定するようにする。 

= 10000   ；（デフォルト） 

ENEMIN：F.B.McMDが作成するヒストグラムの下限値（kcal/mol）。 

"TEMMIN"でのエネルギー分布を被覆する必要があるため "TEMMIN"での平均エネルギーよ

り十分低めにとる必要がある。あらかじめ、温度"TEMMIN"でのカノニカルの計算を行い平

均エネルギーを求め、それより低い値に設定するようにする。 

= -10000  ；（デフォルト） 

BINSIZ：F.B.McMDでヒストグラムを作成するときの binサイズ（kcal/mol）。 

細かくとるとヒストグラムが滑らかでなくなりヒストグラムの微分が計算できず、粗くと
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るとヒストグラムの形を表現できない。"ENEMAX"-"ENEMIN"を 100～200 程度で割った値に

設定するのが良い。 

= 5.0   ；（デフォルト） 

LIMITS：ヒストグラムで使用する範囲を決める閾値 

  F.B.McMD でエネルギーをサンプリングする範囲のヒストグラムの下限値であって

LIMITS= LIMITCにとるのが良い。通常、0.0005～0.001の範囲にとる。 

= 0.001  ；（デフォルト） 

LIMITC：ヒストグラムをアップデートする閾値 

  反復解法において、"LIMITC"よりヒストグラムの値が大きい範囲でのみヒストグラム

のアップデートを行う。ヒストグラムが"LIMITC"より低い場合はノイズが多くγが正確に

計算できないものとみなす。通常、0.0005～0.001 の範囲にとる。 

= 0.001  ；（デフォルト） 

  FBRSTO：分布データリスタートファイル出力形式 

    F.B.McMD の分布データ（スケール因子、ヒストグラム）をファイル出力する際の

形式をアスキー形式、バイナリ形式のいずれかで指定する。 

    = NOWR    ；出力しない（デフォルト） 

    =  ASCI    ；アスキー形式 

        =  DOUB  ；倍精度バイナリ形式 

  NAMEFO=（分布データ出力ファイル名、133文字以内） 

  FBRSTI：分布データリスタートファイル入力形式 

    F.B.McMD の分布データ（スケール因子、ヒストグラム）をリスタート入力する際

の形式をアスキー形式、バイナリ形式のいずれかで指定する。 

  NAMEFI=（分布データ入力ファイル名、133文字以内） 

  UNITFR：分布データリスタートファイルの IO unit 

       = 85     ；（デフォルト） 

 

（アスキー形式でのファイル例） 
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【注意】F.B.McMD の参照温度として、"SETTEM"を設定する。運動エネルギーはこの温度に

固定される。一般に"TEMMIN"より高く、"TEMMAX"より低く設定する。 

 

（１－４－２）Simulated Tempering Multicanonical MD 法 

 

RESETC：ヒストグラム作成のステップサイクル 

  S.T.McMD は温度遷移の判定に使用する関数を"RESETC"のステップごとに作成しなおす。

短すぎると系が温度空間を十分に探索しないためヒストグラムに偏りが生じ、長すぎると

計算に時間がかかる。系が大きくなるにつれ、"RESETC"は長く取るのが良い。真空中では

数残基のペプチド程度に対し 200000～400000ステップ程度。 

= 300000 ；（デフォルト） 

DUMMYL：S.T.McMDを始める前に捨てるダミーループのステップ数。 

# PREVIUS POTENTIAL, LOCAL LOOP, TOTAL LOOP, CURRENT STEP 

   19.6646786598415                1           1           1 

 # LOCAL HISTGRAM         351 

   2.00000000000000 

  0.000000000000000E+000 

  ： 

   2.00000000000000 

  0.000000000000000E+000 

# TOTAL HISTGRAM         351 

   2.00000000000000 

   1.00000000000000 

   5.00000000000000 

  ： 

   4.00000000000000 

# PREVIOUS SCALING FACTOR 

  0.750000000000000 

  0.750000000000000 

  1.16322986359255 

  0.991723974379762 

  ： 

  0.750000000000000 

 # BIN-LOWER, BIN-UPPER, PREVIOUS-LOWER, PREVIOUS-UPPER 

         117         155         112         158 
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平衡状態から S.T.McMDを始める場合は、"１"に設定する。 

= 1 ；（デフォルト） 

TEMMAX：S.T.McMDが探索する温度範囲の上限値（K）。 

= 700 ；（デフォルト） 

TEMMIN：S.T.McMDが探索する温度範囲の下限値（K）。 

= 250   ；（デフォルト） 

ENEMAX：S.T.McMDが作成するエネルギーヒストグラムの上限値（kcal/mol）。 

"TEMMAX"でのエネルギー分布を被覆する必要があるため"TEMMAX"での平均エネルギーより

十分高めにとる必要がある。あらかじめ、温度"TEMMAX"でのカノニカルの計算を行い平均

エネルギーを求め、それより高い値に設定するようにする。 

= 10000   ；（デフォルト） 

ENEMIN：S.T.McMDが作成するエネルギーヒストグラムの下限値（kcal/mol）。 

"TEMMIN"でのエネルギー分布を被覆する必要があるため "TEMMIN"での平均エネルギーよ

り十分低めにとる必要がある。あらかじめ、温度"TEMMIN"でのカノニカルの計算を行い平

均エネルギーを求め、それより低い値に設定するようにする。 

= -10000  ；（デフォルト） 

BINSIZ：S.T.McMDでエネルギーヒストグラムを作成するときのエネルギーbinサイズ（kcal/mol）。 

= 5.0   ；（デフォルト） 

LIMITS：温度ヒストグラムの使用する範囲を決める閾値 

  S.T.McMDがサンプリングした温度範囲を決定する際の下限値であって LIMITS= LIMITC

にとるのが良い。通常、0.0005～0.001の範囲にとる。 

= 0.001  ；（デフォルト） 

LIMITC：温度ヒストグラムをアップデートする閾値 

  "LIMITC"よりヒストグラムの値が大きい範囲でのみヒストグラムの項γを利用する。

ヒストグラムが"LIMITC"より低い場合はノイズが多くγが正確に計算できないものとみな

す。通常、0.0005～0.001 の範囲にとる。 

= 0.001  ；（デフォルト） 

STTNUM：温度分割数 

  TEMMINからTEMMAXまでの温度範囲をSTTNUM個に分割してS.T.McMDを実行する。STTNUMが大きい

ほど自然な温度遷移が実現するが収束のために必要なサンプリング時間も増大する。 

= 100  ；（デフォルト） 

STEBAS：ベースエネルギー 

  系のとりうるエネルギーの最低値を設定する。温度"TEMMIN"でのカノニカルの計算に

よりあらかじめ見積もっておく。 

= 0.0  ；（デフォルト） 
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【注意】S.T.McMD の参照温度として、"SETTEM"を設定する。運動エネルギーはこの温度に

固定される。一般に"TEMMIN"より高く、"TEMMAX"より低く設定する。 

 

（１－４－３）Generalized Simulated Tempering 法 

 一般的なエネルギー分布Ｐ(Ｅ)は、様々な温度βi(=1/ｋBＴi)での Canonical 分布を重み

Ｆi で重ね合わせたもので表現できる。Simulated Tempering 法では、βで決まるサブアン

サンブルＱが重みＦ(β)で重ね合わされたアンサンブルΞを考えてきた。Generalized 

Simulated Temperingでは、パラメーターλを導入し、λで決まる一般のサブアンサンブル

の重ね合わせで表す。 

  GSTMIN：パラメーターλの下限 

= 0.001d0 ；（デフォルト） 

    GSTMAX：パラメーターλの上限 

= 0.006d0 ；（デフォルト） 

  GSTNUM：パラメーターλの個数 

    = 20 ；（デフォルト） 

  GSTUPD：パラメーターラムダの更新間隔 

    = 100 ；（デフォルト） 

  GSTCON：パラメーターλの収束 MD回数 

    = 10000000 ；（デフォルト） 

  GSTSAM：パラメーターλのスケーリング前のサンプリング回数 

    = 50000 ；（デフォルト） 

GSTBAS：ベースエネルギー 

  系のとりうるエネルギーの最低値を設定する。 

= 25.5     ；（デフォルト） 

  GSTETA： 

    = 0.5   ；（デフォルト） 

 

 

（１－４－４）Effective Temperature 法 

 

RESETC：ヒストグラム作成のステップサイクル 

  短すぎると系が温度空間を十分に探索しないためヒストグラムに偏りが生じ、長すぎ

ると計算に時間がかかる。系が大きくなるにつれ、"RESETC"は長く取るのが良い。真空中

では数残基のペプチド程度に対し 200000～400000ステップ程度。 

= 300000 ；（デフォルト） 

ENEMAX：Effective Temperature法が作成するエネルギーヒストグラムの上限値（kcal/mol）。 
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= 10000   ；（デフォルト） 

ENEMIN Effective Temperature法が作成するエネルギーヒストグラムの下限値（kcal/mol）。 

= -10000  ；（デフォルト） 

BINSIZ：Effective Temperature 法でエネルギーヒストグラムを作成するときのエネルギーbinサ

イズ（kcal/mol）。 

= 5.0   ；（デフォルト） 

LIMITS：温度ヒストグラムの使用する範囲を決める閾値 

  Effective Temperature法がサンプリングした温度範囲を決定する際の下限値であって

LIMITS= LIMITCにとるのが良い。通常、0.0005～0.001の範囲にとる。 

= 0.001  ；（デフォルト） 

LIMITC：温度ヒストグラムをアップデートする閾値 

  "LIMITC"よりヒストグラムの値が大きい範囲でのみヒストグラムの項γを利用する。

ヒストグラムが"LIMITC"より低い場合はノイズが多くγが正確に計算できないものとみな

す。通常、0.0005～0.001 の範囲にとる。 

= 0.001  ；（デフォルト） 

 

（１－４－５）拡張アンサンブルデータファイル出力 

  拡張アンサンブル（Effective Temp, Force Bias, Simulated Tempering, Generalized 

Simulated Tempering）使用時の確率、スケール因子、エネルギーデータを出力するファイ

ル名を指定する。 

  NAMEEP：確率データファイル名（133文字以内） 

    = expand.prob   ；（デフォルト） 

  UNITEP：確率データファイルの IO unit 

    = 78            ；（デフォルト） 

  NAMEES：スケール因子データファイル名（133 文字以内） 

    = expand.scale  ；（デフォルト） 

  UNITES：スケール因子データファイルの IO unit 

    = 77            ；（デフォルト） 

  NAMEEE：エネルギーデータファイル名（133文字以内） 

    = expand.energy ；（デフォルト） 

  UNITEE：エネルギーデータファイルの IO unit 

    = 79            ；（デフォルト） 
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（１－５）Tsallis Dynamics 

 

【注意】本バージョンでは、Tsallis Dynamics は実行ファイルのみの提供とし、ソースプ

ログラムは提供しません。このため、ソースプログラムをコンパイルして得られた実行フ

ァイルでは、Tsallis Dynamicsは使用できません。 

 

（１－５－１）分布密度関数パラメーター設定 

 ポテンシャルエネルギーの範囲に応じて、Tsallis Dynamics の分布密度関数を変更する

ことが可能である。 

  ELOWER：低エネルギー側閾値 

    = 0.0      ；（デフォルト） 

  EUPPER：高エネルギー側閾値 

    = 0.0      ；（デフォルト） 

  ROF1DR：ρ１のパラメーターｄの条件 

    = 0.5      ；（デフォルト） 

  ROF2XI：ρ２のパラメーターξの値 

    = 10       ；（デフォルト） 

  ROF2VX：ρ２のパラメーターδの条件 

    = 1000     ；（デフォルト） 

  ROF2VY：ロー２のパラメーターγの条件 

    = 0.5      ；（デフォルト） 

 

（１－５－２）ファイル出力オプション 

  MNTRZT：zeta値モニタファイルの出力形式 

    =NO        ；出力しない（デフォルト） 

    =ASCI      ；アスキーファイル 

    =SING      ；単精度バイナリーファイル 

    =DOUB      ；倍精度バイナリーファイル 

  UNITZT：zeta値モニタファイルの IO unit 

    = 80       ；（デフォルト） 

  NAMEZT=（zeta値モニタファイル名、133文字以内。） 

  OUTZET：zeta値モニタファイル出力間隔 

    = 1        ；（デフォルト） 

 

  MNTRCK：Tsallis積分チェック値モニタファイルの出力形式 

    =NO        ；出力しない（デフォルト） 
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    =ASCI      ；アスキーファイル 

    =SING      ；単精度バイナリーファイル 

    =DOUB      ；倍精度バイナリーファイル 

  UNITCK：Tsallis積分チェック値モニタファイルの IO unit 

    = 75       ；（デフォルト） 

  NAMECK=（Tsallis積分チェック値モニタファイル名、133文字以内。） 

  OUTCHK：Tsallis積分チェック値モニタファイル出力間隔 

    = 1        ；（デフォルト） 

 

  MNTRPK：エネルギーモニタファイルの出力形式 

    =NO        ；出力しない（デフォルト） 

    =ASCI      ；アスキーファイル 

    =SING      ；単精度バイナリーファイル 

    =DOUB      ；倍精度バイナリーファイル 

  UNITPK：エネルギーモニタファイルの IO unit 

    = 81       ；（デフォルト） 

  NAMEPK=（エネルギーモニタファイル名、133文字以内。） 

  OUTZPK：エネルギーモニタファイル出力間隔 

    = 0        ；（デフォルト） 

    FLGPKT=（エネルギーモニタファイル出力項目。potential, kinetic, total を 3 文字

で表す。"+" が出力対象となり、"-" は対象外となる。） 

 

  MNTRQU：物理量モニタファイルの出力形式 

    =NO        ；出力しない（デフォルト） 

    =ASCI      ；アスキーファイル 

    =SING      ；単精度バイナリーファイル 

    =DOUB      ；倍精度バイナリーファイル 

  UNITQU：物理量モニタファイルの IO unit 

    = 82       ；（デフォルト） 

  NAMEQU=（物理量モニタファイル名、133文字以内。） 

  OUTQUA：物理量モニタファイル出力間隔 

    = 1        ；（デフォルト） 

 

  MNTRDO：Tsallis分布密度関数モニタファイルの出力形式 

    =NO        ；出力しない（デフォルト） 

    =ASCI      ；アスキーファイル 
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    =SING      ；単精度バイナリーファイル 

    =DOUB      ；倍精度バイナリーファイル 

  UNITDO：Tsallis分布密度関数モニタファイルの IO unit 

    = 82       ；（デフォルト） 

  NAMEDO=（Tsallis分布密度関数モニタファイル名、133文字以内。） 

  OUTDOF：Tsallis分布密度関数モニタファイル出力間隔 

    = 1        ；（デフォルト） 
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（１－６）温度設定 

（１－６－１）目標温度設定 

 

SETTEMperature：系の目標温度（K）。 

温度一定のアンサンブル Canonical(NVT), NPT での目標温度。F.B.McMD では参照温度とな

る。Micro-canonical(NVE)では使用しない。 

=300.0  ；（デフォルト） 

TEMPCOntrol2：系の温度制御の仕方。 

系全体の温度（運動エネルギー）をコントロールする場合(TEMPCO=NO)と、分子毎に温度を

コントロールする場合(TEMPCO=YES)の２種類がある。TEMPCO=NOの場合、水中の蛋白では蛋

白と水の温度が異なる場合がある。TEMCO=YESの場合、蛋白と水、リガンド分子などそれぞ

れの分子の温度が同じになりやすい。ただし、単原子イオンの温度も一定に保たれるなど

不自然な場合もある。 

=NO   ；（デフォルト） 

=YES    

 

（１－６－２）初期温度設定 

 

INITIAlvelocity：初期速度の設定の仕方。 

=ZERO ；初期速度=0、初期温度=0（デフォルト） 

=SET  ；以下の RANDOMにより定義される乱数を用い、各原子の初期速度が 

平均値が "STARTT" であるようなガウス関数型の分布となるように 

設定する。 

=RESEt ；リスタートジョブの初期条件変更（（１－７）を参照） 

STARTTempearture：初期温度の平均値(K) 

=300.0  ；（デフォルト） 

RANDOMseed：速度分布を得るための random seed number(整数値 < 2**31 - 1) 

=584287  ；（デフォルト） 

HEATLOop：Hoover-Evans Gaussian constraint法での昇温のための MDループ回数。 

=0    ；（デフォルト） 
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（１－７）MD 計算条件 

 

UPDATEinterval：座標情報の更新サイクル。（△） 

1-5 相互作用エネルギーに CUTOFF が用いられている場合、相互作用テーブルの更新サイク

ルを指定する。周期境界条件の場合は、ユニットセルから飛び出した原子の座標をユニッ

トセル内に補正する計算の更新サイクルを指定する 

=20 ；（デフォルト） 

STOPCEnterofmass：MD計算中の重心の固定方法。 

CAP拘束または周期境界条件を適用するときは、並進運動または回転運動をゼロにする重心

の固定を行うようにする。 

=NO ；重心を固定しない（デフォルト） 

=TRAN ；系の第一チェインの並進の運動量をゼロにする 

=ROTA ；系の第一チェインの回転の運動量をゼロにする 

=BOTH ；系の第一チェインの並進と回転の運動量をゼロにする 

BESTFIt：MD での、参照構造に対する系の第１チェインの RMSD の変化を標準出力する。参

照構造は、EXE> INPUTフェーズにて "REFCOORD", "NAMERE" を指定する必要がある。（△） 

=NO ；計算しない（デフォルト） 

=YES ；計算する。 
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（１－８）ジョブのリスタート設定 

MD 計算を任意のステップで打ち切り、再度リスタートをかけて計算を継続する場合は、ジ

ョブ終了時に出力されたリスタートファイルを使用します。リスタートするジョブには、

リスタートファイルを読み込んで計算を再開するための指定が必要です。 

なお、リスタートするジョブの初期速度および初期座標を変更することが可能です。 

 

（１－８－１）リスタートファイルのファイル名を指定：リスタート前の MD 計算 

 

NAMERO：リスタートファイルのファイル名。書式はバイナリー形式です。 

UNITRO：リスタートファイルの IO Unit 

=41 ；（デフォルト） 

 

【注意】リスタートファイルは、MD 計算の終了時に必ず出力されます。ファイル名を指定

しなかった場合は、システムデフォルトのファイル名になります。 

 

（１－８－２）リスタート用ファイルを読み込む指定：リスタートするときに行う 

 

RESTARt：リスタートする。 

=NO ；リスタートしない。初期速度設定（＊上述）が適用される（デフォルト） 

=YES ；リスタートする 

NAMERI=既に準備したリスタートファイルの名前。 

UNITRI：リスタートファイルの IO Unit 

=40 ；（デフォルト） 

 

（１－８－３）チェックポイントの設定：自動リスタートファイルの出力間隔を指定する 

 

OUTReSTartfile：自動リスタートファイル出力 CPU 時間間隔 

  =0    ; 自動リスタートファイルを出力しない（デフォルト） 

OUTReStartfileLoop：自動リスタートファイル出力ループ間隔 

  =0    ; 自動リスタートファイルを出力しない（デフォルト） 

 

【注意】 自動リスタートファイルの出力は、OUTRST 指定時は自動リスタートファイル 

出力 CPU時間間隔ごとに、OUTRSL指定時は自動リスタートファイル出力ループ間隔 

ごとに随時行われる。 

【注意】ファイル名は“name.num”（nameは NAMERI オプションで指定したリスタート 

ファイル名、numはシーケンス番号）となり、リスタートファイルの上書きは行わない。 
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（１－８－４）初期条件の変更：リスタート時の初期速度および初期座標を変更する 

 リスタートジョブの初期速度および初期座標を設定します。 

 

INITIAlvelocity：初期速度の設定の仕方。 

=ZERO ；初期速度=0、初期温度=0（デフォルト） 

=SET  ；以下の RANDOMにより定義される乱数を用い、各原子の初期速度が 

平均値が "STARTT" であるようなガウス関数型の分布となるように 

設定する。 

=RESEt ；リスタートジョブの初期条件変更 

RANDOMseed：速度分布を得るための random seed number(整数値 < 2**31 - 1) 

=584287 ；（デフォルト） 

NAMETrajectryIn=入力トラジェクトリファイル名 

NUMberTRJ：座標トラジェクトリの位置 

    =0 ；（デフォルト） 
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（１－９）結果の出力指定 

MD の途中結果のうち、各エネルギー項・RMSD・温度・圧力・CPU 時間などが標準出力され

ます。モニター出力・トラジェクトリは、別の指定項目により、それぞれ別のファイルに

出力されます。 

 

OUTLOG：途中結果出力をする MDステップの回数。 

=1 ；１ステップごとに結果を出力する（デフォルト） 

LOGFORmat：出力形式 

=SHORt ；１行 80文字以内の簡易出力（デフォルト） 

=DETAil ；１行 80文字以内の詳細出力。各エネルギーを追加。 
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（２）解析用データ入出力（トラジェクトリー、パラメーター） 

以下の各種トラジェクトリは、すべてファイルに出力されます。 

 

・MDエネルギートラジェクトリ：MD計算の一定ステップ毎に、各エネルギーをファイルに

出力する。入力指定ファイルなし。 

・モニター指定トラジェクトリ：MD 計算の一定ステップ毎に、特定原子の座標、原子間距

離、原子間角度、原子間２面角をファイルに出力する。入力指定はファイル入力で行い、

"EXE> INPUT" で "OUTMON", "NAMEMO"を指定する。コントロールファイルには、原子の名

前を指定する。 

・座標トラジェクトリ：MD 計算の一定ステップ毎に、系に含まれる（固定原子以外の）す

べての原子の座標のみをファイル出力する。入力指定ファイルなし。 

・速度トラジェクトリ：MD 計算の一定ステップ毎に、系に含まれる（固定原子以外の）す

べての原子の速度のみをファイル出力する。入力指定ファイルなし。 

・総エネルギーデータ：MD計算のステップ毎に、系の総エネルギー（total potential energy）

をファイルに出力する。入力指定ファイルなし。 

 

MD エネルギートラジェクトリ 

 

MNTRENergy：MDエネルギートラジェクトリーファイルの形式 

=NO ；ファイルを出力しない（デフォルト） 

=ASCIi ；アスキー形式で出力 

=SINGle ；単精度・バイナリーで出力 

=DOUBle ；倍精度・バイナリーで出力 

OUTENEergy：出力のタイミング 

=0 ；0ステップ毎（デフォルト） 

UNITENergy：MDエネルギートラジェクトリーファイルの IO Unit 

=44 ；（デフォルト） 

NAMEENergy = MDエネルギートラジェクトリのファイル名 

 

モニター指定トラジェクトリ 

 

MNTRTRajectory：モニター指定トラジェクトリファイルの形式 

=NO ；ファイルを出力しない（デフォルト） 

=ASCIi ；アスキー形式で出力 

=SINGle ；単精度・バイナリーで出力 

=DOUBle ；倍精度・バイナリーで出力 
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OUTTRJ：出力のタイミング 

=0 ；0ステップ毎（デフォルト） 

UNITTR：モニター指定トラジェクトリファイルの IO Unit 

=50 ；（デフォルト） 

NAMETR =モニター指定トラジェクトリのファイル名 

 

 

座標トラジェクトリ 

 

MNTRCOordinate：座標トラジェクトリファイルの形式 

=NO ；ファイルを出力しない（デフォルト） 

=ASCIi ；アスキー形式で出力 

=SINGle ；単精度・バイナリーで出力 

=DOUBle ；倍精度・バイナリーで出力 

OUTCOO：出力のタイミング 

=0 ；0ステップ毎（デフォルト） 

UNITCO：座標トラジェクトリファイルの IO Unit 

=42 ；（デフォルト） 

NAMECO =座標トラジェクトリのファイル名 

 

 

速度トラジェクトリ 

 

MNTRVElocity：速度トラジェクトリファイルの形式 

=NO：ファイルを出力しない（デフォルト） 

=ASCIi ；アスキー形式で出力 

=SINGle ；単精度・バイナリーで出力 

=DOUBle ；倍精度・バイナリーで出力 

OUTVEL：出力のタイミング 

=0 ；0ステップ毎（デフォルト） 

UNITVE：速度トラジェクトリファイルの IO Unit 

=43 ；（デフォルト） 

NAMEVE =速度トラジェクトリのファイル名 
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総エネルギーデータ 

 

MNTRTOtalenergy：総エネルギーデータファイルの形式 

=NO ；ファイルを出力しない（デフォルト） 

=ASCIi ；アスキー形式で出力 

=SINGle ；単精度・バイナリーで出力 

=DOUBle ；倍精度・バイナリーで出力 

UNITTOtalenergy：総エネルギーデータファイルの IO Unit 

=59 ；（デフォルト） 

NAMETOtalenergy =総エネルギーデータのファイル名 

 

【注意】総エネルギーデータ（total potential energy）は、MD 計算のステップごとに出

力されます。 
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（３）エネルギー計算に関する制御パラメーター(MIN/MD 共通) 

（３－１）相互作用 CUTOFF の方法(MIN/MD共通) 

 

 「EXE> MINimizeグループ」の本項を参照。 

 

 

（３－２）相互作用計算のスイッチ 

 

 「EXE> MINimizeグループ」の本項を参照。 

 

 

（３－３）Filling Potential 法 

 

CALUMB：Filling Potential 法を適用するかどうか 

  アンブレラポテンシャル法の一種である Filling Potential 法を適用するかどうか。

Filling Potential 法を使用する場合、アンブレラポテンシャルを指定する制御ファイル、

結果の解析ツール、が必要になる。 

= NOCALC   ；適用しない（デフォルト） 

= CALC        ；適用する 
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（４）拘束条件の指定 

（４－１）SHAKE/RATTLE の指定 

SHAKE/RATTLE を使用する場合は、EXE>INPUT グループで対象原子の原子番号と拘束距離を

指定した SHAKEファイルを指定します。さらに、EXE> MDグループで、計算方法と収束条件

などを指定します。 

 

 「EXE> MINimizeグループ」の本項を参照。 

 

 

（４－２）剛体モデルの指定 

剛体モデルでは、分子の任意の原子を剛体化し、内部自由度を固定することができます。

TIP4P モデルを使用するときは必須の機能です。剛体モデルを使用する場合、どの分子の、

どの部分を剛体化するかを剛体モデルファイルに指定する方法と、プログラムで自動的に

剛体化を行う方法があります。 

プログラムで自動的に剛体化を行う場合、以下の方法で行います。 

 （a）水分子以外場合（分子名が"WAT"でない場合） 

   水素でない原子に対し 1～3つの水素原子が共有結合している場合に、それぞれ 2～4

原子を剛体として設定します。 

 （b）水分子の場合（分子名が"WAT"の場合） 

   水を構成する全原子を剛体として設定します。原子の相対位置はプログラム内部に

保持している相対位置を使用します。所属原子数が 3 の場合は TIP3P として、4 の場合は

TIP4Pとして扱います。 

 

RIGIDModel : 剛体モデル用の適用指定（△） 

=NO    ；剛体モデルを適用しない（デフォルト） 

=YES   ；剛体モデルを適用する 

=AUTO  ；剛体モデルを自動作成する 

UNITRM：剛体モデルの指定ファイルの IO unit（△） 

=58    ；（デフォルト） 

NAMERM =(剛体モデルファイル名、133文字以内。) 

 

 剛体モデルを自動作成した場合（RIGIDM= AUTO）、作成された情報をファイル出力するこ

とができます。出力されるファイルの書式は、入力ファイルと同じです。 

 

DBGRIG：剛体モデル自動作成情報出力指定（△） 

  =NOWR  ；ファイル出力しない（デフォルト） 
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  =ASCI  ；ファイル出力する 

UNITDR：剛体モデル自動作成情報ファイルの IO unit（△） 

=84      ：（デフォルト） 

NAMEDR =(剛体モデル自動作成情報ファイル名、133 文字以内。) 

 

【注意】剛体モデルファイルは、専用ツールによる作成もできます。ファイルには剛体化

する原子の組や、固定する３次元座標などを指定します（指定方法は、巻末「A ファイル

書式」を参照）。 
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（５）PME, Ewald, FMM の指定 

（５－１）Particle Mesh Ewald 法, Ewald法の指定 

周期境界条件においては、1-5 静電相互作用の計算に PME（Particle Mesh Ewald）法、ま

たは、Ewald法を用いることができます。使用できるのはどちらか一方だけです。 

 

 「EXE> MINimizeグループ」の本項を参照。 

 

【注意】PMEおよび Ewald 法では、以下の指定が必要です。 

CALE15= CALC ; 近接原子は相互作用テーブルを用いた CUTOFF法で計算します。 

BOUNDA= PERI ; PME, Ewald は周期境界条件でないと使用できません。 

DIEFUN= CONS ; PME, Ewald ではクーロン力の空間誘電率は定数でないといけません。 

 

 

（５－２）Fast Multiple Method の指定 

 

 「EXE> MINimizeグループ」の本項を参照。 
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（６）溶媒効果（MIN/MD共通） 

（６－１）Accessible Surface Area 法の指定（MIN/MD 共通） 

 

 「EXE> MINimizeグループ」の本項を参照。 

 

【注意】溶媒水分子、カウンターイオンなどの溶媒は用いてはならない。 

 

 

（６－２）Generalized Born / Surface Area 法の指定（MIN/MD共通） 

 

 「EXE> MINimizeグループ」の本項を参照。 

 

【注意】溶媒水分子、カウンターイオンなどの溶媒は用いてはならない。 

 

 

（７）境界条件（MIN/MD共通） 

（７－１）境界条件の中心の設定（MIN/MD共通） 

 

 「EXE> MINimizeグループ」の本項を参照。 

 

（７－２）境界条件のサイズの設定（MIN/MD共通） 

 

 「EXE> MINimizeグループ」の本項を参照。 

 

 

（８）LIST 

"LIST" を書き加えれば、現在のパラメーター設定が表示されます。引数なし。 

 

 

（９）QUIT 

EXE>グループ入力の終了を示します。 
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4.4 EXE> OUTPUT グループ 

OUTPUT グループでは、トポロジーファイル、最終座標の出力のために、それらの外部ファ

イルの指定を行います。これら OUTPUT グループの入力は "EXE> MIN", "EXE> MD" に共通

で使用されます。 

 

【注意】各外部ファイルの書式は、巻末「A ファイル書式」を参照。 

 

OUTPUTグループでの指定事項： 

（１）系のトポロジーの指定 

（２）系の座標の指定 

 

（１）系のトポロジーの指定 

TOPOLOgy：トポロジーファイルの書式（○） 

=NOWRite ；トポロジーファイル出力なし（デフォルト） 

=FORMAtted ；書式つきアスキーファイル 

=BINAry ；バイナリーファイル 

UNITTOpology：トポロジーファイルの IO unit（△） 

=90 ；（デフォルト） 

NAMETOpology=（トポロジーファイル名。TOPOLOgy=[FORM|BINA]のとき） 

 

（２）系の座標の指定 

ここで出力する座標ファイルは、MD ステップが N 回のとき、N+1 回目のステップの座標を

出力します。 

 

COORDInate：PDB書式３次元座標ファイルの書式（○） 

=NOWRite ；座標入力なし（デフォルト） 

=PDB ；PDBファイルフォーマット 

      =BINAry ；バイナリーファイル 

UNITCOordiante：座標ファイルの IO unit（△） 

=91 ；（デフォルト） 

NAMECOordinate=（座標ファイル名。COORD=[PDB|BINA]のとき) 

 

（３）QUIT 

EXE>グループの入力の終わりを示す。 
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4.5 EXE> END グループ 

ENDは、cosgeneのコントロールファイルの終了を示します。 

入力は、「EXE> END」の１行のみです。 
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5. トラジェクトリーの解析方法 
 

cosgene は、MIN や MD のエネルギートラジェクトリファイルおよび座標トラジェクトリ

ファイルを解析する機能"ANALYSIS"を含んでいます。 

 

5.1  ANALYSIS 実行方法 

参照座標やトポロジーファイル、計算条件などの分子情報は、MIN/MD 計算と同様にコン

トロールファイルで指定します（以下、ユーザマニュアル「cosgene」の章を参照）。 

 

 

5.2  ANALYSIS 入力データの作成 

5.2.1  コントロールファイルの構成 

コントロールファイルは、以下のグループからなり、各グループは "QUIT" で終了します。 

・EXE> INPUTグループ ：主な入力ファイル名を指定します。 

・EXE> ANAlysis グループ ：トラジェクトリー解析のオプションを指定します。 

・EXE> OUTPUT グループ ：最終結果の出力を指定します。 

・EXE> END  ：コントロールファイルの終わりを示します。 

 

トラジェクトリ解析の場合のコントロールファイルの例 

% (path)/cosgene  <  control_file  > output 

    EXE> INPUT 
         TOPOLOGY=   FORM     NAMETO=    initial.tpl ；系のトポロジーファイル 
         COORDINA=   PDB      NAMECO=    initial.pdb ；系の PDBファイル 
         REFCOORD=   PDB      NAMERE=    initial.pdb ；参照座標 
         QUIT 
    EXE> ANALYS 
         METHOD=     MD 
         NAMETR=     traject.cor   ；MD計算の座標トラジェクトリーファイル 
         DATATY=     COR4       ；トラジェクトリーファイルの種類の指定 
         LOGFOR=     DETAIL       ；標準出力の指定 
         INTERV=     1         ；解析のステップ間隔 
         STARTT=     0.0        ；解析開始時刻（PSEC） 
         ENDTIM=     20.0        ；解析終了時刻 (PSEC) 
         UNITBS=     61         ；NAMEBSの I/Oユニット番号 
         NAMEBS=     setbst_1.bst   ；座標重ね合わせに用いる原子指定 
         BESTFI=     YES         ；座標の重ね合わせを行なう。 
         FLUCTU=     YES         ；揺らぎの計算を行なう。 
         NAMEPL=     rmsd_plot.data ；RMSDのプロットデータ 
         QUIT 
    EXE> OUTPUT 
         COORDINATE=  PDB     NAMECO=    mean.pdb ；出力する平均構造 
         QUIT 
    EXE> END 
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5.2.2. EXE> INPUT グループ 

MIN/MD計算と同様に、INPUTグループでは、トポロジーファイル、初期座標、各種拘束・

モニター対象の原子の指定などのために、それらの外部ファイルの指定を行います（各外

部ファイルの書式は、ユーザマニュアル巻末「A 入出力ファイル」参照）。 

ANALISISでは、次の指定が可能です。 

 

INPUTグループでの指定事項： 

（１）系のトポロジーの指定 

（２）系の座標の指定 

（３）固定原子(fix atom)・自由原子の指定 

（４）CAPポテンシャルの指定 

（５）RMSDを計算するときの指定 

（６）位置拘束の指定 

（７）原子間距離拘束の指定 

（８）二面角拘束の指定 

（９）QUIT 

 

（１）系のトポロジーの指定 

TOPOLOgy：トポロジーファイルの書式（◎） 

=NOREad ；トポロジーファイル入力なし（デフォルト） 

=FORMAtted ；書式つきアスキーファイル 

=BINAry ；バイナリーファイル 

UNITTOpology：トポロジーファイルの IO unit（△） 

=10 ；（デフォルト） 

NAMETOpology=(トポロジーファイル名、80文字以内 。TOPOLOgy=[FORM|BINA]のとき) 

 

（２）系の座標の指定 

COORDInate:PDB書式３次元座標ファイルの書式（◎） 

=NOREad ；座標入力なし（デフォルト） 

=PDB ；PDBファイルフォーマット 

      =BINAry ；バイナリーファイル 

UNITCOordiante：座標ファイルの IO unit（△） 

=11 ；（デフォルト） 

NAMECOordinate=(座標ファイル名、80文字以内。COORD=[PDB|BINA]のとき) 
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（３）固定原子(fix atom)・自由原子の指定 

固定原子指定は、指定した原子を MIN/MD計算の対象から外し力場を与える点として扱い

ます。自由原子は通常の MIN/MD計算の対象となる原子です。固定すべき原子番号を指定す

るか、または特定の中心と半径 R1,R2 を指定し、中心からの距離 R が R1 < R < R2 内とな

る原子を指定することができます。そのための指定ファイルが必要です。同様に自由原子

の指定が行われます。この指定がなければ、系の原子はすべて自由原子として扱われます。 

 

SETVARiables=:固定原子・自由原子指定ファイルの書式（△） 

=NOREad ；固定原子指定なし（デフォルト） 

=READ ；固定原子指定あり 

UNITVAribles：固定原子指定ファイルの IO unit（△） 

=13 ；（デフォルト） 

NAMEVAriables =(固定原子指定ファイル名、80文字以内。) 

 

 

（４）CAPポテンシャルの指定 

CAPポテンシャルを適用する原子と CAPの中心の座標、半径・力の定数を指定します。CAP

指定ファイルに原子を指定、中心座標などは CAP 指定ファイルでもコントロールファイル

でも指定できますが、コントロールファイルの入力が優先されます。 

 

SETBOUndary：CAPポテンシャルを適用する原子と CAPの半径・力の定数を指定（○） 

=NOREad ；CAPを使用しない（デフォルト） 

=READ ；CAPを使用する 

UNITBOundary：CAP指定ファイルの IO Unit（△） 

=14 ；（デフォルト） 

NAMEBOundary=(CAP指定ファイルの名前、80文字以内（○）) 

 

（５）RMSDを計算するときの指定（MIN、MD使用時） 

 

REFCOOrdinate：参照ファイル。基準となる PDB 書式の座標ファイル（○） 

=NOREad      ;使用しない（デフォルト） 

       =PDB         ;使用する 

UNITREfcoordi：参照ファイルの IO Unit（△） 

=15  ;(デフォルト） 

NAMEREFcoordi=(参照ファイルのファイル名、80文字以内) 
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（６）位置拘束の指定 

位置拘束を使用するには、次の２つのファイルの準備が必要です。 

・拘束の対象原子の指定と力の定数に関する情報を記載した拘束指定ファイル 

・拘束する座標を記載した PDB形式の参照ファイル 

 

REFCOOrdinate：参照ファイル、RMSDの時と同じ（○） 

=NOREad ；使用しない（デフォルト） 

=PDB ；使用する 

UNITREfcoordi：参照ファイルの IO Unit（△） 

=15 ；（デフォルト） 

NAMEREFcoordi=(参照ファイルのファイル名、80文字以内（○）) 

POSITIonrestrain：対象原子、力の定数などの指定（○） 

=NOREad ；使用しない（デフォルト） 

=READ ；使用する 

UNITPOsition：拘束対象指定ファイルの IO Unit 

=16 ；（デフォルト）（△） 

NAMEPOsition=(拘束指定ファイルの名前、80 文字以内(○)) 

 

（７）原子間距離拘束の指定 

原子間距離拘束指定ファイルを用意します。 

 

DISTANcerestrain：原子間距離拘束を用いる 

=NOREad ；適用しない（デフォルト） 

=READ ；適用する 

UNITDIstance：距離指定ファイルの IO Unit 

=17 ；（デフォルト）（△） 

NAMEDIstance=（原子間距離拘束指定ファイルの名前、80文字以内） 

 

（８）二面角拘束の指定 

二面角拘束指定ファイルを用意します。 

 

DIHEDRalrestrain：２面角拘束を用いる 

=NOREad ；適用しない（デフォルト） 

=READ ；適用する 

UNITDH：２面角拘束指定ファイルの IO Unit 

=18 ；（デフォルト）（△） 
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NAMEDH=（２面角拘束指定ファイルの名前、80 文字以内） 

 

 

（９）QUIT 

EXE>グループの入力の終わりを示す。 

 



67 

 

myPresto 5.0 

5.2.3. EXE> ANAlysis グループ 

ここでは、トラジェクトリー解析に必要な、方法、計算結果の出力、計算に用いるエネ

ルギー項の指定、境界条件・拘束条件の指定を行います。 

エネルギー計算に関する指定のほとんどは、EXE> MD グループと共通です。 

 

（１）解析手法 

（１－１）単一の構造を解析する手法 

INPUTグループで指定される座標ファイルを解析する。 

 

VIOLATioncheck ：異常結合長、異常結合角、van der Waals接触の検査を行なう。 

=NO         ；（デフォルト）       

        =YES                  

  FORCEAnalysis ：各原子に働く力を atom data file に出力する。 

MIN/MD と同様にエネルギーパラメーターの指定が必要である。FMM/PME には対応

していない。 

=NO         ；（デフォルト）       

        =YES                  

  ELECTRostatic ：各原子に働く1-5静電相互作用を計算しatom data fileに出力する。 

誘電率の指定が必要。 

=NO         ；（デフォルト）       

        =YES                  

 

【注意】現在、空のファイルをトラジェクトリーファイルとして用意し、形式的にトラジ

ェクトリーファイルの入力指定"NAMETR"（後述）を行なわなければならない。 

 

（１－２）トラジェクトリーファイルを解析する手法 

  ENERGYtrajectory ：エネルギートラジェクトリーを計算し、平均値・標準偏差を計

算、plot-data file に出力する。 

=NO         ；（デフォルト）       

        =YES                  

  DISTANceanalysis ：座標のトラジェクトリーファイルから、原子間距離のトラジェ

クトリーを計算し、plot-data fileに出力する。距離拘束の制御ファイルを読み込

む必要がある。 

=NO         ；（デフォルト）       

        =YES                  

  DIHEDRalanalysis ：座標のトラジェクトリーファイルから、２面角のトラジェクト
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リーを計算し、plot-data fileに出力する。２面角拘束の制御ファイルを読み込む

必要がある。 

=NO         ；（デフォルト）       

        =YES                  

  FLUCTUation ：座標のトラジェクトリーファイルから、平均構造と、RMSD,座標

の揺らぎを計算し、plot-data fileに出力する。平均構造は、OUTPUT セクションで

出力される。 

=NO         ；（デフォルト）       

        =YES                  

 

（２）計算結果の標準出力指定 

 

LOGFORmat：標準出力の書式（△） 

=SHORt ；１行 80文字以内の簡易出力（デフォルト） 

=DETAil ；１行 80文字以内の詳細出力。各エネルギーを追加。 

 

（３）構造重ね合わせ計算の指定 

 

BESTFIt：参照構造に対する系の第１チェイン、または、座標重ね合わせ指定ファイル

で指定された原子の重ねあわせを行なう。平均構造・座標の揺らぎ・RMSD を

計算する場合（FLUCTUation＝YES）に指定する。 

=NO ；計算しない（デフォルト） 

=YES ；計算する。  

 

【注意】参照構造として、EXE> INPUTフェーズにて "REFCOORD","NAMERE" を指定する必要

がある。（△） 
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（４）解析用データ入力 

（４－１）トラジェクトリーファイル 

 

NAMETR =（トラジェクトリーのファイルの名前） 

UNITRA：トラジェクトリーのファイルの IO Unit 

=60  ；（デフォルト） 

DATATYpe =（トラジェクトリーファイルの種類） 

= ENER      ；エネルギートラジェクトリーファイル（デフォルト） 

= COR4      ；単精度座標トラジェクトリーファイル 

= COR8      ；倍精度座標トラジェクトリーファイル  

 

（４－２）座標重ね合わせの指定ファイル 

平均構造・座標の揺らぎ・RMSDを計算する場合（FLUCTUation＝YES）、レファレンス座標へ

の座標の重ね合わせに用いる原子の指定をする。 

 

NAMEBS =（原子名指定ファイルの名前） 

UNITBS：原子名指定ファイルの IO Unit 

=0  ；（デフォルト） 

 

【注意】"UNITBS"が 0 または負数の場合、"NAMEBS"で指定したファイルは読み込まれず、

第一チェインの全原子が用いられる。正の値（=61）に指定すれば、ファイルが読み込

まれ、複数のチェインの原子を指定することができる。ただし、指定する原子は、第一

チェインの原子を必ず含む必要がある。 

 

（５）解析用データ出力 

NAMEPL =（plot data ファイルの名前） 

UNITPL：plot dataファイルの IO Unit 

=62  ；（デフォルト） 

 

NAMEAT =（atom data ファイルの名前） 

UNITAT：atom dataファイルの IO Unit 

=63  ；（デフォルト） 
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（６）エネルギートラジェクトリの計算の指定 

 

  METHOD：エネルギートラジェクトリの種別を指定する。 

= MINI ；minimizationの結果のエネルギートラジェクトリ解析（デフォルト） 

        = MD  ；MDの結果のエネルギートラジェクトリ解析 

    

以下は、METHOD=MINIの場合にのみ有効である。 

STARTLoop：解析を始めるループ回数 

=0 ；（デフォルト） 

ENDLOOp：解析を終了するループ回数 

=10000     ；（デフォルト） 

 

以下は、METHOD=MDの場合にのみ有効である。 

INTERVal：解析を行なうステップ間隔 

=1 ；（デフォルト） 

STARTTime：解析を始める時刻（PSEC） 

=0 ；（デフォルト） 

ENDTIMe：解析を終了する時刻（PSEC） 

=10000     ；（デフォルト） 
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（７）"FORCEAnalysis=YES"の場合の制御パラメーター 

トラジェクトリを生成した時と同じパラメータを指定します。 

 

（７－１）相互作用 CUTOFF の方法 

 

CUTMEThod：相互作用 CUTOFFの方法 

=RESC ；residue base cutoff（デフォルト） 

残基の重心間の距離が、CUTOFF 長以下なら残基に含まれる全原子間の相

互作用を計算する。 

=ATOM ；atom base cutoff 

原子重心間の距離が、CUTOFF長以下なら原子間の相互作用を計算する。 

=RESA ；residue base cutoff 

残基に含まれる２原子間の最短の距離が、CUTOFF 長以下なら残基に含ま

れる全原子間の相互作用を計算する。 

CUTLENgth ：cutoff 長（A） 

=8.0 ；（デフォルト）     

DIEFUNction：空間の比誘電率の形式 

=CONS ；誘電率は定数 （デフォルト） 

=DIST ；誘電率εは距離に比例する。ε=DIEVAL * 距離(A) 

DIEVALue：空間の比誘電率 

=1.0 ；（デフォルト） 

 

 

（７－２）相互作用計算のスイッチ 

特定の相互作用を計算する（しない）場合に、以下のスイッチを用います。 

 

（７－２－１）1-2、1-3、1-4 相互作用のスイッチ 

通常の MIN/MD計算では、すべてデフォルト値を用います。極めてまれですが、特定の相

互作用を計算したくない場合にのみ用います。 

 

CALBONd：1-2相互作用の計算 

=CALC ；計算する（デフォルト） 

=NOCAlc ；計算しない 

CALANGle：1-3相互作用の計算 

=CALC ；計算する（デフォルト） 

=NOCAlc ；計算しない 
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CALTORsion：torsion 相互作用の計算 

=CALC ；計算する（デフォルト）     

=NOCAlc ；計算しない 

CALIMProper：improper torsion の計算 

=CALC ；計算する（デフォルト） 

=NOCAlc ；計算しない 

CALV14：1-4 van der Waals の計算 

=CALC ；計算する（デフォルト） 

=NOCAlc ；計算しない 

CALE14：1-4静電相互作用の計算 

=CALC ；計算する（デフォルト） 

=NOCAlc ；計算しない 

 

（７－２－２）1-5相互作用計算のスイッチ 

CUTOFFを用いる計算（相互作用テーブルを用いる計算）をする場合と、CUTOFF を用いな

いで全ての 1-5 相互作用を全原子対に対し計算（直接計算）する場合で、スイッチの指定

を切り替えます。デフォルトでは、CUTOFFを用いる場合に設定されています。通常,1-5 van 

der Waals, 1-5静電相互作用、水素結合はすべて計算します（デフォルト）。極めてまれで

すが、特定の相互作用を計算したくないときにスイッチを切り替えてください。水素結合

（12-10 ポテンシャル）を含まない力場を用いる場合は、スイッチ CALHYD の値に関わらず

水素結合は計算されません。 

 

相互作用テーブルを使用する（CUTOFFを用いる）場合 

以下の CALV15, CLAE15, CALHYDを=CALCに設定、 CALV5N, CALE5N, CALH5Nを=NOCALCに

設定する。（デフォルト） 

 

CALV15：1-5 van der Waals  

=CALC ；計算する（デフォルト） 

=NOCAlc ；計算しない 

CALE15：1-5静電相互作用 

=CALC ；計算する（デフォルト） ※PME/FMMのとき必須 

=NOCAlc ；計算しない 

CALHYD：水素結合 

=CALC ；計算する（デフォルト） 

=NOCAlc ；計算しない 
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相互作用テーブルを使用しない場合 

以上の CALV15, CLAE15, CALHYDを=NOCALCに設定、 CALV5N, CALE5N, CALH5Nを=CALCに

設定する。 

 

CALV5N：1-5 van der Waals  

=NOCAlc ；1-5 van der Waalsを直接計算しない（デフォルト） 

=CALC ；計算する 

CALE5N：1-5静電相互作用 

=NOCAlc ；1-5静電相互作用を直接計算しない（デフォルト） 

=CALC ；計算する 

CALH5N：水素結合 

=NOCAlc ；水素結合を直接計算しない（デフォルト） 

=CALC ；計算する 

 

（７－２－３）拘束ポテンシャル 

拘束用ポテンシャルはデフォルトでは全て NOCALC（計算しない）にセットされています。 

CAP拘束、position restraint, distance/angle/torsion restraint、van der Waals反発

項のソフトコア（soft repulsion）などを用いる場合、それぞれのエネルギー計算項を CALC

に設定してください。さらに，通常これらのポテンシャルは対象原子の指定（EXE>INPUTの

章を参照）と、力の定数などのパラメーターを必要とするため各々のパラメーターも入力

してください。 

これらの拘束ポテンシャルはすべて、系全体のポテンシャルエネルギー項に加算されます。 

CALPSR：position restraint 

=NOCAlc ；計算しない（デフォルト） 

=CALC ；計算する 

EXE>INPUTフェーズにて、以下を指定する。 

 POSITION=READ 

 NAMEPO=（position restraint指定ファイル） 

 REFCOORD=PDB 

 NAMERE=（参照座標ファイル） 

CALDSR：distance-restraint  

=NOCAlc ；計算しない（デフォルト） 

=CALC ；計算する 

EXE>INPUTフェーズにて、以下を指定する。 

 DISTANcerestrain =READ 

 NAMEDIstance=（distance restraint 指定ファイル） 
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CALDHR：dihedral-restraint  

=NOCAlc ；計算しない（デフォルト） 

=CALC ；計算する 

EXE>INPUTフェーズにて、以下を指定する。 

 DIHEDRalrestrain =READ 

 NAMEDH=（dihedral restraint指定ファイル） 

CALREP：simple repulsion 

=NOCAlc ；計算しない（デフォルト） 

=CALC ；計算する 

CALCAP：CAP拘束 

=NOCAlc ；計算しない（デフォルト） 

=CALC ；計算する 

EXE>INPUTフェーズにて、以下を指定する。 

SETBOUndary =READ 

NAMEBOundary =（CAP boundary指定ファイル） 

 

拘束ポテンシャルに必要なパラメーター 

 

TEMPERature:拘束に用いる温度（K）(Position, Distance, Repulsion, Dihedral). 

=300.0 ；（デフォルト）（△） 

WETDSR：distance restraint の重み 

=1.0 ；（デフォルト） 

WETPSR：position restraint の重み 

=5.0 ；（デフォルト） 

WETDHR：dihedral restraintの重み 

=10.0 ；（デフォルト） 

 

Simple repulsion のパラメーター 

 

WETREP：simple repulsion の重み 

=1.0 ；（デフォルト） 

REPSCAle：van der Waals 半径のスケール因子 

=1.0 ；（デフォルト） 

REPDELta：許容誤差 

=1.0 ；（デフォルト） 
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CAP拘束のパラメーター 

CAP 拘束では、CAP 拘束対象原子の指定ファイル（EXE>INPUT の章参照）、"CALCAP=CALC"

の指定以外に、CAPの中心、半径、壁を形成する反発ポテンシャルの型と力の係数について

のパラメーターが必要になります。 

 

RADCAP：CAP拘束の半径(A)。 

（この半径の内側では拘束力は 0、外側ではポテンシャルで拘束されます） 

=20.0 ：（デフォルト） 

FORCAP：CAPの壁を作る反発ポテンシャルの力の定数 

=150.0 ：（デフォルト） 

FUNCAP：CAPの壁の反発ポテンシャルの形 

=HARMonic ：２次関数パラボラポテンシャル（デフォルト） 

F = 0.5 * FORCAP * ( R - RADCAP ) **2 

ここで、R = ( チェインの重心 ) - ( CAPの中心 )。 

=BIQUadratic ：４次関数型ポテンシャル 

F = 0.25 * FORCAP * ( R**2 - RADCAP**2 ) **2 

ここで、R = ( チェインの重心 ) - ( CAPの中心 )。 
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（８）境界条件 

myPresto で使用できる境界条件は、球・楕円体、周期境界条件（直方体６面体セル）で

す。球・楕円体では、弾性衝突を実現する剛体壁が用いられます。中心の指定など一部変

数は共通の名前が使用されます。周期境界条件使用時は、ユニットセルへの座標引き戻し

のサイクル（UPDATE）を忘れずに指定してください。CAP拘束と異なり対象原子指定ファイ

ルは不要です。 

 

BOUNDAry：境界条件の種類 

=NO ；境界なし（デフォルト）  

=PERI ；周期境界条件。 

=ELLIPSoid ；楕円体境界 

=SPHERE ；球境界   

 

 

（８－１）境界条件のサイズの設定 

 

周期境界条件の場合： 

ユニットセルの X軸・Y軸・Z軸の長さ（A）を指定します。 

 

        LXCELL=           40.0     ；（デフォルト）            

        LYCELL=           40.0     ；（デフォルト）       

        LZCELL=           40.0     ；（デフォルト）      

 

楕円体の場合： 

楕円は、長軸・短軸が、XYZ座標方向に揃っているものとし、X軸 Y軸 Z軸方向の半径（A）

を指定します。 

 

        ELLIPA=           30.0     ；（デフォルト）     

        ELLIPB=           30.0     ；（デフォルト）    

        ELLIPC=           30.0     ；（デフォルト）    

 

球の場合： 

球の半径を指定します。 

 

        RADIUS=           30.0    ；（デフォルト）          

 



77 

 

myPresto 5.0 

（９）LIST 

「LIST」を書き加えれば、現在のパラメーター設定が表示されます。引数なし。 

 

 

（１０）QUIT 

EXE>グループ入力の終了を示します。引数なし。 
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5.3. ANALYSIS計算実行例 

 cosgene の ANALYSIS を テ ス ト 実 行 す る た め の サ ン プ ル フ ァ イ ル は 、

cosgene_packYYMMDD.tar.gz(YYMMDD は年月日を示す数字です。)ANALYSIS 用サンプルファ

イルは、cosgene_packYYMMDD/sample_analysis/の下にあります。また、ANLAYSI を自動的

にテスト実行するプログラムは cosgene_packYYMMDD/bin/test_analysis.shです。 

 

■制御ファイル（md.inp） 

 

    EXE> INPUT 
         TOPOLOGY= FORM     NAMETO=  initial.tpl 
         COORDINA= PDB      NAMECO=  initial.pdb 
         POSITION= READ     NAMEPO=  M_all.res 
         REFCOORD= PDB      NAMERE=  initia0.pdb 
         SETBOU=   READ     NAMEBO=  M_dock.capbc 
         SETSHAKE= READ     NAMESH=  initial.shk 
         QUIT 
    EXE> MD 
         LOOPLI=   10000 
         SETTIM=   5000.0D0  CPUTIM= 3600000.0D0 
         UPDATE=   20 
         TIMEST=   2.0D0 
         OUTLOG=    200      LOGFOR=   DETA 
         STOPCE=   NO 
 
         OUTCOO=    100 
         NAMECO=    traject.cor ；座標トラジェクトリーファイル 
         MNTRCO=    SING 
 
         OUTENE=    200 
         NAMEEN=    traject.ene ；エネルギートラジェクトリーファイル 
         MNTREN=    ASCI 
 
         NAMETO=    traject.eto 
         MNTRTO=    ASCI 
 
         METHOD=   CANONICAL 
         SETTEM=   300.0D0   INITIA=   SET 
         STARTT=   300.0D0   RANDOM=   654321 
         SHAKEM=   ALLB 
         CALCAP=   CALC      RADCAP=   22.0 
         FORCAP=   100.0     FUNCAP=   HARMonic 
         SETCEN=   NO 
         CALPSR=   CALC      WETPSR=   10.00 
         BESTFI=   YES 
         CUTMET=   RESA      CUTLEN=   10.0D0 
         DIEFUN=   CONS      DIEVAL=   1.0D0 
         CALV15=   CALC      CALE15=   CALC 
         CALHYD=   NOCALC    CALV5N=   NOCALC 
         CALE5N=   NOCALC    CALH5N=   NOCALC 
         QUIT 
    EXE> OUTPUT 
         COORDINATE= PDB     NAMECO=   final.pdb 
         QUIT 
    EXE> END 
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位置拘束によって固定されたタンパク質の一部と、それに配位した金属原子・リガンド

を含む系を CAP 水によって囲んだ系を計算します。系は、第１チェインがタンパク質、第

２－４チェインが Ca イオン、第５チェインが Zn イオン、第６チェインがリガンド、第７

チェイン以降が水分子です。系の MDは、上記の md.inpを制御ファイルとして行ないます。 

位置拘束ファイル M_all.res は以下のように指定し、リガンド分子と水分子は CAP ポテ

ンシャル内で自由に動けるようになっています。 

 

■位置拘束指定ファイル（M_all.res） 

 

 

この座標トラジェクトリーファイルを解析し、座標トラジェクトリーの各ステップでの

参照座標からのずれ（RMSD）の推移と、平均構造を求めます。RMSD の推移は、標準出力と

プロットデータに出力され、平均構造は NAMECOで指定するファイルに出力されます。 

 

■制御ファイル ana_1.inp 

 

GROUP> LIST 

     1    1    1  137    CA   *     1.0    MASS   YES 

     1    1    1  137    N    *     1.0    MASS   YES 

     1    1    1  137    C    *     1.0    MASS   YES 

     1    1    1  137    O    *     1.0    MASS   YES 

     2    5    1    1    *    *     1.0    MASS   YES 

END 

GROUP> STOP 

    EXE> INPUT 

         TOPOLOGY=   FORM     NAMETO=    initial.tpl ；系のトポロジーファイル 

         COORDINA=   PDB      NAMECO=    initial.pdb ；系の PDBファイル 

         REFCOORD=   PDB      NAMERE=    initial.pdb ；参照座標 

         QUIT 

    EXE> ANALYS 

         METHOD=     MD 

         NAMETR=     traject.cor   ；MD計算の座標トラジェクトリーファイル 

         DATATY=     COR4       ；トラジェクトリーファイルの種類の指定 

         LOGFOR=     DETAIL       ；標準出力の指定 

         INTERV=     1         ；解析のステップ間隔 

         STARTT=     0.0        ；解析開始時刻（PSEC） 

         ENDTIM=     20.0        ；解析終了時刻 (PSEC) 

         UNITBS=     61         ；NAMEBSの IOユニット番号 

         NAMEBS=     setbst_1.bst   ；座標重ね合わせに用いる原子指定 

         BESTFI=     YES         ；座標の重ね合わせを行なう。 

         FLUCTU=     YES         ；揺らぎの計算を行なう。 

         NAMEPL=     rmsd_plot.data ；RMSDのプロットデータ 

         QUIT 

    EXE> OUTPUT 

         COORDINATE=  PDB     NAMECO=     mean.pdb ；出力する平均構造 

         QUIT 

    EXE> END 
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 RMSD の計算は、参照座標にトラジェクトリーファイルの座標を重ね合わせて計算します

が、原子の重ね合わせは、何も指定しないと第一チェインの全原子が指定されます。水素

原子は、重ね合わせの指定から外し、第２－５チェインまでの金属原子も重ね合わせにも

ちいるように指定したいので、以下のような原子指定ファイルを作成し、指定します。２

行目、FIXで、いったん全ての原子の指定を解除し、それ以降の行で改めて原子を指定しま

す。指定するとき、必ず第一チェインの原子が指定に含まれていないといけません。 

 

■原子指定ファイル（setbst_1.bst） 

 

 

標準出力ファイルには、RMSD の推移、平均構造、各原子の RMSD と、RMSD の x,y,z 成分

などが出力されます。 

 

■標準出力ファイル（ana_1.out） 

 

 

 

SETBST> LIST 

FIX   1  1  1 137  *   YES ；原子指定を外す。 

FREE  1  1  1 137  C*  YES ；全ての Cから始まる原子名の原子を指定する。 

FREE  1  1  1 137  N*  YES ；全ての Nから始まる原子名の原子を指定する。 

FREE  1  1  1 137  O*  YES ；全ての Oから始まる原子名の原子を指定する。 

FREE  1  1  1 137  S*  YES ；全ての Sから始まる原子名の原子を指定する。 

FREE  2  5  1   1  *   YES ；第２－５チェインの全ての原子を指定する。 

SETBST> END 

INFORMATION> ANALYS 

     CALCULATE AVERAGE AND FLUCTUATION 

        NUMBER OF SELECTED DATA   :  100 

 

     RMSD DATA 

     NUMBER OF ATOMS OF FIRST CHAIN :  2008 

     NUMBER OF ATOMS FOR BEST-FIT   :  1049 

     1) AVERAGE 

        ALL ATOM       :  4.2578762709675724 

        SELCTED ATOM   :  0.41109270952623123 

     2) SD 

        ALL ATOM       :  1.3583200792547043 

        SELCTED ATOM   :  3.94575716745282287E-2 

 

     EACH ATOM DATA ；平均構造の x,y,z座標、RMSD, RMSD の x,y,z成分 

        1 N       GLY        1     1  1 -16.58385   5.37864  14.14423   0.12539 

  0.7546969E-01  0.8198197E-01  0.5748686E-01 

        2 H1      GLY        1     1  1 -16.96925   5.08163  14.94453   0.04053 

  0.1919956E-01  0.3203947E-01  0.1574088E-01 
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プロットデータには RMSD の推移が出力されます。第１カラムは、経過時間（PSEC）、第

２カラムは RMSD(Å)です。最初に、トラジェクトリーの座標を、重ね合わせ原子の指定に

よって指定された原子を参照座標に重ね合わせ、全原子の RMSDを計算して出力します。次

に、#RMSD PART 以降に、トラジェクトリーの座標を、重ね合わせ原子の指定によって指

定された原子を参照座標に重ね合わせ、指定された原子のみの RMSDの値を出力します。通

常は、#RMSD PART 以降の値を解析に用います。 

 

■プロットデータ（rmsd_plot.data） 

 

 

 

  

# RMSD ALL   ；全原子の RMSD 

      0.2000000           0.7820804 

      0.4000000           1.1031598 

      0.6000000           1.3053278 

      0.8000000           1.4847158 

        : 

        : 

        : 

     19.7999992           6.1756648 

     20.0000000           6.2183821 

# RMSD PART  ；指定した原子の RMSD 

      0.2000000           0.2947671 

      0.4000000           0.3071040 

      0.6000000           0.3031894 

      0.8000000           0.3269165 

        : 

        : 

        : 
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(付録 A)  入出力ファイル 
 

 

 

A.1 構造探索エンジンの入出力ファイル 

 構造探索エンジンは、以下の目的でファイルの入出力を行う。 

 (1)シミュレーション条件の指定 

 (2)シミュレーション状態の保存 

 (3)シミュレーション結果の出力 

 

 これらのファイルを総称して入出力ファイルと呼ぶ。 

 

A.1.1 フェーズの説明 

 構造探索エンジンは、以下のフェーズでファイルの入出力を行う。 

 

 (1)INPUTフェーズ 

  系のトポロジー、座標、シミュレーション条件などのファイルの入力。 

 

 (2)OUTPUTフェーズ 

  シミュレーション後の系のトポロジー、座標のファイル出力。 

 

 (3)MINimizeフェーズ 

  系のポテンシャルエネルギーの最小化。 

 

 (4)MDフェーズ 

  系の分子動力学シミュレーション。 
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A.2 入力ファイル 

 

 構造探索エンジンの入力ファイルを以下に示す。 

 

項番 ファイル名称 対 象 用  途 

#1 制御ファイル - 構造探索エンジンの制御 

#2 トポロジーファイル 全フェーズ シミュレートする系のトポロジー指定 

#3 座標ファイル 全フェーズ シミュレートする系の原子座標指定 

#4 SHAKE ファイル MIN, MD SHAKE 対象原子と拘束距離の指定 

#5 固定原子・自由原子指定

ファイル 

MIN, MD 自由/固定原子の指定 

#6 CAP指定ファイル 全フェーズ セル形状、CAP拘束の指定 

#7 拡張 CAP 指定ファイル 全フェーズ 拡張 CAP 拘束の指定 

#8 位置拘束ファイル 全フェーズ 位置拘束の指定 

#9 距離拘束ファイル 全フェーズ 距離拘束の指定 

#10 二面角拘束ファイル 全フェーズ 二面角拘束の指定 

#11 モニター指定ファイル MD モニター対象の指定 

#12 系の重心合わせ指定用

ファイル 

MIN, MD 重心合わせ対象原子の指定 

#13 系の GB/SA及び ASA用パ

ラメーター指定ファイ

ル 

MIN, MD GB/SA 及び ASA用パラメーターの指定 

#14 リスタートファイル MD リスタート情報の指定 

#15 剛体モデルファイル MD 剛体モデル対象原子の指定 

 

 



93 

 

myPresto 5.0 

A.2.1 制御ファイル 

 

対象フェーズ：全フェーズ 

 

用途：構造探索エンジンの実行フェーズ制御とフェーズに指定するパラメーターを指定す

る。 

 

特記事項： 

 実数の指数を示す文字は”D”でなければならない。 

 

 

書式： 

 

 

実行フェーズ指定行：実行するフェーズを以下の文字列で指定する。 

 

 

パラメーター終了行：フェーズ内パラメーター指定行の終了を以下の形式で指定する。 

“QUIT” 

 

フェーズ内パラメーター指定：各フェーズのパラメーターを以下の形式で指定する。 

 

 

※キーワードは英字６文字で構成され、値はキーワードに対応し、選択型、実数型、整数

型、文字型の４種類である。 

 

実数指数の指定例） 

CPUTIM = 60.0D0 

[実行フェーズ指定行 [フェーズ内パラメーター指定行]... パラメーター終了行 ]... 

INPUT フェーズ =  “EXE> INPUT” 

OUTPUT フェーズ = “EXE> OUTPUT” 

MINimize フェーズ = “EXE> MIN” 

MD フェーズ =  “EXE> MD” 

実行終了行 =  “EXE> END” 

 

キーワード “=” 値 
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以下、各フェーズのキーワードと値を示す。英字の大文字が有効となる。 

また、「内容」列の括弧内は、「値」列の形式に従い、次の項目を記述する。 

・選択型 ：大文字は指定文字、アンダーライン付はデフォルト値 

・整数型、実数型、文字型 ：デフォルト値 

 

 

A.2.1.1 INPUT フェーズ 

項番 項 目 キーワード 値 内  容 

#1 入力トポロジー TOPOLOgy 選択型 ファイルの読み込みと形式 

(NOREad | FORMatted | BINAry) 

#2 UNITTOpology 整数型 装置番号(10) 

#3 NAMETOpology 文字型 ファイル名("") 

#4 入力原子座標 COORDInate 選択型 ファイルの読み込みと形式 

(NOREad | PDB | BINAry) 

#5 UNITCOordinate 整数型 装置番号(11) 

#6 NAMECOordinate 文字型 ファイル名("") 

#7 入力 SHAKE 情報 SETSHAke 選択型 ファイルの読み込み 

(NOREad | READ | AUTO) 

#8 UNITSHake 整数型 装置番号(12) 

#9 NAMESHake 文字型 ファイル名("") 

#10 出力 SHAKE 自動

作成情報 

DBGSHA 選択型 ファイルの書き込み 

(NOWRite | ASCIi) 

#11 UNITDS 整数型 装置番号（84） 

#12 NAMERS 文字型 ファイル名("") 

#13 入力固定原子 

情報 

SETVARiables 選択型 ファイルの読み込み 

(NOREad | READ) 

#14 UNITVAribles 整数型 装置番号(13) 

#15 NAMEVAriables 文字型 ファイル名("") 

キーワード指定例） 

UNITAN = 30  ； 整数型パラメーター 

NAMEAN = aa.ana  ； 文字型パラメーター 

BINCLO = NO  ； 選択型パラメーター 

CPUTIM = 60.0D0  ； 実数型パラメーター 
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#16 入力境界条件 SETBOUndary 選択型 ファイルの読み込み 

(NOREad | READ) 

#17 UNITBOundary 整数型 装置番号(14) 

#18 NAMEBOundary 文字型 ファイル名("") 

#19 入力拡張 CAP 

情報 

SETEXC 選択型 ファイルの読み込み 

(NOREad | READ) 

#20 UNITEC 整数型 装置番号（23） 

#21 NAMEEC 文字型 ファイル名("") 

#22 入力位置拘束 

座標 

REFCOOrdinate 選択型 ファイルの読み込みと形式 

(NOREad | PDB) 

#23 UNITREfcoordinate 整数型 装置番号(15) 

#24 NAMEREFcoordinate 文字型 ファイル名 

#25 入力位置拘束 

情報 

POSITIonrestrain 選択型 ファイルの読み込み 

(NOREad | READ) 

#26 UNITPOsition 整数型 装置番号(16) 

#27 NAMEPOsition 文字型 ファイル名("") 

#28 入力距離拘束 

情報 

DISTANcerestrain 選択型 ファイルの読み込み 

(NOREad | READ) 

#29 UNITDIstance 整数型 装置番号(17) 

#30 NAMEDIstance 文字型 ファイル名("") 

#31 入力二面角拘束

情報 

DIHEDRalrestrain 選択型 ファイルの読み込み 

(NOREad | READ) 

#32 UNITDH 整数型 装置番号(18) 

#33 NAMEDH 文字型 ファイル名("") 

#34 入力モニター 

対象構造情報 

OUTMONitoritems 選択型 

 

ファイルの読み込み 

(NOREad | READ) 

#35 UNITMOnitoritems 整数型 装置番号(19) 

#36 NAMEMOnitoritems 文字型 ファイル名("") 

#37 入力 GB/SA 及び

ASA 用パラメー

ター情報 

ASAREA 選択型 

 

ファイルの読み込み 

(NOREad | READ) 

#38 UNITSA 整数型 装置番号(77) 

#39 NAMESA 文字型 ファイル名("") 

#40 入力 UMBRELLA 

拘束情報 

UMBREL 選択型 

 

ファイルの読み込み 

(NOREad | READ) 

#41 UNITUI 整数型 装置番号(22) 
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#42 NAMEUI 文字型 ファイル名("") 

#43 系の重心の 

センタリング 

SETORIgin 選択型 センタリングの指定 

(NO | YES) 

 

 

A.2.1.2 OUTPUT フェーズ 

項番 項 目 キーワード 値 内  容 

#1 出力トポロジー TOPOLOgy 選択型 ファイルの書き込みと形式 

(NOWRite | FORMatted | BINAry) 

#2 UNITTOpology 整数型 装置番号(90) 

#3 NAMETOpology 文字型 ファイル名("") 

#4 出力原子座標 COORDInate 選択型 ファイルの書き込みと形式 

(NOWRite | PDB | BINAry) 

#5 UNITCOordiante 整数型 装置番号(91) 

#6 NAMECOordinate 文字型 ファイル名("") 

#7  RMSDCOordinate 選択型 ファイルの書き込みと形式 

（NOWRite | PDB | BINAry ） 
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A.2.1.3 MINimize フェーズ 

項番 項 目 キーワード 値 内  容 

#1 MIN エネルギー

データ 

UNITAN 整数型 装置番号(30) 

#2 NAMEAN 文字型 ファイル名("") 

#3 ジョブ制御 CPUTIMelimit 実数型 CPU時間上限(60.0) 

#4 MONITOrinterval 整数型 ログ出力間隔(10) 

#5 LOGFORmat 選択型 ログ出力形式 

(SHORt | DETAil) 

#6 BESTFItmini 選択型 (least square fitting)値の表示 

(NO | YES) 

#7  RMSDFIirst 整数型 RMSD 計算対象先頭チェイン番号

(1) 

#8  RMSDLAst 整数型 RMSD 計算対象最終チェイン番号

(1） 

#9 エネルギー 

最小化 

METHODofmini 選択型 計算方法 

(STEEpest | CONJugate) 

#10 LOOPLImit 整数型 MINIMIZE ループ回数(0) 

#11 CONVGRadient 実数型 収束 RMSF値(0.1) 

#12 ISTEPLength 実数型 初期ステップ長(0.01) 

#13 UPRATE 実数型 STEEP 法ステップ長上方倍率 

(1.2) 

#14 DOWNRAte 実数型 STEEP 法ステップ長下方倍率 

(0.6) 

#15 LINESEarchlimit 整数型 CONJUGATE 法ループ回数(10) 

#16 CONVLInesearch 実数型 CONJUGATE 法収束条件(0.1) 

#17 相互作用計算 CALBONd 選択型 bond力の計算 

(CALC | NOCAlc) 

#18 CALANGle 選択型 angle 力の計算 

(CALC | NOCAlc) 

#19 CALTORsion 選択型 torsion 力の計算 

(CALC | NOCAlc) 

#20 CALIMProper 選択型 improper 力の計算 

(CALC | NOCAlc) 

#21 CALV14 選択型 1-4 van der Waals 力の計算 

(CALC | NOCAlc) 
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#22 CALE14 選択型 1-4静電力の計算 

(CALC | NOCAlc) 

#23 CUTMEThod 選択型 カットオフ方法 

(RESC | ATOM | RESA) 

#24 CUTLENgth 実数型 カットオフ長(8.0) 

#25 USESPL 選択型 スプライン補間の適用 

（NO | YES） 

#26 CUT-ON 実数型 スプライン開始距離（6.0） 

#27 UPDATEinterval 整数型 相互作用テーブル更新間隔(20) 

#28 CALV15 選択型 カットオフあり 1-5vdW力計算 

(CALC | NOCAlc) 

#29 CALE15 選択型 カットオフあり 1-5静電力計算 

(CALC | NOCAlc) 

#30 CALHYD 選択型 カットオフあり 1-5水素力計算 

(CALC | NOCAlc) 

#31 CALV5N 選択型 カットオフなし 1-5vdW力計算 

(CALC | NOCAlc) 

#32 CALE5N 選択型 カットオフなし 1-5静電力計算 

(CALC | NOCAlc) 

#33 CALH5N 選択型 カットオフなし 1-5水素力計算 

(CALC | NOCAlc) 

#34 DIEFUNction 選択型 静電の距離依存 

(CONS | DIST) 

#35 DIEVALue 実数型 静電の係数(1.0) 

#36 PME法,  

Ewald 法 

CALPME 選択型 PME法の実行 

(NO | YES) 

#37 CALEWAld 選択型 Ewald 法の実行 

(NO | YES) 

#38  PMESPD 選択型 PME法での計算間隔の調整 

(NORM | HIGH) 

#39  PMEUPD 選択型 PMESPD= HIGH の場合の計算方法 

(CUT | RECI) 

#40  REATOL 実数型 Ewald 法での許容誤差(1.0d-19) 

#41 EWAPAR 実数 PME法、Ewald 法での逆空間計算 

係数(0.35) 
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#42 PMEORDer 整数型 PME法多重極展開数(5) 

#43 MESHLX 整数型 PME法 x軸メッシュ数(16) 

#44 MESHLY 整数型 PME法 y軸メッシュ数(16) 

#45 MESHLZ 整数型 PME法 z軸メッシュ数(16) 

#46 FMM法 USEFMM 選択型 FMM法の実行(NO | YES) 

#47  FMMSPD 選択型 FMM法での計算間隔の調整 

(NORM | HIGH) 

#48  FMTREE 整数型 FMM法 Treeサイズ(3) 

#49 FMPOLE 整数型 FMM法多重極展開数(8) 

#50  FMNUMA 整数型 FMM法セル内最大原子数(1000) 

#51 拘束力計算 CALPSR 選択型 位置拘束計算 

(CALC | NOCAlc) 

#52 WETPSR 実数型 位置拘束重み(5.0) 

#53 CALDSR 選択型 距離拘束力計算 

(CALC | NOCAlc) 

#54 WETDSR 実数型 距離拘束重み(1.0) 

#55 CALDHR 選択型 二面角拘束力計算 

(CALC | NOCAlc) 

#56 WETDHR 実数型 二面角拘束重み(10.0) 

#57 CALREPulsion 選択型 repulsion 力計算 

(CALC | NOCAlc) 

#58 WETREPulsion 実数型 repulsion 重み(1.0) 

#59 REPSCAle 実数型 repulsion スケールファクタ

(1.0) 

#60 REPDELta 実数型 repulsion 許容誤差(1.0) 

#61 CALCAP 選択型 cap拘束力計算 

(CALC | NOCAlc) 

#62 EXTCAP 選択型 拡張 cap 拘束力計算 

(CALC | NOCAlc) 

#63 RADCAP 実数型 cap半径(20.0) 

#64 FORCAP 実数型 caｐ係数(150.0) 

#65 FUNCAP 選択型 cap種別 

(HARMonic | BIQUadratic) 

#66  TEMPERature 実数型 拘束温度(300.0) 
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#67  SHAKEMethod 選択型 shake 種別 

(NOSHake | HBONd | ALLBond) 

#68 COVSHK 実数型 shake 収束値(1.0D-6) 

#69 LIMSHK 整数型 shake ループ上限(1000) 

#70 GB 計算 CAL-GB 選択型 GB 計算(CALC | NOCAlc) 

#71 GBWELE 実数型 水の誘電率(78.3) 

#72 GBMELE 実数型 蛋白の誘電率(1.0) 

#73 GBDELT 実数型 Born半径の補正値(0.0) 

#74 GBLAMB 実数型 容積補正値(1.0) 

#75 GBOFFS 実数型 van der Waals 半径補正値(0.09) 

#76 ASA計算 CALASA 選択型 ASA計算(CALC | NOCAlc) 

#77 ASAPRO 実数型 PROBE 半径(1.4) 

#78 ASAWEI 実数型 ASA重み(1.0) 

#79 ASACUT 実数型 ASA用カットオフ長(4.5) 

#80 境界条件 BOUNDAry 選択型 基本セルの形状 

(NO | PERI | ELLIPSoid | SPHERE) 

#81 SETCENter 選択型 先頭分子の重心をセルの中心に

設定  

(NO | YES) 

#82 CENTRX 実数型 セルの中心 x座標(0) 

#83 CENTRY 実数型 セルの中心 y座標(0) 

#84 CENTRZ 実数型 セルの中心 z座標(0) 

#85 LXCELL 実数型 立方体セルの x 軸サイズ(40) 

#86 LYCELL 実数型 立方体セルのｙ軸サイズ(40) 

#87 LZCELL 実数型 立方体セルの z 軸サイズ(40) 

#88 ELLIPA 実数型 楕円体セルの半径(30) 

#89 ELLIPB 実数型 楕円体セルの半径(30) 

#90 ELLIPC 実数型 楕円体セルの半径(30) 

#91 RADIUS 実数型 SPHERE セルの半径(30) 

#92 REPLAC 選択型 座標引き戻し方法 

(ATOM | RESI | CHAI) 
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A.2.1.4 MD フェーズ 

項番 項 目 キーワード 値 内  容 

#1 リスタート 

ファイル入力 

UNITRI 整数型 装置番号(40) 

#2 NAMERI 文字型 ファイル名("") 

#3 リスタート 

ファイル出力 

UNITRO 整数型 装置番号(41) 

#4 NAMERO 文字型 ファイル名("") 

#5 原子速度出力 MNTRVElocity 選択型 形式 

(NO | ASCIi | SINGle | DOUBle) 

#6 UNITVElocity 整数型 装置番号(43) 

#7 NAMEVElocity 文字型 ファイル名("") 

#8 OUTVELocity 整数型 出力間隔(0) 

#9 エネルギー 

情報出力 

MNTRENergy 選択型 形式 

(NO | ASCIi | SINGle | DOUBle) 

#10 UNITENergy 整数型 装置番号(44) 

#11 NAMEENergy 文字型 ファイル名("") 

#12 OUTENErgy 整数型 出力間隔(0) 

#13 原子位置出力 MNTRCOordinate 選択型 形式 

(NO | ASCIi | SINGle | DOUBle) 

#14 UNITCOordinate 整数型 装置番号(42) 

#15 NAMECOordinate 文字型 ファイル名("") 

#16 OUTCOOrdinate 整数型 出力間隔(0) 

#17 トラジェクトリ

ー出力 

MNTRTRajectory 選択型 形式     

(NO | ASCIi | SINGle | DOUBle) 

#18 UNITTRajectory 整数型 装置番号(50) 

#19 NAMETRajectory 文字型 ファイル名("") 

#20 OUTTRJ 整数型 出力間隔(0) 

#21 総エネルギー 

(total 

potential 

energy) 出力 

MNTRTOtalenergy 選択型 形式 

(NO | ASCIi | SINGle | DOUBle) 

#22 UNITTOtalenergy 整数型 装置番号(59) 

#23 NAMETOtalenergy 文字型 ファイル名("") 

#24 ジョブ制御 CONTINuousjob 選択型 同一ジョブ内の MD 計算間で結果

の物理量を引き継ぐ 

(NO | YES) 

#25  RESTARt 選択型 トラジェクトリ O | YES) 
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#26  OUTRST 実数型 自動リスタートファイル出力 

秒間隔(0.0): 0 以下は出力しな

い 

#27  OUTRSL 整数型 自動リスタートファイル出力 

ループ間隔(0) 

：0以下は出力しない 

#28  NAMETI 文字型 入力座標トラジェクトリ 

ファイル名("") 

#29  NUMTRJ 整数型 座標トラジェクトリの位置(0) 

#30  CPUTIMelimit 実数型 CPU時間上限(60.0) 

#31 OUTLOG 整数型 ログ出力間隔(1) 

#32 LOGFORmat 選択型 ログ出力形式 

(SHORt | DETAil) 

#33 BESTFIt 選択型 ベストフィットの実行 

(NO | YES) 

#34  RMSDFIirst 整数型 RMSD 計算対象先頭チェイン番号

(1) 

#35  RMSDLAst 整数型 RMSD 計算対象最終チェイン番号

(1） 

#36 MD 方法 LOOPLImit 整数型 MD ループ回数(0) 

#37 TIMESTep 実数型 MD 時間増分(1.0) 

#38 SETTIMelimit 実数型 シミュレーション時間(5.0) 

#39 HEATLOop 整数型 昇温ループ回数(0) 

#40 STARTTempearture 実数型 初期温度(300.0) 

#41 INITIAlvelocity 選択型 初期速度指定 

(ZERO | SET | RESEt) 

#42 RANDOMseed 整数型 初 期 速 度 設 定 用 の 乱 数 種

(584287) 

#43 SETTEMperature 実数型 シミュレーション温度(300.0) 

#44 TEMPCOntrol2 選択型 温度制御種別 

(NO | YES) 

#45 STOPCEnterofmass 選択型 系全体の回転、移動を停止 

(NO | TRANslate | ROTAtion | 

BOTH) 
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#46  METHOD 選択型 アンサンブル種別 

(MICRocanonical| CANOnical | 

NPT | EXPAnded) 

#47  THERMOstat 選択型 Canonicalアンサンブルの温度制

御種別(CONStant| NOSE-hoover) 

#48  SCLUPD 整数型 GAUSSの束縛法での速度スケーリ

ング間隔(0) 

#49  COUPLIngtime 実数型 Nose-Hoover法でのカップリング

時間(100.0) 

#50  BAROSTat 選択型 NPT アンサンブルの圧力制御種

別 

(ANDEersen | PARA | BEREndsen) 

#51  MODIFI 選択型 Parrinello Rahman 法でのセル 

変形条件 

(FLEX | MONO | ORTH | SING |  

ISOT ) 

#52  SETPRE 実数型 設定圧力(1.0) 

#53 COUPHB 実数型 温度制御用カップリング 

タイムスケール(1000.0) 

#54 COUPPI 実数型 圧力制御用カップリング 

タイムスケール(1000.0) 

#55  INTEGRation 選択型 積分器の種別 

(LEAP-flog | VELOcity) 

#56   FREQME 整数型 計算頻度（中）(1) 

#57 FREQLO 整数型 計算頻度（長）(1) 

#58 拡張アンサンブ

ル 

EXPAND-ensemble 選択型 拡張アンサンブル種別 

(FORCe-bias |  

SIMUlated tempering | 

GST | EFFE ) 

#59 DUMMYLoop 整数型 ダミーループ回数(1) 

#60 RESETC 整数型 ヒストグラム更新間隔初期値 

(300000) 

#61 BINSIZe 実数型 ヒストグラムのビンサイズ(5.0) 

#62 ENEMIN 実数型 最小エネルギー(-10000.0) 

#63 ENEMAX 実数型 最大エネルギー(10000.0) 
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#64 TEMMIN 実数型 最小温度(250.0) 

#65 TEMMAX 実数型 最大温度(700.0) 

#66 LIMITS 実数型 最小検索閾値(0.001) 

#67 LIMITC 実数型 確率密度関数計算閾値(0.001) 

#68 STTNUM 整数型 温度分割数(100) 

#69 STEBAS 実数型 最小ｴﾈﾙｷﾞｰ(ﾍﾞｰｽｴﾈﾙｷﾞｰ)(0.0) 

#70 GSTMIN 実数型 パラメーターλの下限（0.001d0） 

#71 GSTMAX 実数型 パラメーターλの上限（0.006d0） 

#72 GSTNUM 整数型 パラメーターλの個数（20） 

#73 GSTUPD 整数型 パラメーターλの更新間隔（100） 

#74 GSTCON 整数型 パラメーターλの収束 MD回数 

（10000000） 

#75 GSTSAM 整数型 パラメーターλのスケーリング

前のサンプリング回数（50000） 

#76 GSTBAS 実数型 最小ｴﾈﾙｷﾞｰ(ﾍﾞｰｽｴﾈﾙｷﾞｰ)(25.5) 

#77 GSTETA 実数型 （0.5） 

#78 FBRSTO 選択型 FB 分布データファイル出力形式 

（NOWR | ASCI | DOUB） 

#79 NAMEFO 文字型 出力 FB 分布データファイル名

("") 

#80 FBRSTI 選択型 FB 分布データファイル入力形式 

（NORE | ASCI | DOUB） 

#81 NAMEFI 文字型 入力 FB 分布データファイル名

("") 

#82 UNITFR 整数型 FB 分布データファイル装置番号

（85） 

#83 UNITEP 整数型 確率データファイルの装置番号

（78） 

#84 NAMEEP 文字型 確 率 デ ー タ フ ァ イ ル 名

("expand.prob") 

#85 UNITES 整数型 スケール因子データファイルの 

装置番号（77） 

#86 NAMEES 文字型 スケール因子データファイル名 

("expand.scale") 
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#87 UNITEE 整数型 エネルギーデータファイルの 

装置番号（79） 

#88 NAMEEE 文字型 エネルギーデータファイル名 

("expand.energy") 

#89 Tsallis 

Dynamics 

 

ELOWER 実数型 低エネルギー側閾値(0.0d0) 

#90 EUPPER 実数型 高エネルギー側閾値(0.0d0) 

#91 ROF1DR 実数型 ρ1のパラメーターdの条件 

#92 ROF2XI 実数型 ρ2のパラメーターξの値 

#93 ROF2VX 実数型 ρ2のパラメーターδの条件 

#94 ROF2VY 実数型 ρ2のパラメーターγの条件 

#95  UNITZT 整数型 zeta 値モニタファイル装置番

号 

(80) 

#96 NAMEZT 文字型 zeta値モニタファイル名 

("zeta_TD.dat") 

#97 OUTZET 整数型 zeta 値モニタファイル出力間

隔 

(1) 

#98 MNTRZT 選択型 zeta 値モニタファイル出力形

式 

(NO | ASCI | SING | DOUB) 

#99  UNITCK 整数型 Tsallis 積分チェック値モニタ

ファイル装置番号(75) 

#100 NAMECK 文字型 Tsallis 積分チェック値モニタ

ファイル名("check_TD.dat") 

#101 OUTCHK 整数型 Tsallis 積分チェック値モニタ

ファイル出力間隔(1) 

#102 MNTRCK 選択型 Tsallis 積分チェック値モニタ

ファイル出力形式 

(NO | ASCI | SING | DOUB) 

#103 分布密度関数
のモニタ出力 

 

UNITDD 整数型 Tsallis 分布密度関数モニタフ

ァイル装置番号(83) 

#104  NAMEDD 文字型 Tsallis 分布密度関数モニタフ

ァイル名("") 



106 

 

 

myPresto 5.0 

#105  OUTDDF 整数型 Tsallis 分布密度関数モニタフ

ァイル出力間隔(1) 

#106  MNTRDD 選択型 Tsallis 分布密度関数モニタフ

ァイル出力形式 

(NO | ASCI | SING | DOUB) 

#107 エネルギーの 

モニタ出力 

UNITPK 整数型 装置番号(81) 

#108 NAMEPK 文字型 ファイル名("") 

#109 OUTPKT 整数型 出力間隔(0) 

#110 MNTRPK 選択型 出力形式(NO | ASCI | SING | 

DOUB) 

#111 FLGPKT 選択型 出力項目(---, --+, -+-, -++, 

+--, +-+, ++-, +++) 

potential, kinetic, total を

3文字で表し、"+"が出力対象 

#112 全体の物理量 

モニタ出力 

(重心、全運動

量、全角運動

量、全力、全ト

ルク、rmsd) 

UNITQU 整数型 装置番号(82) 

#113 NAMEQU 文字型 ファイル名("") 

#114 OUTQUA 整数型 出力間隔(1) 

#115 MNTRQU 選択型 出力形式 

(NO | ASCI | SING | DOUB) 

#116 相互作用計算 CALBONd 選択型 bond力の計算 

(CALC | NOCAlc | MEDIum | LONG) 

#117 CALANGle 選択型 angle 力の計算 

(CALC | NOCAlc | MEDIum | LONG) 

#118 CALTORsion 選択型 torsion 力の計算 

(CALC | NOCAlc | MEDIum | LONG) 

#119 CALIMProper 選択型 improper 力の計算 

(CALC | NOCAlc | MEDIum | LONG) 

#120  CALV14 選択型 1-4 van der Waals 力の計算 

(CALC | NOCAlc | MEDIum | LONG) 

#121  CALE14 選択型 1-4静電力の計算 

(CALC | NOCAlc | MEDIum | LONG) 

#122 CUTMEThod 選択型 カットオフ方法 

(RESC | ATOM | RESA) 

#123 CUTLENgth 実数型 カットオフ長(8.0) 

#124 UPDATEinterval 整数型 相互作用テーブル更新間隔(20) 
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#125  USESPL 選択型 スプライン補間の適用 

（NO | YES） 

#126  CUT-ON 実数型 スプライン開始距離（6.0） 

#127  CALV15 選択型 カットオフあり 1-5vdW 力計算 

(CALC | NOCAlc | MEDIum | LONG) 

#128 CALE15 選択型 カットオフあり 1-5静電力計算 

(CALC | NOCAlc | MEDIum | LONG) 

#129 CALHYD 選択型 カットオフあり 1-5水素力計算 

(CALC | NOCAlc | MEDIum | LONG) 

#130 CALV5N 選択型 カットオフなし 1-5vdW 力計算 

(CALC | NOCAlc | MEDIum | LONG) 

#131 CALE5N 選択型 カットオフなし 1-5静電力計算 

(CALC | NOCAlc | MEDIum | LONG) 

#132 CALH5N 選択型 カットオフなし 1-5水素力計算 

(CALC | NOCAlc | MEDIum | LONG) 

#133 DIEFUNction 選択型 静電の距離依存 

(CONS | DIST) 

#134 DIEVALue 実数型 静電の係数(1.0) 

#135 PME法, 

Ewald 法 

CALPME 選択型 PME法の実行 

(NO | YES) 

#136 CALEWAld 選択型 Ewald 法の実行 

(NO | YES) 

#137 PMESPD 選択型 PME法での計算間隔の調整 

(NORM | HIGH) 

#138 PMEUPD 選択型 PMESPD= HIGH の場合の計算方法 

(CUT | RECI) 

#139 REATOL 実数型 Ewald 法での許容誤差(1.0d-19) 

#140 EWAPAR 実数 PME法、Ewald 法での逆空間計算 

係数(0.35) 

#141 PMEORDer 整数型 PME法多重極展開数(5) 

#142  MESHLX 整数型 PME法 x軸メッシュ数(16) 

#143  MESHLY 整数型 PME法 y軸メッシュ数(16) 

#145 MESHLZ 整数型 PME法 z軸メッシュ数(16) 

#146 FMM法 USEFMM 選択型 FMM法の実行(NO | YES) 
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#147  FMMSPD 選択型 FMM法での計算間隔の調整 

(NORM | HIGH) 

#148  FMTREE 整数型 FMM法 Treeサイズ(3) 

#149 FMPOLE 整数型 FMM法多重極展開数(8) 

#150  FMNUMA 整数型 FMMセル内最大原子数（1000） 

#151 拘束力計算 CALPSR 選択型 位置拘束計算 

(CALC | NOCAlc | MEDIum | LONG) 

#152  WETPSR 実数型 位置拘束重み(5.0) 

#153   CALDSR 選択型 距離拘束力計算 

(CALC | NOCAlc | MEDIum | LONG) 

#154 WETDSR 実数型 距離拘束重み(1.0) 

#155 CALDHR 選択型 二面角拘束力計算 

(CALC | NOCAlc | MEDIum | LONG) 

#156 WETDHR 実数型 二面角拘束重み(10.0) 

#157 CALREPulsion 選択型 repulsion 力計算 

(CALC | NOCAlc | MEDIum | LONG) 

#158 WETREPulsion 実数型 repulsion 重み(1.0) 

#159 REPSCAle 実数型 repulsion scale factor (1.0) 

#160 REPDELta 実数型 repulsion 許容誤差(1.0) 

#161 CALCAP 選択型 cap拘束力計算 

(CALC | NOCAlc | MEDIum | LONG) 

#162 RADCAP 実数型 cap半径(20.0) 

#163 FORCAP 実数型 caｐ係数(150.0) 

#164 FUNCAP 選択型 cap種別 

(HARMonic | BIQUadratic) 

#165 EXTCAP 選択型 拡張 cap 拘束力計算 

(CALC | NOCAlc) 

#166 TEMPERature 実数型 拘束温度(300.0) 

#167 SHAKEMethod 選択型 shake 種別 

(NOSHake | HBONd | ALLBond) 

#168 COVSHK 実数型 shake 収束値(1.0D-6) 

#169 LIMSHK 整数型 shake ループ上限(1000) 

#170 剛体モデル RIGIDModel 選択型 剛体モデル指定(NO | YES | AUTO) 

#171 UNITRM 整数型 装置番号(56) 

#172 NAMERM 文字型 ファイル名("") 
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#173 DBGRIG 選択型 剛体モデル自動生成情報出力指

定 

(NOWR | ASCI) 

#174 UNITDR 整数型 装置番号(84) 

#175 NAMEDR 文字型 ファイル名("") 

#176 GB 計算 CAL-GB 選択型 GB 計算 

(CALC | NOCAlc| MEDIum | LONG) 

#177 GBWELE 実数型 水の誘電率(78.3) 

#178 GBMELE 実数型 蛋白の誘電率(1.0) 

#179 GBDELT 実数型 Born半径の補正値(0.0) 

#180 GBLAMB 実数型 容積補正値(1.0) 

#181 GBOFFS 実数型 van der Waals 半径補正値(0.09) 

#182 ASA計算 CALASA 選択型 ASA計算 

(CALC | NOCAlc| MEDIum | LONG) 

#183 ASAPRO 実数型 PROBE 半径(1.4) 

#184 ASAWEI 実数型 ASA重み(1.0) 

#185 ASACUT 実数型 ASA用カットオフ長(4.5) 

#186 UMBRELLA 

拘束計算 

CALUMB 選択型 UMBRELLA ポテンシャル計算 

(NOCAlc | CALC | MEDIum | LONG) 

#187 境界条件 BOUNDAry 選択型 基本セルの形状 

(NO | PERI | ELLIPSoid | SPHERE) 

#188 SETCENter 選択型 先頭分子重心をセルの中心に設

定 

(NO | YES) 

#189 CENTRX 実数型 セルの中心 x座標(0.0) 

#190 CENTRY 実数型 セルの中心 y座標(0.0) 

#191 CENTRZ 実数型 セルの中心 z座標(0.0) 

#192 LXCELL 実数型 立方体セルの x 軸サイズ(40.0) 

#193 LYCELL 実数型 立方体セルのｙ軸サイズ(40.0) 

#194 LZCELL 実数型 立方体セルの z 軸サイズ(40.0) 

#195   ANGLBC 実数型 LYCELL と LZCELL の角度(90.0) 

#196 ANGLCA 実数型 LZCELL と LXCELL の角度(90.0) 

#197 ANGLAB 実数型 LXCELL と LYCELL の角度(90.0) 

#198   ELLIPA 実数型 楕円体セルの半径(30.0) 

#199 ELLIPB 実数型 楕円体セルの半径(30.0) 
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#200 ELLIPC 実数型 楕円体セルの半径(30.0) 

#201 RADIUS 実数型 SPHERE セルの半径(30.0) 

#202 REPLAC 選択型 座標引き戻し方法 

(ATOM | RESI | CHAI) 
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A.2.2 トポロジーファイル 

 

対象フェーズ：全フェーズ 

 

用途：シミュレートする系のトポロジーを指定する。 

 

特記事項： 

 指定により、アスキー、バイナリ（8バイト実数形式指定）にすることができる。 

 

書式：出力指定により以下の２種類に分かれる。 

 

(1) ASCII形式指定(TOPOLO= FORM) 

特記事項： 

行中の“;”以降はコメントとなる。また、”->”は継続行をあらわす。 

各指定部分は分子指定部分で記述された順序どおりに記述しなければならない。 

 キーワードは、"TPL> " に続く４文字を認識する。 

 

書式： トポロジーファイルは以下の部分で構成される。 

 

 

(1-1)タイトル記述 

当該トポロジーのタイトルを記述する。10行を越えてはならない。 

 

 

例) 

 

 

 

 

 

タイトル記述 分子指定記述 原子指定記述 [BOND 指定記述] [ANGLE 指定記述] 

[TORSION 指定記述] [IMPROPER 指定記述] ポテンシャル関数指定記述 

非結合相互作用指定記述 

 

"TPL> TITL"行 [タイトル行 ...] 

 

TPL> TITLE 

ALA-DIMER (AMBER UNITED ATOM) 
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(1-2)分子指定記述 

当該トポロジーの分子を記述する。 

 

 

分子名行は以下の部分で構成される。 

 

分子名称：40文字以内の英字名を記述する。 

分子数 ：当該分子の個数を記述する。 

 

例) 

 

 

(1-3)原子指定記述 

分子指定記述の順に、その分子を構成する原子の情報を記述する。 

 

 

原子記述行は以下の部分で構成される。 

 

 

原子名 ：8文字以下で原子名を記述する。 

原子タイプ ：4文字以下で原子タイプを記述する。 

相互作用タイプ ：整数で相互作用タイプを記述する。 

残基名 ：8文字以下で残基名を記述する。 

残基番号 ：分子内の残基の相対番号を記述する。 

質量 ：1mol あたりの原子の質量を g単位で記述する。 

vanderWaals半径：van der Waals半径をÅ単位で記述する。 

"TPL> MOLE"行 [分子名行 ...] 

 

分子名称 分子数 

 

TPL> MOLECULE 

ALA-DIMER-1                                                1 

WATER(TIP3P-MODEL)-2                                     449 

 

"TPL> ATOM"行 分子名称行 [原子記述行 ...] 

 

原子名 原子タイプ 相互作用タイプ 残基名 残基番号 質量 vanderWaals 半径 

電荷 1-2結合原子数 1-3 結合原子数 1-4 結合原子数 

[1-2結合原子相手..] [1-3 結合原子相手..] [1-4結合原子相手..] 

[内部座標記述（z-matrix）] 
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1-2結合原子数：1-2の結合をしている原子で、当該原子より後にある原子の数を記述する。 

1-3結合原子数：1-3の結合をしている原子で、当該原子より後にある原子の数を記述する。 

1-4結合原子数：1-4の結合をしている原子で、当該原子より後にある原子の数を記述する。 

1-2結合原子相手：1-2の結合をしている原子の相対位置を 1-2結合原子数分だけ記述する。 

1-3結合原子相手：1-3の結合をしている原子の相対位置を 1-3結合原子数分だけ記述する。 

1-4結合原子相手：1-4の結合をしている原子の相対位置を 1-4結合原子数分だけ記述する。 

内部座標記述（z-matrix）：以下の通り。 

 ・1-2結合原子相手：1-2の結合をしている原子の相対位置。 

・1-3結合原子相手：1-3の結合をしている原子の相対位置。 

・1-4結合原子相手：1-4の結合をしている原子の相対位置。 

 ・位相基準原子：位相の基準となる原子の相対位置。 

 ・平衡距離：平衡距離をÅ単位で記述する。 

 ・平衡角：平衡角を度数(degree)単位で記述する。 

 ・位相：初期位相を度数(degree)単位で記述する。 

 

例) 

 

 

(1-4)BOND指定記述 

分子指定記述の順に、その分子内に存在する BONDの情報を記述する。 

 

 

BOND記述行は以下の部分で構成される。 

 

TPL> ATOM 

ALA-DIMER-1                  ;  分子名行 

N       N3     14          -> ; 原子名 原子タイプ 相互作用タイプ 

ALA     1                  ->  ; 残基名 残基番号 

14.010  1.850  -0.263      -> ; 質量  vanderWaals 半径 電荷 

4      2      2            ->  ;  1-2結合原子数 1-3 結合原子数 1-4結合原子数 

1      2      3      4     ->  ;  1-2結合相手原子 

5      6                   ->  ;  1-3結合相手原子 

7      8                   ->  ;  1-4結合相手原子 

0  0  0  0  0.0000  0.0000  0.0000  -> ；内部座標（z-matrix） 

"TPL> BOND"行 分子名称行 [BOND 記述行 ...] 

 

BOND構成原子 1 BOND 構成原子 2 係数 平衡距離 
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BOND構成原子 1,2 ：整数で BONDを構成する原子を記述する。 

係数 ：BOND の力の係数を KCAL/(MOL*Å2)単位で記述する。 

平衡距離 ：平衡距離をÅ単位で記述する。 

 

例) 

 

 

(1-5)ANGLE指定記述 

分子指定記述の順に、その分子内に存在する ANGLE の情報を記述する。 

 

 

ANGLE記述行は以下の部分で構成される。 

 

 

ANGLE構成原子 1,2,3 ：ANGLEを構成する原子を整数で記述する。2が ANGLEの中心。 

係数 ：ANGLEの力の係数を KCAL/(MOL*θ2)単位で記述する。 

平衡角 ：平衡角を度数(degree)単位で記述する。 

 

例) 

 

 

(1-6)TORSION指定記述 

分子指定記述の順に、その分子内に存在する TORSION の情報を記述する。 

 

 

TORSION記述行は以下の部分で構成される。 

TPL> BOND 

ALA-DIMER-1                  ;  分子名行 

1    2    434.00   1.010    ; 構成原子 1 構成原子 2 係数 平衡距離 

 

"TPL> ANGL"行 分子名称行 [ANGLE 記述行 ...] 

 

ANGLE 構成原子 1 ANGLE 構成原子 2 ANGLE構成原子 3 係数 平衡角 

 

TPL> ANGLE 

ALA-DIMER-1                  ;  分子名行 

2   1   3   35.000   109.50  ; 構成原子 1 構成原子 2 係数 平衡角 

 

"TPL> TORS"行 分子名称行 [TORSION 記述行 ...] 

 



115 

 

myPresto 5.0 

 

 

TORSION構成原子 1,2,3,4：TORSIONを構成する原子を整数で記述する。 

 原子 1,2,3と原子 2,3,4の組が平面を構成する。 

係数：TORSIONの力の係数を KCAL/MOL単位で記述する。 

重複 TORSION数 ：当該 TORSIONと重なりのある TORSIONの数を記述する。 

対象性 ：当該 TORSIONの対象性(周期の逆数)を記述する。 

位相 ：当該 TORSIONの初期位相を度数(degree)単位で記述する。 

1-4相互作用計算フラグ：当該 TORSIONの 1と 4の原子間の静電・van der Waals 力を計算

する場合は 1を、そうでない場合 0を記述する。 

 

例) 

 

 

(1-7)IMPROPER-TORSION指定記述 

分子指定記述の順に、その分子内に存在する IMPROPER-TORSIONの情報を記述する。 

 

 

IMPROPER記述行は以下の部分で構成される。 

 

 

IMPROPER構成原子 1,2,3,4：IMPROPERを構成する原子を整数で記述する。 

原子 1,2,3と原子 2,3,4の組が平面を構成する。 

係数 ：IMPROPER の力の係数を KCAL/MOL単位で記述する。 

重複 IMPROPER数 ：当該 IMPROPERと重なりのある IMPROPERの数を記述する。 

TORSION 構成原子 1 TORSION 構成原子 2 TORSION 構成原子 3 

TORSION 構成原子 4 係数 重複 torsion 数 対象性 初期位相 

1-4相互作用計算フラグ 

 

TPL> TORSION 

ALA-DIMER-1                    ;  分子名行 

2     1     5     6      ->     ;  構成原子 1 構成原子 2 構成原子 3 構成原子 4 

1.4   6     3     0.0    ->     ; 係数 重複 TORSION 数 対象性 初期位相 

1                               ; 1-4 相互作用計算フラグ 

 

"TPL> IMPR"行 分子名称行 [IMPROPER 記述行 ...] 

 

IMPROPER 構成原子 1 IMPROPER 構成原子 2 IMPROPER 構成原子 3 

IMPROPER 構成原子 4 係数 重複 IMPROPER 数 対象性 初期位相 

1-4相互作用計算フラグ 
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対象性 ：当該 IMPROPERの対象性(周期の逆数)を記述する。 

位相 ：当該 IMPROPERの初期位相を度数(degree)単位で記述する。 

1-4 相互作用計算フラグ：当該 IMPROPER の 1 と 4 の原子間の静電・van der Waals 力を計

算する場合は 1を、そうでない場合 0を記述する。 

 

例) 

 

 

(1-8)ポテンシャル関数指定記述 

系のポテンシャル関数の情報を記述する。 

 

 

ポテンシャル関数記述行は以下の部分で構成される。 

 

 

番号 ：複数行記述する場合に 1から昇順に整数値で記述する。 

係数の個数 ：ポテンシャル関数の係数の個数を記述する。 

ポテンシャル関数名称：ポテンシャル関数の名称を記述する。 

(AMBER | OPLS | ECEPP | CHARM) 

 

例) 

 

 

(1-9)非結合相互作用指定記述 

系の非結合相互作用情報を記述する。 

 

 

TPL> IMPROPER 

ALA-DIMER-1                    ;  分子名行 

6     5     1     7      ->     ;  構成原子 1 構成原子 2 構成原子 3 構成原子 4 

14.0  1     3   180.0    ->     ; 係数 重複 IMPROPER 数 対象性 初期位相 

0                               ; 1-4 相互作用計算フラグ 

 

"TPL> FUNC"行 [ポテンシャル関数記述行 ...] 

 

番号 係数の個数 ポテンシャル関数名称 

 

TPL> FUNCTION 

1         4          AMBER   ;  番号 係数の個数 ポテンシャル関数名称 

 

"TPL> NONB"行 [非結合相互作用記述行 ...] 
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ポテンシャル関数によって、非結合相互作用記述行の書式が異なる（(A), (B)）。 

(A)van der Waalsの場合 

非結合相互作用記述行に以下を記述する。 

 

 

相互作用タイプ 1 ：原子の相互作用タイプを記述する。 

相互作用タイプ 2 ："0"を記述する。 

関数タイプ ："1"を記述する。 

vanderWaals半径 ：当該原子の van der Waals半径をÅ単位で記述する。 

vanderWaals深さ ：van der Waals のエネルギーの深さを KCAL/MOL単位で記述する。 

1-4vanderWaals係数 ：1-4 の van der Waal エネルギー計算で使用する係数を記述す

る。 

1-4静電係数 ：1-4の静電エネルギー計算で使用する係数を記述する。 

 

(B)水素結合の場合 

 

 

相互作用タイプ 1 ：原子の相互作用タイプを記述する。 

相互作用タイプ 2 ：原子の相互作用タイプを記述する。 

関数タイプ ："2"を記述する。 

12 乗項係数 ：当該原子間の 12乗項の係数を KCAL/(MOL*Å12)単位で記述する。 

10 乗項係数 ：当該原子間の 10乗項の係数を KCAL/(MOL*Å10)単位で記述する。 

 

例） 

相互作用タイプ 1 相互作用タイプ 2 関数タイプ vanderWaals 半径 

vanderWaals 深さ 1-4vanderWaals 係数 1-4 静電係数 

 

相互作用タイプ 1 相互作用タイプ 2 関数タイプ 12 乗項係数 10 乗項係数 
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(2) 実数形式指定(TOPOLO= BINA)  

 

 

タイトル： 

 

 

分子： 

 

 

原子： 

TPL> NONBOND 

; van der Waals の場合 

  1    0   1         ->   ;  原子タイプ 1 原子タイプ 2("0") 関数タイプ("1") 

1.9080   0.0860     ->   ;  vanderWaals 半径 vanderWaals 深さ 

0.8333   0.5             ;  1-4vanderWaals 係数 1-4静電係数 

 

; 水素結合の場合 

14   14   2       ->    ;  原子タイプ 1 原子タイプ 2 関数タイプ("2") 

 1.8000   0.2420           ;  12 乗項係数 10乗項係数 

 

タイトル  分子  原子  残基  チェイン  伸縮  変角  二面角 

Improper  ポテンシャル関数数  原子種別  

 

行数    INTEGER×1 

タイトル文   CHARACTER(80)×行数 

 

分子数    INTEGER×1 

分子名    CHARACTER(40)×分子数 

所属チェイン数   INTEGER×分子数 
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残基： 

 

 

チェイン： 

 

 

伸縮： 

 

原子数    INTEGER×1 

所属分子    INTEGER×原子数 

所属チェイン   INTEGER×原子数 

所属残基    INTEGER×原子数 

非連結相互作用の種別  INTEGER×原子数 

1-2相互作用数   INTEGER×原子数 

1-3相互作用数   INTEGER×原子数 

1-4相互作用数   INTEGER×原子数 

静電荷    REAL*8×原子数 

質量    REAL*8×原子数 

VanDerWaals 半径   REAL*8×原子数 

原子名    CHARACTER(8)×原子数 

型名    CHARACTER(4)×原子数 

所属残基名   CHARACTER(8)×原子数 

1-2相互作用テーブル No  INTEGER×原子数×1-2 相互作用数 

1-3相互作用テーブル No  INTEGER×原子数×1-3 相互作用数 

1-4相互作用テーブル No  INTEGER×原子数×1-4 相互作用数 

 

残基数    INTEGER×1 

先頭原子番号   INTEGER×残基数 

最終原子番号   INTEGER×残基数 

 

チェイン数   INTEGER×1 

最終原子番号   INTEGER×チェイン数 

 

伸縮数    INTEGER×1 

構成原子    INTEGER×伸縮数×2 

係数    REAL*8×伸縮数 

最小エネルギー距離  REAL*8×伸縮数 
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変角： 

 

 

二面角： 

 

 

Improper： 

 

 

ポテンシャル関数数： 

 

 

変角数    INTEGER×1 

構成原子    INTEGER×変角数×3 

係数    REAL*8×変角数 

最小エネルギー角   REAL*8×変角数 

二面角数    INTEGER×1 

構成原子    INTEGER×二面角数×4 

とりうる角度の数   INTEGER×二面角数 

係数    REAL*8×二面角数 

対称性    REAL*8×二面角数 

位相    REAL*8×二面角数 

1-4VanDerWaals 係数  REAL*8×二面角数 

1-4静電係数   REAL*8×二面角数 

 

Improper 数   INTEGER×1 

構成原子    INTEGER×Improper 数×4 

とりうる角度の数   INTEGER×Improper 数 

係数    REAL*8×Improper 数 

対称性    REAL*8×Improper 数 

位相    REAL*8×Improper 数 

1-4VanDerWaals 係数  REAL*8×Improper 数 

1-4静電係数   REAL*8×Improper 数 

 

ポテンシャル関数数  INTEGER×1 

関数種別    INTEGER×ポテンシャル関数数 

関数名    CHARACTER(40)×ポテンシャル関数数 
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原子種別： 

 

 

 

 

 

原子種別数    INTEGER×1 

ポテンシャル関数種別(FUNC_VDW, FUNC_HYD) INTEGER×原子種別数×原子種別数 

1/距離**6の VanDerWaals   REAL*8×原子種別数×原子種別数 

1/距離**12の VanDerWaals   REAL*8×原子種別数×原子種別数 

1/距離**10の水素結合   REAL*8×原子種別数×原子種別数 

1/距離**12の水素結合   REAL*8×原子種別数×原子種別数 

vdW最小半径    REAL*8×原子種別数×原子種別数 

井戸型ポテンシャルの深さ   REAL*8×原子種別数×原子種別数 

1-4vdWスケールファクタ   REAL*8×原子種別数×原子種別数 

1-4静電スケールファクタ   REAL*8×原子種別数×原子種別数 
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A.2.3 座標ファイル 

 

対象フェーズ：全フェーズ 

 

用途：シミュレートする系の原子座標を指定する。 

 

特記事項： 

 指定により、アスキー,バイナリ（8バイト実数形式指定）にすることができる。 

 

書式：出力指定により以下の２種類に分かれる。 

 

 (1) ASCII形式指定(COORDI= PDB) 

PDBフォーマットの仕様に従う。 

 

 (2) 実数形式指定(COORDI= BINA)  

 

 

 

日付   CHARACTER(80)×1 

ユーザ名  CHARACTER(80)×1 

原子数   INTEGER×1 

ｘ座標   REAL*8×原子数 

ｙ座標   REAL*8×原子数 

ｚ座標   REAL*8×原子数 
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A.2.4 SHAKE ファイル 

 

対象フェーズ： MIN，MDフェーズ 

 

用途： SHAKE対象原子と拘束距離を指定する。 

 

特記事項： 

 行中の“;”以降はコメントとなる。また、”->”は継続行をあらわす。 

 SHAKEを構成する原子の数は 2,3,4のいずれかとする。 

 複数の分子間にまたがる SHAKEは記述できない。 

 

書式： SHAKE指定は以下の行で構成される。 

 

 

SHAKE情報先頭行：先頭の文字列が“SHAKE> SHAKE”である行 

 

分子指定行： 分子名を記述した行 

 

SHAKE 拘束情報行：SHAKE 対象原子数、SHAKE 対象原子の分子内相対原子番号、SHAKE 拘束

距離を記述した行。SHAKE を構成する原子数にしたがって以下のように記述する。 

 

2 原子 SHAKEの場合： 

 

 

3 原子 SHAKEの場合： 

 

 

4 原子 SHAKEの場合： 

 

[ SHAKE 情報先頭行  分子指定行  SHAKE 拘束情報行... ]... 

 

“2” 原子 1の番号 原子 2 の番号 原子 1-原子 2間の距離 

 

“3” 原子１の番号 原子 2 の番号 原子 3の番号  

原子 1-原子 2間の距離 原子 2-原子 3間の距離 原子 3-原子 1間の距離 

 

“4” 原子１の番号 原子 2 の番号 原子 3の番号 原子 4の番号  

原子 1-原子 2間の距離 原子 2-原子 3間の距離 原子 3-原子 1間の距離 

原子 1-原子 4間の距離 原子 3-原子 4間の距離 原子 2-原子 4間の距離 
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例) 

 

SHAKE> SHAKE       ; SHAKE 情報先頭 

ALA-DIMER-1      ;  分子名 

4                 ->     ;  SHAKE 原子数=4 

1    2    3    4  ->     ;  SHAKE 対象原子の番号 

1.01000  1.64962  1.01000  1.01000  1.64962  1.64962 ; 原子間距離 

2          ->     ; SHAKE 原子数=2 

9   10            ->     ; SHAKE 対象原子の番号 

1.01000       ; 原子間距離 

 

SHAKE> SHAKE      ; SHAKE 情報先頭 

WATER(TIP3P-MODEL)-2     ;  分子名 

3                 ->                                  ;  SHAKE 原子数=3 

1    2    3       ->     ; SHAKE 対象原子の番号 

0.95720   1.51360   0.95720    ; 原子間距離 
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A.2.5 固定原子・自由原子指定ファイル 

 

対象フェーズ： MIN，MDフェーズ 

 

用途： 固定原子、自由原子を指定する。 

 

特記事項： 

  行中の“;”以降はコメントとなる。 

  “（ ）”の中の項目は省略可能である。 

 

書式：自由/固定原子の指定は以下の行で構成される。 

 

 

自由/固定原子情報先頭行： 以下の文字列で指定する。 

(1)原子リスト指定 = “SETVAR> LIST” 

(2)原子範囲指定 = “SETVAR> RADIUS” 

   

自由/固定原子情報：先頭行にしたがって以下のように記述する。 

 

 (1)“SETVAR> LIST”の場合： 

 

 

 

(2)“SETVAR> RADIUS”の場合： 指定方式にしたがって以下のように記述する。 

中心原子指定： 

 

 

中心座標指定： 

 

 

 

[ 自由/固定原子情報先頭行  自由/固定原子情報行... ]... 

 

形式 チェイン先頭番号 チェイン最終番号 残基先頭番号 残基最終番号 

原子名指定 （リスト出力） 

 

形式 "ATOM" 原子番号 半径下限 半径上限 原子名指定 （リスト出力） 

 

形式 "COOR" x座標 ｙ座標 z座標 半径下限 半径上限 原子名指定（リスト出力） 
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※上記にある項目は以下の値で構成される。 

リスト出力  ::= "YES"｜"NO" （デフォルトは "NO"） 

形式  ::= "FREE"｜"FIX" 

原子名指定 ::= ワイルドカード(*)指定可能 

 

 

 

 

例） 

SETVAR> LIST      ； 原子リスト指定先頭行 

FIX   1     1     1     130      *     YES  ； 原子情報 

FREE  2     10000 1      1       O*   ； 原子情報 

 

SETVAR> RADIUS      ； 原子範囲指定先頭行 

FIX   ATOM  100           10.0   20.0    C*    YES  ； 中心原子指定 

FREE  COOR  0.0 10.0 2.0  10.0   20.0    *  ； 中心座標指定 
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A.2.6 CAP 指定ファイル 

 

対象フェーズ： 全フェーズ 

 

用途： セル形状、CAP拘束を指定する。 

 

特記事項： 

  行中の“;”以降はコメントとなる。 

  “（ ）”の中の項目は省略可能である。 

 

書式：バウンダリの指定は以下の行で構成される。 

 

 

バウンダリ情報先頭行： 以下の文字列で指定する。 

 (1)CAP計算対象指定 =  “BOUND> INCLUDE” 

 (2)CAP中心指定 =  “BOUND> CENTER” 

 (3)立方体セルサイズ指定 = “BOUND> BOX” 

 (4)CAP半径指定 =  “BOUND> RADIUS” 

 

バウンダリ情報：先頭行にしたがって以下のように記述する。 

 

(1)“BOUND> INCLUDE”の場合： 

 

 

(2)“BOUND> CENTER”の場合：３種類の指定があり、それぞれ以下のように記述する。 

チェイン重心指定： 

 

 

原子指定： 

 

 

[ バウンダリ情報先頭行  バウンダリ情報行... ]... 

 

分子名 チェイン先頭番号 チェイン最終番号 （リスト出力） 

 

“CHAI” チェイン番号 

 

“ATOM” 中心原子の所属するチェイン番号 中心原子の所属する残基番号 

原子名 
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座標指定： 

 

 

(3)“BOUND> BOX”の場合： 

 

 

(4)“BOUND> RADIUS”の場合： 

 

 

 

※上記にある項目は以下の値で構成される。 

リスト出力  ::= "YES"｜"NO" （デフォルトは "NO"） 

 

 

 

“COOR” x 座標 ｙ座標 z座標 

 

x 成分 y 成分 z 成分 

 

半径値 

 

例） 

BOUND> INCLUDE    ； CAP計算対象指定先頭行 

WATER     1      200  YES   ； CAP計算対象指定 

BOUND> CENTER    ； CAP中心指定先頭行 

CHAIN         1    ； チェイン重心指定 

ATOM          1      1      CA  ； 原子指定 

COORDINATEs   0.0D0  0.0D0  0.0D0  ； 座標指定 

BOUND> BOX    ； 立方体セルサイズ指定先頭行 

0.0D0  0.0D0  0.0D0   ； 立方体セルサイズ指定 

BOUND> RADIUS    ； CAP半径指定先頭行 

30.0D0     ； CAP半径指定 
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A.2.7 拡張 CAP 指定ファイル 

 

対象フェーズ： 全フェーズ 

 

用途： 拡張 CAP拘束対象、拘束条件を指定する 

 

特記事項： 

  行中の“;”以降はコメントとなる。 

 

書式：拡張 CAP拘束の指定は以下の行で構成される。 

 

 

 

   

拘束条件指定行：“EXTCAP>CONDition”行に引き続き、以下のように指定する。 

 

   球体 CAP拘束の中心、半径、力の係数を指定； 

 

 

 

 

   楕円体 CAP拘束の焦点、焦点からの距離の和、力の係数を指定； 

 

 

 

 

 

 

   楕円体 CAP拘束の中心、x軸方向、y軸方向、z軸方向の半径、力の係数を指定； 

 

 

 

 

 

 

[“EXTCAP>CONDition”行  拘束条件指定行 

“EXTCAP>INCLude”  行  拘束対象指定行... ] ... 

“GEometric ELlipsoid”  

焦点 A の x 座標 焦点 A の y座標 焦点 A の z座標  

焦点 B の x座標 焦点 B の y座標 焦点 B の z座標  

焦点からの距離の和/2.0d0 力の係数 [リスト出力] 

“ALgebraic ELipsoid” 

中心の x座標 中心の y座標 中心の z座標 

x軸方向の半径 y軸方向の半径 z軸方向の半径  

力の係数 [リスト出力] 

“SPHEre” 中心の x座標 中心の y 座標 中心のｚ座標 

 半径 力の係数 [リスト出力] 
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拡張 CAP拘束計算対象指定行：“EXTCAP>INCLude”に引き続き、以下のように指定する。 

 

   チェイン単位での指定； 

 

  

  残基単位での指定； 

 

 

 

   原子単位での指定； 

 

 

 

※上記にある項目は以下の値で構成される。 

 リスト出力  ::= "YES"｜"NO" 

 

（CAP拘束を２つ指定する例） 

 

 

 

“CHAI” 分子名 先頭チェイン番号 最終チェイン番号 [リスト出力] 

“RESI” 先頭チェイン番号 最終チェイン番号 

 先頭残基番号 最終残基番号 残基名 [リスト出力] 

 

“ATOM” 先頭チェイン番号 最終チェイン番号 

先頭残基番号 最終残基番号 原子名 残基名 [リスト出力] 

 

EXTCAP> COND                                     ; CAP拘束１の拘束条件を指定 

;SPHERE 39.0 26.0 -4.0 27.0 100.0 YES            ; （球体による指定） 

GEEL 86.0 2.0 -1.0 10.0 58.0 1.0 48.5 150.0 YES  ; （楕円体による指定） 

;ALEL 0.0 0.0 0.0 12.0 12.0 12.0 150.0 YES       ; （楕円体による指定） 

 

EXTCAP> INCL                                     ; CAP拘束１の拘束対象を指定 

;CHAI WAT 1 216 YES                              ; （チェイン単位での指定） 

;RESI 1 1 1 3 HYD YES                            ; （残基単位での指定） 

ATOM 9 9 1 5 * * YES                             ; （原子単位での指定） 

 

 

 

EXTCAP> COND                                     ; CAP拘束２の拘束条件を指定 

;SPHERE 39.0 26.0 -4.0 27.0 100.0 YES            ; （球体による指定） 

GEEL 86.0 2.0 -1.0 10.0 58.0 1.0 49.5 150.0 YES  ; （楕円体による指定） 

;ALEL 0.0 0.0 0.0 12.0 12.0 12.0 150.0 YES       ; （楕円体による指定） 

 

EXTCAP> INCL                                     ; CAP拘束２の拘束対象を指定 

;CHAI WAT 1 216 YES                              ; （チェイン単位での指定） 

;RESI 1 1 1 3 HYD YES                            ; （残基単位での指定） 

ATOM 10 1365 1 1 * WAT YES                       ; （原子単位での指定） 
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A.2.8 位置拘束ファイル 

 

対象フェーズ： 全フェーズ 

 

用途： 位置拘束を指定する。 

 

特記事項： 

  行中の“;”以降はコメントとなる。 

  “（ ）”の中の項目は省略可能である。 

 

書式：位置拘束の指定は以下の行で構成される。 

 

 

位置拘束情報先頭行：以下の文字列で指定する。 

(1)拘束リスト指定 = “GROUP> LIST” 

(2)拘束範囲指定 = “GROUP> RADIUS” 

 

パラメーター終了行：パラメーター指定行の終了を以下の形式で指定する。 

“END” 

 

終了情報行：先頭の文字列が“GROUP> STOP”である行 

 

位置拘束情報：先頭行にしたがって以下のように記述する。 

(1)“GROUP> LIST”の場合： 

 

 

(2)“GROUP> RADIUS”の場合： 

 

 

※上記にある項目は以下の値で構成される。 

リスト出力  ::= "YES"｜"NO" （デフォルトは "NO"） 

[位置拘束情報先頭行  位置拘束情報行... パラメーター終了行 終了情報行]... 

 

チェイン先頭番号 チェイン最終番号 残基先頭番号 残基最終番号 原子名指定 

残基名指定 係数 "MASS" （リスト出力） 

 

中心チェイン番号 中心残基番号 中心原子名 半径下限 半径上限 原子名指定           

係数 "MASS" （リスト出力） 
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拘束力を原子の質量に比例させる場合、"MASS"を指定する。 

 

 

 

 

 

例） 

GROUP> LIST     ； 拘束リスト指定先頭行 

1    1    5   13    CA   *     1.0    MASS   YES ； 位置拘束情報 

1    1    1   67    N*  ARG    1.0    MASS ； 位置拘束情報 

END 

GROUP> STOP 

 

GROUP> RADIUS     ； 拘束範囲指定先頭行 

1   10   CA   0.0   5.0  C*   1.0   MASS   YES ； 位置拘束情報 

1   10   CA   0.0   5.0  N*   1.0   MASS   YES ； 位置拘束情報 

1   10   CA   0.0   5.0  O*   1.0   MASS   YES ； 位置拘束情報 

1   10   CA   0.0   5.0  S*   1.0   MASS   YES ； 位置拘束情報 

END 

GROUP> STOP 
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A.2.9 距離拘束ファイル 

 

対象フェーズ： 全フェーズ 

 

用途： 距離拘束を指定する。 

 

特記事項： 

  行中の“;”以降はコメントとなる。 

  “（ ）”の中の項目は省略可能である。 

 

書式：距離拘束の指定は以下の行で構成される。 

 

 

距離拘束情報先頭行：以下の文字列で指定する。 

(1)拘束リスト指定 =“RDDSTC> LIST” 

 

パラメーター終了行：パラメーター指定行の終了を以下の形式で指定する。 

“END” 

 

終了情報行：先頭の文字列が“RDDSTC> STOP”である行 

 

距離拘束情報：先頭行にしたがって以下のように記述する。 

 

(1)“RDDSTC> LIST”の場合： 

 

 

※上記にある項目は以下の値で構成される。 

原子指定 ::= 所属チェイン番号 所属残基番号 所属残基名 原子名 

リスト出力 ::= "YES"｜"NO"｜"HBOND" （デフォルトは "NO"） 

 

[距離拘束情報先頭行  距離拘束情報行... パラメーター終了行 終了情報行]... 

 

原子指定１ 原子指定２ 下界係数 上界係数 下界距離 上界距離（リスト出力） 
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例） 

RDDSTC> LIST      ； 拘束リスト指定先頭行 

1   1 ILE  HA   1    2 ALA  HN    1.00  1.00  1.95  2.50  YES  ； 距離拘束情報 

1   2 ALA  HA   1   65 VAL  CG*   1.00  1.00  2.70  4.90  YES  ； 距離拘束情報 

1   8 HIS  HD2  1   19 THR  HG2*  1.00  1.00  2.00  5.00 ； 距離拘束情報 

1   4 PRO  HB*  1    5 ALA  HN    1.00  1.00  1.95  3.50 ； 距離拘束情報 

1   4 PRO  HB*  1    6 CYS  HN    1.00  1.00  1.95  3.50 ； 距離拘束情報 

1   4 PRO  HD*  1   66 LEU  CD*   1.00  1.00  2.70  6.40 ； 距離拘束情報 

1  20 ASN  HB*  1   43 ALA  HB*   1.00  1.00  2.00  4.50 ； 距離拘束情報 

1   5 ALA  HB*  1    7 VAL  HN    1.00  1.00  1.95  5.00 ； 距離拘束情報 

1  11 ALA  HB*  1   61 VAL  CG*   1.00  1.00  2.70  6.40 ； 距離拘束情報 

1  29 THR  HA   1   51 PHE  CZ    1.00  1.00  2.70  6.40 ； 距離拘束情報 

1  89 ILE  HN   1   76 ARG+ O     0.50  0.50  1.70  2.30 HBOND ； 距離拘束情報 

END 

RDDSTC> STOP 
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A.2.10 二面角拘束ファイル 

 

対象フェーズ： 全フェーズ 

 

用途：二面角拘束を指定する。 

 

特記事項： 

  行中の“;”以降はコメントとなる。 

  “（ ）”の中の項目は省略可能である。 

 

書式：二面角拘束の指定は以下の行で構成される。 

 

 

二面角拘束情報先頭行： 以下の文字列で指定する。 

(1)拘束リスト指定 = “CDIHE> LIST” 

(2)拘束番号指定 = “CDIHE> NUMBER” 

 

パラメーター終了行：パラメーター指定行の終了を以下の形式で指定する。 

“END” 

 

終了情報行：先頭の文字列が“CDIHE> STOP”である行 

 

二面角拘束情報：先頭行にしたがって以下のように記述する。 

 

(1)“CDIHE> LIST”の場合： 

 

 

(2)“CDIHE> NUMBER”の場合： 

 

 

 

[二面角拘束情報先頭行  二面角拘束情報行... パラメーター終了行 終了情報行]... 

 

所属チェイン番号 原子指定 1 原子指定 2 原子指定 3 原子指定 4  

下界係数 上界係数 下界角 上界角 （リスト出力） 

 

原子番号 1 原子番号 2 原子番号 3 原子番号 4 下界係数 上界係数 下界角 上界角 

（リスト出力） 
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※上記にある項目は以下の値で構成される。 

原子指定 ::= 所属残基番号 原子名 

リスト出力 ::= "YES"｜"NO" （デフォルトは "NO"） 

 

 

 

 

例） 

CDIHE> LIST      ； 拘束リスト指定先頭行 

1  11 CA   11 C   12 N   12 CA   1.0  1.0   175.0 -175.0   Y ； 二面角拘束情報 

1   16 CA   16 C   17 N   17 CA   1.0  1.0   175.0 -175.0   Y ； 二面角拘束情報 

END 

CDIHE> STOP 

 

CDIHE> NUMBER      ； 拘束リスト指定先頭行 

77    79    81    93   2.0  2.0  -90.0  -40.0    Y  ； 二面角拘束情報 

END 

CDIHE> STOP 
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A.2.11 モニター指定ファイル 

 

対象フェーズ： MD 

 

用途：モニター対象を指定する。 

 

特記事項： 

  行中の“;”以降はコメントとなる。 

  “（ ）”の中の項目は省略可能である。 

キーワードは、"MONI> " に続く４文字を認識する。 

 

書式：モニターの指定は以下の行で構成される。 

 

 

モニター指定情報先頭行： 以下の文字列で指定する。 

(1)原子位置指定=“MONI> COOR” 

(2)距離指定 = “MONI> DIST” 

(3)変角指定 = “MONI> ANGL” 

(4)二面角指定 = “MONI> TORS” 

 

モニター指定情報行：先頭行にしたがって以下のように記述する。 

 

(1)“MONI> COOR”の場合： 

 

 

(2)“MONI> DIST”の場合： 

 

 

(3)“MONI> ANGL”の場合： 

 

 

 

[モニター指定情報先頭行  モニター指定情報行... ]... 

 

原子指定１ （リスト出力） 

 

原子指定１ 原子指定２ （リスト出力） 

 

原子指定１ 原子指定２ 原子指定３ （リスト出力） 
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(4)“MONI> TORS”の場合： 

 

 

※上記にある項目は以下の値で構成される。 

原子指定 ::= チェイン番号 残基番号 原子名 

リスト出力 ::= "YES"｜"NO" （デフォルトは "NO"） 

 

 

 

 

 

原子指定１ 原子指定２ 原子指定３ 原子指定４ （リスト出力） 

 

例） 

MONI> COORDINATE     ；原子位置指定先頭行 

1 3 CA   YES     ；モニター指定情報 

1 3 C    YES     ；モニター指定情報 

 

MONI> DISTANCE     ；距離指定先頭行 

1 1 O   1 4 H   YES    ；モニター指定情報 

 

MONI> ANGLE     ；変角指定先頭行 

1 1 C    1 1 O 1 2 N    YES   ；モニター指定情報 

 

MONI> TORSION     ；二面角指定先頭行 

1 1 C   1 2 N   1 2 CA  1 2 C   YES  ；モニター指定情報 

1 3 N   1 3 CA  1 3 C   1 4 N   YES  ；モニター指定情報 
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A.2.12 系の重心合わせ指定用ファイル 

 

対象フェーズ： MIN, MD 

 

用途：重心合わせ対象原子を指定する。 

 

特記事項： 

  行中の“;”以降はコメントとなる。 

  “（ ）”の中の項目は省略可能である。 

 

書式：重心合わせ対象原子の指定は以下の行で構成される。 

 

 

重心合わせ対象原子情報先頭行： 以下の文字列で指定する。 

(1)原子リスト指定 = “SETBST> LIST” 

(2)原子範囲指定 = “SETBST> RADIUS” 

 

重心合わせ対象原子情報：先頭行にしたがって以下のように記述する。 

(1)“SETBST> LIST”の場合： 

 

 

(2)“SETBST> RADIUS”の場合： 指定方式にしたがって以下のように記述する。 

中心原子指定： 

 

 

中心座標指定： 

 

 

 

 

 

[ BESTFIT 対象原子情報先頭行  BESTFIT 対象原子情報行... ]... 

 

形式 チェイン先頭番号 チェイン最終番号 残基先頭番号 残基最終番号 

原子名指定 （リスト出力） 

 

形式 "ATOM" 原子番号 半径下限 半径上限 原子名指定 （リスト出力） 

 

形式 "COOR" x座標 ｙ座標 z座標 半径下限 半径上限 原子名指定（リスト出力） 
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※上記にある項目は以下の値で構成される。 

リスト出力 ::= "YES"｜"NO" （デフォルトは "NO"） 

形式 ::= "FREE"｜"FIX" 

原子名指定 ::= ワイルドカード(*)指定可能 

 

 

 

 

 

例） 

SETBST> LIST      ； 原子リスト指定先頭行 

FIX   1      1         1        130        *       YES ； 原子情報 

FREE  2     10000      1        1          O*  ； 原子情報 

 

SETBST> RADIUS      ； 原子範囲指定先頭行 

FIX   ATOM  100           10.0   20.0    C*    YES  ； 中心原子指定 

FREE  COOR  0.0 10.0 2.0  10.0   20.0    *  ； 中心座標指定 
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A.2.13 系の GB/SA 及び ASA用パラメーター指定ファイル 

 

対象フェーズ： MIN, MD 

 

用途：GB/SA及び ASA用パラメーターを設定する。 

 

特記事項： 

 本ファイルで全原子のデータが設定されなければ、計算結果は保証しない。 

 行中の“；”以降はコメントとなる。 

 

書式：GB/SAの原子情報は以下の行で構成される。 

 

 

GB/SA情報先頭行：以下の文字列で指定する。 

(1)原子リスト指定=“SOL> LIST” 

(2)総称名指定   =“SOL> ATOM” 

 

GB/SA情報行：先頭行にしたがって以下のように記述する。 

(1)“SOL> LIST”の場合： 

入力したトポロジーに対し、１対１のリストで GB/SAの情報を指定する。 

 

 

(2)“SOL> ATOM”の場合： 

指定した原子に対して、GB/SAの情報を設定する。原子、残基名にワイルドカード使用可。 

 

 

 

[GB/SA 情報先頭行  GB/SA 情報行... ]... 

[未使用 20文字 水素フラグ ASAの vdW半径(Å) 

ASA用の atomic solvation parameter(kcal/mol/Å2) 

GB/SA 用の atomic solvation parameter(cal/mol/Å2) 

[GBの vdW半径(Å) GBのスケール因子]]... 

[原子名 残基名 水素フラグ ASAの vdW半径(Å) 

ASA用の atomic solvation parameter(kcal/mol/Å2) 

GB/SA 用の atomic solvation parameter(cal/mol/Å2) 

[GBの vdW半径(Å) GBのスケール因子]]... 
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例） 

SOL>LIST 

SOL       1   N  LYS1   1.550000 -0.132000  5.400000  1.625000  0.790000 

SOL       2   H1 LYS0   0.000000  0.000000  5.400000  1.150000  0.850000 

SOL>ATOM 

H*  LYS0  0.000000  0.000000  5.400000  1.150000  0.850000 
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A.2.14 Umbrella 拘束ファイル 

 

対象フェーズ： MD 

 

用途：Umbrella Potential の条件を指定する。 

 

特記事項： 

 行中の“；”以降はコメントとなる。 

 

書式：Umbrella Potential の指定は以下の行で構成される。 

 

 

Umbrella情報先頭行：Potential種別を以下の文字列で指定する。 

(1) FillingPotential-Potential(ガウス関数型)  "FILL> GAUS" 

(2) FillingPotential-Potential(単一中心調和振動子型) "FILL> HAR1" 

(3) FillingPotential-Potential(単一中心線形)  "FILL> LIN1" 

(4) FillingPotential-Potential(２中心調和振動子型)  "FILL> HAR2" 

(5) FillingPotential-Potential(２中心線形)   "FILL> LIN2" 

 

UmbrellaPotential情報行： 

 

 

(1)関数個数と適用原子数の指定行： 関数個数および適用原子数を指定する。 

 

 

(2)原子指定行： PDB上の原子 IDを昇順に記述する。 

 

 

(3)各構造のトラジェクトリ指定行： 

各構造のトラジェクトリ指定行は、以下の行で構成される。 

 

[UmbrellaPotential 情報先頭行  UmbrellaPotential 情報行...] 

関数個数と適用原子数の指定行 原子指定行... 各構造のトラジェクトリ指定行... 

関数（中心の構造）の数 適用原子数 

原子 ID 

[ポテンシャル高さ行 [ポテンシャル広がり行].. [構造１行 [構造２行]]..].. 
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(3-1)ポテンシャル高さ行： 

当該構造を中心とするポテンシャルの力の定数または高さを指定する。 

 

 

(3-2)ポテンシャル広がり行： 当該構造を中心とするポテンシャルの広がりを記述する。 

 

 

(3-3a)構造座標行：構造１行 

当該構造での原子座標を PDBフォーマットで記述する。 

(x座標=31～38カラム、y座標=39～46カラム、z座標=47～54カラム) 

 

 

(3-3b)構造座標行：構造２行 (HAR2/LIN2の場合) 

当該構造での原子座標を PDBフォーマットで記述する。 

(x座標=31～38カラム、y座標=39～46カラム、z座標=47～54カラム) 

 

 

 

力の定数(umb%coef)または Gauss 関数の高さ(umb%weight) 

CAP半径（ε:epsilon）または Gauss 関数の幅(EllipCoef) 

...    x 座標 y座標 z座標 ... 

...    x 座標 y座標 z座標 ... 
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例） 

FILL> GAUS    ; 関数形指定 

3  2       ; 関数の数と使用する原子数 

86     ; 原子指定行 

102  

4.00000000000000    ; 構造１を中心とする高さ 

0.0300000            ; 幅 

0.0300000        

ATOM     86  N   VAL A  22      -6.505   3.453   0.990 16.00 -0.38 ;構造１の座標 

ATOM    102  N   VAL A  22      -7.661   3.818  -1.008 16.00 -0.65 

5.00000000000000    ; 構造２を中心とする高さ 

0.0300000          ; 幅 

0.0300000         

ATOM     86  N   VAL A  22      -6.405   3.443   0.980 16.00 -0.38 ;構造２の座標 

ATOM    102  N   VAL A  22      -7.561   3.828  -1.018 16.00 -0.65 

5.00000000000000    ; 構造３を中心とする高さ 

0.0300000            ; 幅 

0.0300000        

ATOM     86  N   VAL A  22      -6.405   3.443   0.980 16.00 -0.38 ;構造３の座標 

ATOM    102  N   VAL A  22      -7.561   3.828  -1.018 16.00 -0.65 

FILL> HAR1    ; 関数形指定 

2  1       ; 関数の数と適用する原子数 

86     ; 原子指定行 

50.0     ; 構造１を中心とする力の定数 

0.5            ; 構造１の CAP半径 

ATOM     86  N   VAL A  22      -6.505   3.453   0.990 16.00 -0.38 ;構造１の座標 

20.0     ; 構造２を中心とする力の定数 

1.0           ; 構造２の CAP半径 

ATOM     86  N   VAL A  22      -6.405   3.443   0.980 16.00 -0.38 ;構造２の座標 

FILL> HAR2    ; 関数形指定 

1  1       ; 関数の数と適用する原子数 

86     ; 原子指定行 

50.0     ; 構造１,2を中心とする力の定数 

0.5            ; 構造１,2を中心とする CAP半径 

ATOM     86  N   VAL A  22      -6.505   3.453   0.990 16.00 -0.38 ;構造１の座標 

ATOM     86  N   VAL A  22      -6.405   3.443   0.980 16.00 -0.38 ;構造２の座標 
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A.2.15 リスタートファイル 

 

対象フェーズ： MD 

 

用途： リスタート情報を指定する。自動リスタートファイルはリスタートファイルと同じ 

    フォーマットで、指定された時間ごとに出力され、障害発生時のロールバックと 

して用いる。 

 

特記事項： 

  リスタートファイルはバイナリーファイルである。 

  リスタートファイルは以下の行で構成され、総データ量は計算条件により異なる。 

 

書式： 

 

 

タイトル行：各計算条件共通 

 

原子数行：各計算条件共通 

 

エネルギー情報行：各計算条件共通 

 

タイトル行（各計算条件共通）  原子数行（各計算条件共通） 

エネルギー情報行（各計算条件共通） 原子情報行（各計算条件共通） 

[原子の力情報行（Velocity Verlet 法または RESPA 法使用時のみ）]  

[Nose-Hoover 法情報行（Nose-Hoover 法使用時のみ）] 

[剛体モデル情報行（剛体モデル使用時のみ）] 

[NPTアンサンブル情報行（NPTアンサンブル使用時のみ）] 

[マルチカノニカルアンサンブル情報行（マルチカノニカルアンサンブル使用時のみ）] 

タイトル   ：character*80×1 

 

原子数   ：integer*4×1 

自由原子数  ：integer*4×1 

 

ループ回数  ：integer*4×1 

シミュレート時間  ：real*8×1 

総エネルギー  ：real*8×1 

運動エネルギー  ：real*8×1 

ポテンシャルエネルギー ：real*8×1 
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原子情報行：各計算条件共通 

 

 

原子の力情報行：Velocity Verlet法 または RESPA 法使用時のみ 

Velocity Verlet法使用時： 

  

RESPA法使用時： 

 

 

Nose-Hoover法情報行：Nose-Hoover法使用時のみ 

 

 

剛体モデル情報行：剛体モデル使用時のみ 

 

※印は、RESPA法使用時のみ 

原子座標   ：real*8×3×原子数 

自由原子速度  ：real*8×3×自由原子数 

 

Gradient   ：real*8×3×原子数 

 

Gradient（Short） ：real*8×3×原子数 

Gradient（Medium） ：real*8×3×原子数 

Gradient（Long）  ：real*8×3×原子数 

 

仮想系の座標  ：real*8×3×分子種別数 

仮想系の運動量  ：real*8×3×分子種別数 

仮想系の速度  ：real*8×3×分子種別数 

剛体の速度  ：real*8×3×剛体数 

剛体の座標  ：real*8×3×剛体数 

剛体の四元数  ：real*8×3×剛体数 

剛体の角運動量  ：real*8×3×剛体数 

剛体の並進力  ：real*8×3×剛体数 

剛体のトルク  ：real*8×3×剛体数 

剛体の並進力（Short） ：real*8×3×剛体数 ※ 

剛体の並進力（Medium） ：real*8×3×剛体数 ※ 

剛体の並進力（Long） ：real*8×3×剛体数 ※ 

剛体のトルク（Short） ：real*8×3×剛体数 ※ 

剛体のトルク（Medium） ：real*8×3×剛体数 ※ 

剛体のトルク（Long） ：real*8×3×剛体数 ※ 
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NPTアンサンブル情報行：Andersen法 または Parrinello-Rahman法使用時のみ 

Andersen法使用時： 

 

Parrinello-Rahman法使用時： 

 

Andersen法 または Parrinello-Rahman法使用時： 

 

※印は、RESPA法使用時のみ 

 

マルチカノニカルアンサンブル情報行：マルチカノニカルアンサンブル使用時のみ 

 

セルサイズ  ：real*8×1 

ピストン情報  ：real*8×4 

熱浴情報１  ：real*8×4 

熱浴情報２  ：real*8×4 

 

セル行列   ：real*8×1 

セル行列の逆行列  ：real*8×1 

セル行列の行列式  ：real*8×1 

ピストン情報  ：real*8×20 

熱浴情報１  ：real*8×4 

熱浴情報２  ：real*8×4 

 

ビリアル行列  ：real*8×3×3×エネルギー種別数 

ビリアル行列（Short） ：real*8×3×3×エネルギー種別数 ※ 

ビリアル行列（Medium） ：real*8×3×3×エネルギー種別数 ※ 

ビリアル行列（Long） ：real*8×3×3×エネルギー種別数 ※ 

 

当該ステップのエネルギー   ：real*8×1 

サンプリング区間内のループ数  ：integer*4×1 

総ループ数    ：integer*4×1 

サンプリング区間のエネルギーヒストグラム ：real*8×サンプル数 

全体のエネルギーヒストグラム  ：real*8×サンプル数 

スケーリングファクター   ：real*8×サンプル数 

当該ステップ後のエネルギー範囲の下限 ：integer*4×1 

当該ステップ後のエネルギー範囲の上限 ：integer*4×1 

当該ステップのエネルギー範囲の下限 ：integer*4×1 

当該ステップのエネルギー範囲の上限 ：integer*4×1 
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A.2.16 剛体モデルファイル 

 

対象フェーズ： MD 

 

用途： 剛体モデルの分子と原子を指定する。 

 

特記事項： 

  行中の“;”以降はコメントとなる。 

剛体モデルは Velocity-Verlet指定時("INTEGR=VELO")のみ有効である。 

 SHAKE/RATTLEで指定した構造は、剛体モデルとして指定できない。 

 複数の剛体モデルに同じ原子を指定することはできない。 

 剛体モデルは MDフェーズで有効である（Minimize では扱えない）。 

 

書式：剛体モデル対象原子の指定は、以下の行で構成される。 

 

 

剛体モデル先頭行： 以下の文字列で指定する。 

(1)剛体原子リスト指定 = "RIGID> NUM" 

(2)剛体原子リスト＋モデル座標指定 = "RIGID> COO" 

 

剛体分子指定行：  分子名を指定する。 

 

剛体原子情報行：先頭行にしたがって以下のように記述する。 

 

(1) "RIGID> NUM"の場合： 

 

 

(2) "RIGID> COO"の場合： 

 

 

 

[剛体モデル先頭行  [剛体分子指定行 剛体原子情報行]... ]... 

原子数  [相対原子 ID... ] 

原子数  [相対原子 ID  x 座標  y座標  z座標]... 
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例） 

RIGID> NUM    ； 剛体原子リスト指定 

WAT     ； 剛体分子名行 

3   1 2 3    ； 剛体原子情報行 

 

RIGID> COO    ； 剛体原子リスト+座標指定 

WAT     ； 剛体分子名行 

3       1   0.0 0.1 0.0 ->  ； 剛体原子情報行 

2  -0.8 0.4 0.0 -> 

3   0.8 0.4 0.0 
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A.3 出力ファイル 

 

 構造探索エンジンの出力ファイルを以下に示す。 

 

項番 ファイル名称 出力フェーズ 用  途 

#1 MINエネルギートラジェク

トリ 

MIN エネルギー最小化での 

エネルギートラジェクトリ 

#2 MD エネルギートラジェク

トリ 

MD MD 計算での 

エネルギートラジェクトリ 

#3 モニター指定トラジェク

トリ 

MD モニター指定ファイルの内容に対する 

トラジェクトリ 

#4 総エネルギーデータ MD 総エネルギー(total potential energy) 

#5 座標トラジェクトリ MD 原子座標のトラジェクトリ 

#6 速度トラジェクトリ MD 原子速度のトラジェクトリ 
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A.3.1 MIN エネルギートラジェクトリ 

 

出力フェーズ： MIN 

 

内容： エネルギー最小化でのエネルギートラジェクトリ。 

 

特記事項： 

  MIN エネルギーデータファイルは 8バイトのバイナリーファイルである。 

 

書式： 

 

 

MIN情報： 

 

MINエネルギー情報： 

 

※「WORK1」「WORK2」フィールドは、現在未使用。0.0d0が設定される。 

※「エネルギー詳細情報」の各フィールドの内容は、次ページの通り。 

 

 

 

 

 

 

[ MIN 情報 MINエネルギー情報 ]×出力回数 

 

当該ループ回数    ：integer*4×1 

WORK1     ：real*8×1 

CPU時間     ：real*8×1 

 

ステップ長    ：real*8×1 

root mean square change   ：real*8×1 

WORK2     ：real*8×1 

エネルギー詳細情報※   ：real*8×29（29：エネルギー種別数） 

root-mean square force   ：real*8×1 

1-5 van der Waals 数   ：integer*4×1 

1-5水素結合数    ：integer*4×1 

root-mean square deviation  ：real*8×1 
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エネルギー詳細情報の内訳： 

（１）ポテンシャルエネルギー 

（２）Bond 

（３）Angle 

（４）Torsion 

（５）Improper torsion 

（６）1-4 van der Waals 

（７）1-4 静電 

（８）1-5 van der Waals 

（９）1-5 静電 

（１０）1-5 水素結合 

（１１）1-5 van der Waals （カットオフなし） 

（１２）1-5 静電 （カットオフなし） 

（１３）1-5 水素結合 （カットオフなし） 

（１４）位置拘束 

（１５）距離拘束 

（１６）二面角拘束 

（１７）Repulsion 

（１８）CAP拘束 

（１９）未使用１ 

（２０）未使用２ 

（２１）未使用３ 

（２２）未使用４ 

（２３）Generalized Born 

（２４）Accessible Surface Area 

（２５）未使用５ 

（２６）未使用６ 

（２７）未使用７ 

（２８）未使用８ 

（２９）未使用９ 
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A.3.2 MD エネルギートラジェクトリ 

 

出力フェーズ： MD 

 

内容： MD計算でのエネルギートラジェクトリ。 

 

特記事項： 

  指定により、アスキー、バイナリ（4バイト実数形式指定、8バイト実数形式指定）に

することができる。 

 

書式：出力指定により以下の３種類に分かれる。 

 

(1) ASCII形式指定(MNTREN= ASCII) 

 

 

MD 情報行： 

 

MD エネルギー情報行： 

 

 

※「エネルギー詳細情報」の各フィールドの内容は、前ページの通り。 

 

 

(2) 4バイト実数形式指定(MNTREN= SINGLE)  

 

 

 

 

 

 

[ MD情報行 MDエネルギー情報行]×出力回数 

 

当該ループ回数 シミュレート時間 CPU時間 

 

総エネルギー 運動エネルギー 温度 エネルギー詳細情報※ 

“root-mean square force” “1-5 van der Waals 数” “1-5 水素結合数”  

“root-mean square deviation” 

[ MD情報 MDエネルギー情報 ]×出力回数 
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MD 情報： 

 

MD エネルギー情報： 

 

 

(3) 8バイト実数形式指定(MNTREN= DOUBLE)  

 

 

MD 情報： 

 

MD エネルギー情報： 

 

当該ループ回数   ：integer*4×1 

シミュレート時間   ：real*4×1 

CPU時間    ：real*4×1 

 

総エネルギー   ：real*4×1 

運動エネルギー   ：real*4×1 

温度    ：real*4×1 

エネルギー詳細情報  ：real*4×29（29：エネルギー種別数） 

root-mean square force  ：real*4×1 

1-5 van der Waals 数  ：integer*4×1 

1-5水素結合数   ：integer*4×1 

root-mean square deviation ：real*4×1 

 

[ MD情報 MDエネルギー情報 ]×出力回数 

 

当該ループ回数   ：integer*4×1 

シミュレート時間   ：real*8×1 

CPU時間    ：real*8×1 

 

総エネルギー   ：real*8×1 

運動エネルギー   ：real*8×1 

温度    ：real*8×1 

エネルギー詳細情報  ：real*8×29（29：エネルギー種別数） 

root-mean square force  ：real*8×1 

1-5 van der Waals 数  ：integer*4×1 

1-5水素結合数   ：integer*4×1 

root-mean square deviation ：real*8×1 
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A.3.3 モニター指定トラジェクトリ 

 

出力フェーズ：MD 

 

内容： モニター指定ファイルの内容に対するトラジェクトリ。 

 

特記事項： 

  指定により、アスキー、バイナリ（4バイト実数形式指定、8バイト実数形式指定）に

することができる。 

 

書式：出力指定により以下の３種類に分かれる。 

 

(1) ASCII形式指定(MNTRTR= ASCII) 

 

 

トラジェクトリ情報行： 

 

 

※ 当該データの個数＝３×原子位置数＋二原子間距離数＋変角数＋二面角数 

 

データ行： 

 

 

 

(2) 4バイト実数形式指定(MNTRTR= SINGLE)  

 

 

 

 

 

 

 

[ トラジェクトリー情報行 データ行]×出力回数 

 

当該ループ回数 原子位置数 二原子間距離数 変角数 二面角数 当該データの個数 

 

実数値×当該データの個数 

 

[ トラジェクトリー情報 データ ]×出力回数 
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トラジェクトリ情報： 

 

データ： 

 

※ 当該データの個数＝３×原子位置数＋二原子間距離数＋変角数＋二面角数 

 

 

(3) 8バイト実数形式指定(MNTRTR= DOUBLE)  

 

 

トラジェクトリ情報： 

 

データ： 

 

※ 当該データの個数＝３×原子位置数＋二原子間距離数＋変角数＋二面角数 

 

 

当該ループ回数  ：integer*4×1 

原子位置数  ：integer*4×1 

二原子間距離数  ：integer*4×1 

変角数   ：integer*4×1 

二面角数   ：integer*4×1 

当該データの個数  ：integer*4×1 

データ     ：real*4×（当該データの個数） 

 

[ トラジェクトリー情報 データ ]×出力回数 

 

当該ループ回数  ：integer*4×1 

原子位置数  ：integer*4×1 

二原子間距離数  ：integer*4×1 

変角数   ：integer*4×1 

二面角数   ：integer*4×1 

当該データの個数  ：integer*4×1 

 

データ   ：real*8×（当該データの個数） 
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A.3.4 総エネルギーデータ 

 

出力フェーズ：MD 

 

内容： 総エネルギーデータ (total potential energy) 

 

特記事項： 

指定により、アスキー、バイナリ（4 バイト実数形式指定、8 バイト実数形式指定）に

することができる。 

 

書式：出力指定により以下の３種類に分かれる。 

 

(1) ASCII形式指定(MNTRTO= ASCII) 

 

 

総エネルギー情報行： 

 

 

(2) 4バイト実数形式指定(MNTRTO= SINGLE)  

 

 

総エネルギー情報： 

 

 

(3) 8バイト実数形式指定(MNTRCO= DOUBLE)  

 

 

総エネルギー情報： 

 

 

[ 総エネルギーデータ情報行]×出力回数 

 

総エネルギーデータ 

 

[ 総エネルギー情報 ]×出力回数 

 

総エネルギー   ：real*4×1 

 

[ 総エネルギー情報 ]×出力回数 

 

総エネルギー   ：real*8×1 
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A.3.5 座標トラジェクトリ 

 

出力フェーズ：MD 

 

内容： 原子座標のトラジェクトリ。 

 

特記事項： 

  指定により、アスキー、バイナリ（4バイト実数形式指定、8バイト実数形式指定）に

することができる。 

 

書式：出力指定により以下の３種類に分かれる。 

 

(1) ASCII形式指定(MNTRCO= ASCII) 

 

 

エネルギー情報行： 

 

 

原子座標情報行： 

 

 

 

(2) 4バイト実数形式指定(MNTRCO= SINGLE)  

 

 

 

 

 

 

 

[ エネルギー情報行 原子座標情報行]×出力回数 

 

当該ループ回数 シミュレート時間 CPU時間 総エネルギー 運動エネルギー 温度 

ポテンシャルエネルギー “root-mean square force” “1-5 van der Waals 数”  

“1-5 水素結合数” “root-mean square deviation” 

[x 座標 y座標 z 座標]×自由原子数 

 

[ エネルギー情報 原子座標情報 ]×出力回数 
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エネルギー情報： 

 

原子座標情報： 

 

 

(3) 8バイト実数形式指定(MNTRCO= DOUBLE)  

 

 

エネルギー情報： 

 

原子座標情報： 

 

当該ループ回数   ：integer*4×1 

シミュレート時間   ：real*4×1 

CPU時間    ：real*4×1 

総エネルギー   ：real*4×1 

運動エネルギー   ：real*4×1 

温度    ：real*4×1 

ポテンシャルエネルギー  ：real*4×1 

root-mean square force  ：real*4×1 

1-5 van der Waals 数  ：integer*4×1 

1-5水素結合数   ：integer*4×1 

root-mean square deviation ：real*4×1 

 

原子座標    ：real*4×3×自由原子数 

 

[ エネルギー情報 原子座標情報 ]×出力回数 

 

当該ループ回数   ：integer*4×1 

シミュレート時間   ：real*8×1 

CPU時間    ：real*8×1 

総エネルギー   ：real*8×1 

運動エネルギー   ：real*8×1 

温度    ：real*8×1 

ポテンシャルエネルギー  ：real*8×1 

root-mean square force  ：real*8×1 

1-5 van der Waals 数  ：integer*4×1 

1-5水素結合数   ：integer*4×1 

root-mean square deviation ：real*8×1 

 

原子座標    ：real*8×3×自由原子数 
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A.3.6 速度トラジェクトリ 

 

出力フェーズ： MD 

 

内容： 原子速度のトラジェクトリ。 

 

特記事項： 

  指定により、アスキー、バイナリ（4バイト実数形式指定、8バイト実数形式指定）に

することができる。 

 

書式：出力指定により以下の３種類に分かれる。 

 

(1) ASCII形式指定(MNTRVE= ASCII) 

 

 

エネルギー情報行： 

 

 

原子速度情報行： 

 

 

 

(2) 4バイト実数形式指定(MNTRVE= SINGLE)  

 

 

 

 

 

 

 

[ エネルギー情報行 原子速度情報行]×出力回数 

 

当該ループ回数 シミュレート時間 CPU時間 総エネルギー 運動エネルギー 温度 

ポテンシャルエネルギー “root-mean square force” “1-5 van der Waals 数”  

“1-5 水素結合数” “root-mean square deviation” 

 

[x 成分 y成分 z 成分]×自由原子数 

 

[ エネルギー情報 原子速度情報 ]×出力回数 
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エネルギー情報： 

 

原子速度情報： 

 

 

(3) 8バイト実数形式指定(MNTRVE= DOUBLE)  

 

 

エネルギー情報： 

 

原子速度情報： 

 

 

当該ループ回数   ：integer*4×1 

シミュレート時間   ：real*4×1 

CPU時間    ：real*4×1 

総エネルギー   ：real*4×1 

運動エネルギー   ：real*4×1 

温度    ：real*4×1 

ポテンシャルエネルギー  ：real*4×1 

root-mean square force  ：real*4×1 

1-5 van der Waals 数  ：integer*4×1 

1-5水素結合数   ：integer*4×1 

root-mean square deviation ：real*4×1 

 

原子速度    ：real*4×3×自由原子数 

 

[ エネルギー情報 原子速度情報 ]×出力回数 

 

当該ループ回数   ：integer*4×1 

シミュレート時間   ：real*8×1 

CPU時間    ：real*8×1 

総エネルギー   ：real*8×1 

運動エネルギー   ：real*8×1 

温度    ：real*8×1 

ポテンシャルエネルギー  ：real*8×1 

root-mean square force  ：real*8×1 

1-5 van der Waals 数  ：integer*4×1 

1-5水素結合数   ：integer*4×1 

root-mean square deviation ：real*8×1 

 

原子速度    ：real*8×3×自由原子数 
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