
Gromacs
タンパク質

Copyright 2008-2021 X-Ability Co., Ltd.

チュートリアル

株式会社クロスアビリティ

V10.0.5

1

2020年4月6日



• 本書はWinmostar V10の使用例を示すチュートリアルです。

• 初めてWinmostar V10をお使いになる方はビギナーズガイドを参照してください。

• 各機能の詳細を調べたい方はユーザマニュアルを参照してください。

• 本書の内容の実習を希望される方は、講習会を受講ください。

– Winmostar導入講習会：基礎編チュートリアルの操作方法のみ紹介します。

– Winmostar基礎講習会：理論的な背景、結果の解釈の解説、基礎編チュートリアルの操
作方法、基礎編以外のチュートリアルの一部の操作方法を紹介します。

– 個別講習会：ご希望に応じて講習内容を自由にカスタマイズして頂けます。

• 本書の内容通りに操作が進まない場合は、まずよくある質問を参照してください。

• よくある質問で解決しない場合は、情報の蓄積・管理のため、お問合せフォームに、不具合の
再現方法とその時に生成されたファイルを添付しご連絡ください。

• 本書の著作権は株式会社クロスアビリティが有します。株式会社クロスアビリティの許諾な
く、いかなる形態での内容のコピー、複製を禁じます。
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本書について

Copyright 2008-2021 X-Ability Co., Ltd.

https://winmostar.com/jp/tutorials/BeginnersGuide.pdf
https://winmostar.com/jp/manual_jp/V10/html/index.html
https://winmostar.com/jp/seminar_intro_jp.php
https://winmostar.com/jp/seminar_basic_jp.php
https://winmostar.com/jp/seminars/
https://winmostar.com/jp/faq/
https://winmostar.com/jp/support_jp.php


• このチュートリアルでは、ニワトリタンパクリゾチームのPDBファイルからGromacsで計算を
流すための手段を示します。

注意点：

• PDBのXRDからの情報に含まれる結晶水の情報を削除し、逆に含まれていない水素を補完する
必要があります。

• 系のサイズ（溶媒の数）もタンパク質の挙動に影響を与えます。

• 分子の種類、初期密度に応じて平衡化に必要なステップ数は本例と異なる場合があります。

• 相互作用計算方法や力場も計算結果に大きく影響します。
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概要
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PDBファイル中の
水分子の情報の除去

水素原子の補完 溶媒を配置
イオンを投入し
系を中性化

タンパクを拘束し
平衡化
（構造最適化）

タンパクを拘束し
平衡化
（温度一定MD）

タンパクを拘束し
平衡化
（温度・圧力一定MD）

平衡化
（温度一定MD）

平衡化
（温度・圧力一定MD）

本計算
（温度・圧力一定MD）



• 本機能を用いるためには、Cygwinのセットアップが必要です。

• https://winmostar.com/jp/installation/インストール方法のCygwinの設定手順に従い
セットアップします。

• デフォルトではC:¥直下にインストールされますが、Winmostarの環境設定の「プログラムパ
ス」＞「Cygwin」を変更することで任意の場所にインストール可能です。
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動作環境設定
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こちら

こちら

こちら

https://winmostar.com/jp/installation/


1. ファイルメニュー | 開くをクリックし、開くダイアログで拡張子をPDB Fileに変更する

2. サンプルフォルダ内の1aki.pdbを開く。

(デフォルトではC:¥winmos10¥samples¥1aki.pdb)
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I. 系の作成
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1. 選択 | 分子種によるグループ選択をクリックする。

2. Select byウインドウでComp2 O 78の項目にチェックを入れる。

3. Closeボタンをクリックする。
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I. 系の作成

Copyright 2008-2021 X-Ability Co., Ltd.

メイン画面上で結晶水の酸素原子が
グループ選択された（青丸で囲まれた）状態になる。



1. 結晶水の酸素原子が選択された状態で、 グループ編集 | グループを削除をクリックする。

2. SelectionでDeleteをクリックすると、結晶水が削除される。
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I. 系の作成
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1. 編集 | 水素を付加 | pdb2gmxを使用をクリックする。

2. Protonate Using pdb2gmxウインドウでExecuteをクリックする。
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I. 系の作成
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タンパク質に水素が付加される。
水素が予め付いたpdbデータの場合も、
この処理が必要な場合がある。



1. 溶媒を配置/セルを構築をクリックする。

2. Add Displayed Moleculeをクリックし、Enter # of moleculesに1と入力しOKをクリッ
クする。

3. Add Waterをクリックし、Enter # of moleculesに3000と入力しOKをクリックする。
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I. 系の作成
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1. Set Densityに0.9と入力する。

2. Buildをクリックする。
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I. 系の作成
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1. MD | 水をイオンに置換をクリックする。

2. 警告が表示されるのではいをクリックする。

3. Generate IonsウインドウでExecuteをクリックすると、
イオンが系に配置され系が中和される。
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I. 系の作成
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1. MD | Gromacs | 力場を割り当てをクリックする。

2. 「電荷が含まれていない分子が含まれます。電荷を設定しますか？」と表示されたらはいをク
リックし、電荷を割り当てウィンドウでOKをクリックする。（V10.1.0以降）

3. 力場を割り当てウインドウでOKをクリックすると、設定した力場が割り当てられる。

12Copyright 2008-2021 X-Ability Co., Ltd.

I. 系の作成



1. ソルバ一覧からGromacsを選択し、 キーワード設定をクリックする。

2. Resetをクリックする。

3. PresetにMinimize (fast)を指定し、# of Threadsに並列数を指定する。
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II. 系の平衡化
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1. Advancedタブの-DPOSRESにチェックする。

2. Runをクリックする。

3. ファイル名は1aki.groおよび1aki.topとして保存する。
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II. 系の平衡化
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1. 計算終了後、 キーワード設定をクリックする。

2. Extending Simulationにチェックを入れる。

3. PresetにNVT (fast)を指定する。

4. Advancedタブの-DPOSRESにチェックする。

5. Runをクリックする。
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II. 系の平衡化
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1. 計算終了後、 キーワード設定をクリックする。

2. PresetにNPT (fast)を指定する。Basicタブにてnstepsに15000を指定する。

3. Advancedタブの-DPOSRESにチェックする。

4. Runをクリックする。
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II. 系の平衡化
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1. 計算終了後、 キーワード設定をクリックする。

2. PresetにNVT (fast)を指定し、Basicタブのgen-velにnoを設定する。

3. Runをクリックする。
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II. 系の平衡化
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-DPOSRESにチェックを
入れないことで、
restraintsが解かれた計算
が行われる。



タンパク質の拘束を解いた計算を実施したので、RMSDの時間変化を調べる。

これは必要に応じて都度実施する。

1. 計算終了後、 結果解析 | RMSDをクリックする。

2. デフォルトで選ばれるファイルを開く操作を3回行う。

3. Target GroupにBackboneを選択しDrawをクリックする。
RMSDの時間変化を確認する。回転半径も同様の手順で取得できる。
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II. 系の平衡化
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1. 計算終了後、 キーワード設定をクリックする。

2. PresetにNPT (fast)を指定する。

3. Runをクリックする。
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II. 系の平衡化
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1. 平衡化計算終了後、 実行をクリックする（平衡化計算の最後のケースと同じ条件で計算す
る）。

2. 本計算終了後、 アニメーションをクリックする。

3. デフォルトで選ばれるファイルを開く操作を2回行う。

4. AnimationウインドウでOpen Viewerをクリックする。
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III.本計算・アニメーション表示
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1. Winmostar Viewerにて、View | Representationsをクリックする。

2. Compositionをチェックして、各分子種毎に表示の設定を変える。

3. アニメーションを開始する場合はウインドウ左上の をクリックする。
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III.本計算・アニメーション表示

Copyright 2008-2021 X-Ability Co., Ltd.



• 各機能の詳細を調べたい方はユーザマニュアルを参照してください。

• 本書の内容の実習を希望される方は、基礎編チュートリアルについてはWinmostar基礎講習会
へご登録、基礎編以外のチュートリアルについては個別講習会のご依頼をご検討ください。

• 本書の内容通りに操作が進まない場合は、まずよくある質問を参照してください。

• よくある質問で解決しない場合は、情報の蓄積・管理のため、お問合せフォームに、不具合の
再現方法とその時に生成されたファイルを添付しご連絡ください。

以上
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最後に

Copyright 2008-2021 X-Ability Co., Ltd.

ユーザマニュアル Winmostar 講習会の風景

https://winmostar.com/jp/manual_jp/V9/html/index.html
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https://winmostar.com/jp/support_jp.php
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