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動作環境設定
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現在のWinmostarではAmberToolsに含まれるsanderを利用した計算に対応

しているため、下記リンクの手順に従いCygwinをセットアップする必要がある。

https://winmostar.com/jp/gmx4wm_jp.html

既にcygwin_wmがインストールされている場合は、追加の設定が不要である。

https://winmostar.com/jp/gmx4wm_jp.html


I. PDBファイルの入手
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② 「1UAO」と入力する。① http://www.rcsb.org/pdb/home/home.do

にアクセスする。または「pdb」と検索する。

http://www.rcsb.org/pdb/home/home.do


I. PDBファイルの入手
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「Download Files」から「PDB Format」を選択し、
ファイルを「1uao_ori.pdb」として保存する。



II. 系の作成
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「メニュー＞開く」からダウンロードしたPDBファイルを開く。
ここで一旦、「ファイル＞名前を付けて保存」から、「1uao.pdb」として保存する。
（pdbファイルに複数レコード入っている場合、この作業で最終レコードのみを取り出せる）



II. 系の作成
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「MD＞Amber＞LEaPキーワード設定」を選択し、デフォルトの設定で「OK」する。



II. 系の作成
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「MD＞Amber＞LEaP実行」を選択する。座標（crd）ファイルとトポロジ(prmtop)ファイル
を保存する際の名前を聞かれるので入力する。ここでは仮に「1uao.crd」および
「1uao.prmtop」とする。処理後、作成された系がメイン画面に出現する。



III. MD計算の実行
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「MD＞Amber＞sanderキーワード設定」を選択し、デフォルトの設定で「OK」する。
デフォルトの設定では、300 Kの温度一定MD計算が1000ステップ流れる。



III. MD計算の実行
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「MD＞Amber＞sander実行」を選択する。



IV. エネルギーの時間変化の表示
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MD計算終了後、「MD＞Amber＞エネルギー変化」を選択する。
ログファイルの位置を聞かれるが、デフォルトで直前のMD計算のログファイルが
選ばれるので、そのまま「開く」とする。



IV. エネルギーの時間変化の表示
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開かれたウインドウにおいて、プロットしたい「Energy Term」にチェックを入れ、
「Draw」を押すとグラフが表示される。
例えば、「TEMP」（温度）にチェックを入れて描画すると下図のようになる。



V. アニメーション表示
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MD計算終了後、「MD＞Amber＞トラジェクトリ読み込み」を選択する。
座標ファイルとトポロジファイルの位置を聞かれるが、デフォルトで直前のMD計算の
ファイルが選ばれるので、そのまま「開く」とする。



V. アニメーション表示
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ファイル読み込み処理終了後、以下のようなウインドウが出現する。
「Animation」ウインドウ上で任意のフレームを選択したり、「|＞」（再生）ボタンを
クリックするで、メイン画面にスナップショットが表示される。
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