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生命システムは、ゲノムによりプログラミングされ、ゲノムの
プログラムは、核酸塩基という分子言語により記述されます。
ある塩基配列を持つゲノムが、どのような構造のタンパク質を
合成し、どのような機能を発現するかをシミュレートする､使い
易い、現場向きのソフトウェアの開発が望まれています。

本プロジェクトでは、量子物理学の第一原理に基づいた計算化学的

手法をバイオインフォマティクス分野に応用し、理論計算に基づくタン

パク質の設計データを３次元高速表示する、直感的な設計用ポストゲ

ノム対応型の分子モデリング支援ソフ トを開発しました 。

ソフト連携

複数指定部分の表示、非表示

ｼｰｹﾝｽﾋﾞｭｰﾜ

MASMTGGQQMGRGSDYFEPQQQQQQQQQQPQGASTPKVF
VGYSIYKGKAALTVEPRSPEFSPLDSGAFKLSREGMVMLQFA
PAAGVRQYDWSRKQVFSLSVTEIGSIISLGAKDSCEFFHDPNK
GRSDEGRVRKVLKVEPLPDGSGHFFNLSVQNKLINLDENIYIP
VTKAEFAVLVSAFNFVMPYLLGWHTAVNSFKPEDASRSNNAN
PRSGAELEWNLEHHHHHH 計3521原子

MOLDAMOLDA QuLiS （Quantum Life Sciences）
http://www.molda.org

２. 特色

(1) 機能
① ﾎﾟﾘﾍﾟﾌﾟﾁﾄﾞ等の直感的分子ﾓﾃﾞﾘﾝｸﾞ（3D)
② 配列ｼｰｹﾝｽﾋﾞｭｰﾜ（部分On/Off表示､ﾓﾃﾞﾙ表示切替）
③ ﾎﾟｲﾝﾄ・ﾐｭｰﾃｰｼｮﾝ､ｺﾝﾎﾒｰｼｮﾝ
④ ﾓﾚｷｭﾗｰ・ﾄﾞｯｷﾝｸﾞ､Structure-based Drug Design(SBDD)

(2) 連携
① AMBER､MOPAC､GAMESS､Gaussian等；計算化学
② CML/XML､VRML､ISISDraw､PDB等 ；ﾓﾃﾞﾙ､情報
③ MOLDAﾃﾞｰﾀ、表示ﾃﾞｰﾀのOpen化 ；拡張

(3) 操作
① フル3D操作
② 多彩なｸﾞﾗﾌｨｯｸｽ(空間充填･球棒･Dreidingﾓﾃﾞﾙ)
③ 10,000原子；PC上で高速容易な取扱い

(4) 構成
① 言語は Java
② ３Ｄは ｼｰﾝｸﾞﾗﾌのOpenInventor/Java
③ 配布は ASP形式でInternet配布

ﾎﾟｲﾝﾄ・ﾐｭｰﾃｰｼｮﾝ

残基ARG46はHISに
変更されました。

ﾓﾚｷｭﾗｰ･ﾄﾞｯｷﾝｸﾞ
視覚的･直感的ﾄﾞｯｷﾝｸﾞ

VRMLのﾎｽﾄ分子に
MOLDAのｹﾞｽﾄ分子を
ﾄﾞｯｷﾝｸﾞしている例
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