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【緒言】 我々は1998年にJava3Dを用いることによりプラットフォームに依存しないで高品質なグラフィッ

クスを可能にする分子モデリングプログラムMOLDA for Javaを報告し1)，さらに，シーングラフベースで

のタンパク質モデリングを可能とするためにOpenInventorを用いた，MOLDA QuLiS (MOLDA for 

Quantum Life Sciences)を報告した2)。今回は，このMOLDA QuLiSの３Dグラフィックスの機能を拡張

することにより，タンパク質モデリングの操作性を強化したので報告する。 

【結果】 今回強化された機能には次のものがある。 

（１）タンパク質と基質部分の表示識別機能の強化： 

 MOLDA QuLiSが，他の同様な目的をもったタンパク質

グラフィックスソフトと異なる点は分子のドッキング機能で

ある。この機能を有することによりMOLDA QuLiSは，

Structure Based Drug Design (SBDD)に基づいたドラッ

グデザインにおける強力なツールとなる。今回の改良に

より，タンパク質部分と基質部分との表示方法を完全に

分離させることができるようになった。さらにタンパク質部

分の表示も注目する残基部分を強調することができるよ

うになりSBDDによる設計機能が強化された（図１）。 

（２）リボン表示等のグラフィックス機能の強化： 

 MOLDA QuLiSはもともと計算化学プログラムとのインタ

ーフェースとして開発したものであるが，今回，リボン表示

等のタンパク質グラフィックス機能を実装した（図２）。これ

によりMOLDA QuLiSは計算化学プログラムのインターフ

ェース機能と本格的なタンパク質グラフィックス機能をあ

わせもつSBDDを指向した分子モデリングプログラムにな

ったといえる。 
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図１．タンパク質中の基質と相互作用するアミノ
酸の表示形式を変えることにより基質との
ドッキング操作を容易にする 

図２．タンパク質をMOLDA QuLiSによりリボン
表示したもの 


