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基準振動解析ソフト基準振動解析ソフト基準振動解析ソフト基準振動解析ソフトPDBETAのののの

使い方使い方使い方使い方

早稲田大学 輪湖 博

弦の基準振動(固有振動)

モード2

モード1

Wikipedia 固有振動の項

モード3



弦の振動

円盤の基準振動

Mode 1 Mode 2 Mode 3

Wikipedia: Normal modeの項より引用

Mode 11 Mode 12 Mode 13

Mode 21 Mode 22 Mode 23



タンパク質の静的構造

Hen egg lysozyme  (PDB ID: 7lyz)  

タンパク質の動的構造

Mode 1 Mode 4

Hen egg lysozyme  (PDB ID: 7lyz)  
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タンパク質立体構造のダイナミクス計算

E

エネルギーエネルギーエネルギーエネルギー
極小点極小点極小点極小点

基準振動解析基準振動解析基準振動解析基準振動解析

立体構造エネルギー面

E0

立体構造エネルギーの典型的なポテンシャル関数立体構造エネルギーの典型的なポテンシャル関数立体構造エネルギーの典型的なポテンシャル関数立体構造エネルギーの典型的なポテンシャル関数
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van der Waals相互作用 静電相互作用



基準振動解析（調和解析）基準振動解析（調和解析）基準振動解析（調和解析）基準振動解析（調和解析）

極小点のまわりでポテンシャル関数をテーラー展開し、3次以上
を無視する。(ξは立体構造を記述する変数で、デカルト座標ある
いは二面角が一般的である)

∑∑ ∆+∆∆=−
i j

jiji oFEE ),(
2

1 3

0 ξξξ
ji

ij

E
F

ξξ ∆∂∆∂
∂

=
2

i j2 ji ξξ ∆∂∆∂

dt

d

dt

d
HK

j

ji

i

ij

ξξ ∆∆
= ∑

,2

1 ∑
= ∆∂

∂

∆∂

∂
=

�

k j

k

i

k
kij

rr
mH

1 ξξ

運動エネルギー

Lagrangeの運動方程式
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を得る。この方程式の解は次式で与えられる。
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弾性ネットワークモデルのエネルギー・ポテンシャル関数

原子のデカルト座標を独立
変数とし、Cα原子のみを考
えるのが一般的

二面角を変数とし（結合長、結
合角固定）、全原子を考慮。核
酸分子、基質分子も考慮可。

PDBETAの結果に関する注意

弾性ネットワークモデルでは、ポテンシャル関数が
非現実的なので、温度が設定できない。したがっ
て、各モードの振幅や周期は、恣意的に決めるしか
ない。したがって、結果の振幅や周期には意味がな
い。

2 2 BTkα =

全原子モデルである。ただし、分子表面にあって、
溶媒中に突出している長い側鎖は相互作用する相
手原子が少なく、異様に大きく揺らぐため、相互作用
の大きさを基準に削除している。また、水分子、水素
原子も削除している。
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弾性ネットワークモデルによる弾性ネットワークモデルによる弾性ネットワークモデルによる弾性ネットワークモデルによる

基準振動解析ソフト基準振動解析ソフト基準振動解析ソフト基準振動解析ソフトPDBETAのののの

使い方使い方使い方使い方

A Computer program for PDB data to perform

Elastic-network-model based normal mode 

analysis in Torsional Angle space

PDBηの起動

PDBETA-v1.02 内にある

PDBETA_W.jar をダブルクリックして

PDBηを起動する。



現在Helpが機能して
いません。同梱のpdf

ファイルをご覧くださ
い。

help_self_cul.pdf

ja_help_self_cul.pdf



PDBデータ・ファイル名の入力

Browseボタンを利用する

2013PDBj_PDBETA/PDB_data/pdb3cro.ent



出力先ディレクトリー名

考慮する鎖の選択
HETATM（水

分子は除く）も
計算可能

出力先ディレクトリー名

出力ファイル名の
接頭文字列

（任意の文字列）

出力ファイル

接頭文字列をpdb3croに指定すると、以下の接尾文字列をもつファイルが出
力される。

pdb3cro.flcatmA 原子のゆらぎ ⇒ EXCEL

pdb3cro.crratmA 原子のゆらぎの相関 ⇒ EXCEL

pdb3cro.flcangA 二面角のゆらぎ ⇒ EXCEL

pdb3cro.crrangA 二面角のゆらぎの相関 ⇒ EXCEL

pdb3cro_n.flcatmE 第n番目のモードに対する原子のゆらぎ
⇒ EXCEL⇒ EXCEL

pdb3cro_n.flcangE 第n番目のモードに対する二面角のゆらぎ
⇒ EXCEL

pdb3cro_n-anm.pdb 第n番目のモードに対するjVおよびJmol用のアニ
メーション・データ

pdb3cro_n-anm.xyz 第n番目のモードに対するChime用のアニメーショ
ン・データ

pdb3cro_n-vec.xml 第n番目のモードに対する変位ベクトル図用デー
タ（jV用）

pdb3cro_n-vec.Jmol-script 第n番目のモードに対する変位ベクトル
図用データ (Jmol用）



時間平均の計算のとき
考慮するモード数

ポテンシャル・エネルギー関数の
パラメータ値

振幅

出力の先頭行の文字列

振幅

時間平均を計算する物理量
原子の揺らぎ

原子の揺らぎの相関
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主鎖原子の揺らぎ主鎖原子の揺らぎ主鎖原子の揺らぎ主鎖原子の揺らぎ 7CEI

計算値１

温度因子

計算値２

0

1

1 11 21 31 41 51 61 71 81 91 101 111 121

残基番号残基番号残基番号残基番号

時間平均を計算する物理量
二面角の揺らぎ

二面角の揺らぎの相関二面角の揺らぎの相関



個別のモードについての計算個別のモードについての計算
計算するモード番号

例： 1-10, 15, 18-20

個別のモードについての計算
原子の揺らぎ

二面角の揺らぎ二面角の揺らぎ



個別のモードについての計算
アニメーションに関する

パラメータ値

アニメーション用データ pdb7cei_n-anm.pdb

MODEL        1
ATOM    700  N    ARG B 447      16.538  62.750   3.251  1.00  0.00      
ATOM    701  CA  ARG B 447      15.049  62.682   3.193  1.00  0.00      
ATOM    702  C    ARG B 447      14.431  63.904   3.860  1.00  0.00
…
ATOM   1723  CD2 HIS B 573       2.368  53.114  14.038  1.00  0.00      
ATOM   1724  CE1 HIS B 573       2.227  55.269  13.663  1.00  0.00      
ATOM   1725  NE2 HIS B 573       3.077  54.280  13.874  1.00  0.00      
ENDMDL
MODEL        2
ATOM    700  N    ARG B 447      16.485  62.720   3.254  1.00  0.00      
ATOM    701  CA  ARG B 447      14.996  62.652   3.203  1.00  0.00      
ATOM    702  C    ARG B 447      14.381  63.875   3.869  1.00  0.00
…

…
ATOM   1723  CD2 HIS B 573       3.015  53.644  13.332  1.00  0.00      
ATOM   1724  CE1 HIS B 573       2.853  55.828  13.226  1.00  0.00      
ATOM   1725  NE2 HIS B 573       3.704  54.831  13.392  1.00  0.00      
ENDMDL
END 



クリック

個別のモードについての計算
変位ベクトル図に関する

パラメータ値

クリック



計算の実行

終了



出力ファイル

接頭文字列をpdb3croとすると、

pdb3cro.flcatmA 原子のゆらぎ ⇒ EXCEL

pdb3cro.crratmA 原子のゆらぎの相関 ⇒ EXCEL

pdb3cro.flcangA 二面角のゆらぎ ⇒ EXCEL

pdb3cro.crrangA 二面角のゆらぎの相関 ⇒ EXCEL

pdb3cro_n.flcatmE 第n番目のモードに対する原子のゆらぎ
⇒ EXCEL

pdb3cro_n.flcangE 第n番目のモードに対する二面角のゆらぎpdb3cro_n.flcangE 第n番目のモードに対する二面角のゆらぎ
⇒ EXCEL

pdb3cro_n-anm.pdb 第n番目のモードに対するjVおよびJmol用のア
ニメーション・データ

pdb3cro_n-anm.xyz 第n番目のモードに対するChime用のアニメー
ション・データ

pdb3cro_n-vec.xml 第n番目のモードに対する変位ベクトル図用
データ（jV用）

pdb3cro_n-vec.Jmol-script 第n番目のモードに対する変位ベクト
ル図用データ (Jmol用）

pdb7cei.flcatmA

pdb7cei_1.flcatmE

pdb7cei_2.flcatmE

pdb7cei_3.flcatmE

pdb7cei.flcatmA



pdb7cei_1.flcangE

pdb7cei_2.flcangE

pdb7cei_3.flcangE

pdb7cei.flcangApdb7cei.flcangA

pdb7cei.crratmAPdb7cei_1.crratmE



アニメーション用データ pdb7cei_n-anm.pdb

MODEL        1
ATOM    700  N    ARG B 447      16.538  62.750   3.251  1.00  0.00      
ATOM    701  CA  ARG B 447      15.049  62.682   3.193  1.00  0.00      
ATOM    702  C    ARG B 447      14.431  63.904   3.860  1.00  0.00
…
ATOM   1723  CD2 HIS B 573       2.368  53.114  14.038  1.00  0.00      
ATOM   1724  CE1 HIS B 573       2.227  55.269  13.663  1.00  0.00      
ATOM   1725  NE2 HIS B 573       3.077  54.280  13.874  1.00  0.00      
ENDMDL
MODEL        2
ATOM    700  N    ARG B 447      16.485  62.720   3.254  1.00  0.00      
ATOM    701  CA  ARG B 447      14.996  62.652   3.203  1.00  0.00      
ATOM    702  C    ARG B 447      14.381  63.875   3.869  1.00  0.00
…

…
ATOM   1723  CD2 HIS B 573       3.015  53.644  13.332  1.00  0.00      
ATOM   1724  CE1 HIS B 573       2.853  55.828  13.226  1.00  0.00      
ATOM   1725  NE2 HIS B 573       3.704  54.831  13.392  1.00  0.00      
ENDMDL
END 

ｊV を起動

フォルダー jv_4_2_1 を開き

startup_windows.bat をダブルクリック



① pdb3cro_n-anm.pdb ファイルを読み込む。

[File] → [Open-Local] → [Animation]

② アニメーションをスタートさせる。

アニメーション

Outputフォルダーを開く

[Options] → [Animation]

Outputフォルダーを開く



マウスの基本操作

X軸（左右方向軸）、Y軸（上下方向軸）回転 左ドラッグ

Z軸（奥行き方向軸）回転 Shift ＋ 右ドラッグ（左右方向）

X軸（左右）方向、Y軸（上下）方向に移動 右ドラッグ

Z軸（奥行き）方向に移動（拡大・縮小） Shift ＋ 左ドラッグ

プルダウン・メニュープルダウン・メニュー
File Display Colors Options Help
Open-Local Wireframe Monochrome Hetero Atoms About jV

Open-Remote Backbone CPK Hydrogens Open Manual

Information Sticks Shapely Slab

Close Spacefill Group Stereo

Ball&Stick Chain Load to Center

Save Ribons Temperature

Cartoon Structure ……….

Exit Charge

Amino Animation

コマンド操作

selectコマンドで一群の原子を選択し、選択した原子群に操作を加え
る、のが基本操作。

select 原子表現

原子表現： 基本表現は [残基ID][:鎖ID][.原子名] あるいは グループ名

論理値演算子である 'and'、'or'、'not'、そして括弧を使った表現ができる。

例： select 10-20,25-35 残基番号10-20、25-35の原子
select *:A and mainchain A鎖の主鎖原子すべて
select *.CA and not PRO PROを除くすべてのアミノ酸残基のCα原子
select (helix,sheet) and hydrophobic α-helixあるいはβ-sheetに含まれる

疎水性残基の原子

グループ名には、all、アミノ酸名（ALA, GLYなど）、アミノ酸の属性（hydrophobic, polar, small

など）、二次構造（helix, sheet, turnなど）、分子の種類（protein, DNA, RNA, water, heteroな
ど）などが指定できる。また、PDBデータ内の原子の通し番号、MODEL-ENDMDLに対するモ
デル番号などを使って、atomno=342とか、model=2 というような指定も可能である。



select  all すべての原子

select  10-20,25-35 残基番号10-20、25-35の原子

select  *:A and mainchain A鎖の主鎖原子すべて

select  *.CA and not PRO PROを除くすべてのアミノ酸残基

のCα原子のCα原子

select   (helix,sheet) and hydrophobic

α-helixあるいはβ-sheetに含まれ

る疎水性残基の原子

select を宣言した後、さまざまな操作を指示する。

[分子の表示方法分子の表示方法分子の表示方法分子の表示方法]
プルダウン・メニューの Display で分子の表示方法を指定する。

コマンドを使ってより細かな指定もできる。
wireframe 40

spacefill  150

[色色色色][色色色色]
プルダウン・メニューのColorsで色を指定する。
あるいは color コマンドで色を指定する。

colorコマンドの例：
color green （red, blue, white, yellow, magenta など）
color [10,225,100]  （RGBでの指定）

[その他その他その他その他]
displayatom on/off 選択した原子群の表示/非表示



select   [group]

all

acidic  basic  charged  aromatic  large  medium  small

surface buried  hydrophobic  

ala  arg  asn  asp  <   C  T  G  A  DC  DT  DG  DA  

protein  amino  dna  rna  hetero  ligand  water

helix  sheet  turn

mainchain  sidechainmainchain  sidechain

color  [color]

background  [color]

black  white  red  green  blue  yellow  cyan  magenta

brown orange  pink  purple  grey  greenblue  seagreen 

skyblue  violet  [r, g, b]

① PDBデータを読み込む。

[File] → [Open-Local] → [PDB]

オリジナルのPDBデータ pdb3cro.ent でも、
出力ファイル中の pdb3cro-min.pdb でもよい。

変位ベクトル図

② 変位ベクトル描画用ファイル
pdb3cro_n-vec.xml を読み込む。

[File] → [Open-Local] → [Polygon]

これを繰り返すことで、複数の変位ベクトル
描画用ファイルを読み込むことも可能



読み込んだ複数の変位ベ
クトル描画用ファイルを
個々に表示する

表示したいファ
イルにチェック

ATOM     41  NH1 ARG A   5      -7.129  25.542   4.267  1.00  0.00           N  

ATOM     42  NH2 ARG A   5      -7.287  24.618   2.159  1.00  0.00           N  

ATOM     43  N   CYS A   6      -6.200  19.746   4.658  1.00  0.00           N  

ATOM     44  CA  CYS A   6      -7.624  19.521   4.933  1.00  0.00           C  

ATOM     45  C   CYS A   6      -7.896  18.257   5.720  1.00  0.00           C  

ATOM     46  O   CYS A   6      -8.795  18.224   6.580  1.00  0.00           O  

ATOM     47  CB  CYS A   6      -8.417  19.491   3.633  1.00  0.00           C  

ATOM     48  SG  CYS A   6      -8.532  21.147   2.883  1.00  0.00           S  

ATOM     49  N   GLU A   7      -7.165  17.169   5.501  1.00  0.00           N  

個人でPDB dataを作る時の注意

ATOM     49  N   GLU A   7      -7.165  17.169   5.501  1.00  0.00           N  

ATOM     50  CA  GLU A   7      -7.395  15.914   6.224  1.00  0.00           C 

77-78 コラム



弾性ネットワークモデルによる

基準振動解析データベース基準振動解析データベース

ProMode-Elastic

PDBj にアクセス
http://www.pdbj.org/index_j.html

ProMode-Elasitc へ
http://promode.socs.waseda.ac.jp/promode_elastic/http://promode.socs.waseda.ac.jp/promode_elastic/

ProMode-Elastic



PDB ID： ７CEI

登録データのリストから
探すこともできる





マウス操作 Jmol

〔メニュー〕 分子モデル表示画面上でマウスを右ク

リックする。

拡大・縮小・回転・並進は、以下の操作をしながら分子

モデル表示画面上でマウスを移動させる。モデル表示画面上でマウスを移動させる。

〔拡大・縮小〕 SHIFTキーを押しながら左ボタンを押す。

あるいは、ホイールを使う。

〔回転〕 左ボタンを押す。

〔並進〕 CTRLキーを押しながら左ボタンを押す。

[メニュー]






