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分子動力学計算 PEACH システムの最新版(Ver3.8)を Windows 環境に移植した。

これによって使用方法が改善され、クーロン力の高速計算法も利用可能になった。 

適 応機種名 PC/AT 互換機 

 O S 名 MS-Windows 

 ソース言語 Ｆｏｒｔｒａｎ 

 

 環    

境  周 辺 機 器  

具 体 的 方 法  

流 通 形 態 
（ 右 の い ず 
 れ か に ○ 
 を つ け て 
 ください） 

・日本コンピュータ化学会の無償利用 
 ソフトとする 
・独自に頒布する 
・ソフトハウス、出版社等から市販 
・ソフトの頒布は行なわない 
・その他     ・未定 

 

 
１．はじめに 
生体高分子の研究分野で広く用いられている分子動力学計算法をパソコン環境で利用するために、古

明地らによって開発された PEACH システム[1,2,3]のバージョン 3.3 を Windows 環境に移植してきた

[4,5,6]。今回はさらに機能が付加され、使いよくなった最新バージョンを Windows 環境に移植した。 
また対象とする系が複雑になると計算時間が非常にかかるようになる。そこで計算能力を上げるため

に並列計算という何台かの計算機をつなぎ協調作業させ、一台のときよりも速く計算させる方法を用い

るプログラムを標準にした。 
 このバージョンでは、新しい機能としてクーロン力の高速計算のために PPPC 法が取り入れられた。

この方法は、始め重力多体問題の高速計算法として開発され、斉藤〔7〕により生体分子系の計算用に

改良されたものである。この方法は生体分子系におけるノーカットオフ MD 計算法として成功を収めて

いる。また今回のバージョンから量子分子動力学シミュレーションが可能となったが、今回は除外した。 
 



 
２．計算例 
グルカゴンのＸ線解析構造（２９アミノ酸残基）を用いて、水中での分子動力学計算によるシミュレ

ーションを行った。設定温度を３００°Ｋと３５０°Ｋと４００°Ｋとして温度による構造の変化を検

討した。溶媒は水（2197 分子）とし、周期境界条件、ＮＴＶの箱型モデル、クーロン力の計算にはエワ

ルド法を用いた。市販の Windows パソコンを使用し並列計算法を用いた。計算速度は 4 台のパソコン

（2.4MHz）を用いた場合１０ピコ秒当たり４時間であった。 

図１に、分子全体の初期構造からの構造の変位（根平均二乗変位、RMSD）の時間変化を示す。このデ

ータから見ると、300Ｋにおいては、水中に入れた結晶構造が始めの 100ps ぐらいまでの間で緩んで大

きく変位し、さらに熱運動により若干の変動が生じている。1000ps 以降はほぼ一定値を保っている。350

Ｋ,400Ｋに温度を高くしてシミュレートした場合には、400ps あたりからさらに別の構造変位が起こり、

400Ｋでは 3000ps でまた別の構造変位を起こしている。350Ｋでは 2000ps のあたりでもとの構造（300

Ｋでの平衡構造）に戻っているように見える。次に 1GCN の時間に対する二次構造の変化を図 2に示す。

グラフの縦軸は 1GCN のアミノ酸番号、塗りつぶし部分（水色）がαへリックス構造を表している。分

子量の小さなホルモンタンパク質であるグルカゴンを用いたシミュレーションでは、高温にした場合数

ナノ秒の時間でヘリックコイル転位が起きていることが判った。 
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図１．初期構造からの構造の変位の時間変化   図 2. 2 次構造（αヘリックス）の時間変化  
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