
１　はじめに

モノマーを繰り返し単位とする高分子鎖の３次

元構造を予測し求めることは，数学的にはかなり

困難な作業であることが知られている。分子モデ

ルをグラフィック表示しさらに立体エネルギーを

評価するソフトウェアは市販，フリーウェアを含

めて多数知られているが，高分子の一種である多

糖鎖に特化した分子モデリングソフトウェアは少

ない。

今回，この多糖鎖を対象とし，分子グラフィッ

クス操作を通して，目的分子の構築，立体構造変

換および立体エネルギーを求めるプログラムの開

発協力依頼を受け，開発することとなった。そし

て，今回の開発では，結合部を基準にして軸回り

の回転による立体エネルギーを求めることができ

たので報告する。

２　開発方法

開発手順を以下に示す。

２－１　データの読み込み

与えられた分子モデルのデータを読み込み表示

する部分を開発した。このデータ読み込み部分の

流れ図を図１に示す。原子データは主に，水素

（Ｈ），窒素（Ｎ），炭素（Ｃ），酸素（Ｏ）の４種

類である。読み込まれるデータには，分子を構成

する原子と，各原子が結合している原子との状態

などが示されている。そのデータを読み込みなが

ら，モデルを構成する。
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２－２　結合部分の検索

読み込んだデータにおいて，単糖残基同士の結

合部分を自動的に検索し，その結合部分を基準に

して二つの分子モデルに分割した。そして，それ

ぞれの分子モデルを結合軸周りに回転させ，回転

角度ピッチ毎に立体エネルギーを求め，保存する

ようにした。

結合部分の検索は，原子が単糖残基ごとにグル

ープを構成しているので，原子ごとに連結してい

る原子のグループを確認できる。そこで，連結し

ている複数の原子のグループ番号を確認し，その

グループ番号を二つ以上有するものが結合部であ

ると判断し，そのデータを取り込むようにした。

この結合部分の検索手法については，図２に示す。

２－３　作図システム機能の開発

今回作成したシステムにおいて，データを読み

込んで表示した状態を図３に示す。開発は

Microsoft Visual C#で行い，グラフィックカーネ

ルとしてDirect3Dを利用した。図において，Ｈ原

子を水色，Ｃ原子を白色，Ｏ原子を赤色で示して

いる。これらのデータを読み込んだ後，各原子を

球体，連結している原子とのリンク部分を円筒の

形状で表現し，グラフィック表示するようにした。

２－４　計算方法

図３に示す分子モデルの場合，結合部は二箇所

ある。この分子モデルにおいて計算処理する場合，

図４に示すダイアログが表示される。そして，リ

スト表示部には，自動的に検索された結合部分と

なる原子の種類とリスト番号が表示される。さら

に，そのリストの第一番目の結合部の原子が選択

されると，その原子と連結している二つの原子と

の位置関係から二つの回転軸方向のベクトルを求

めている。この二つの回転軸ベクトルの回りに，

この結合原子によって二つに分けられた分子モデ

ルを，指定された角度ピッチで回転し，各状態で

の立体エネルギーを求めるようにした。

３　結果および考察

プログラム開発はMicrosoft Visual Studio.NET

C#を利用した。そして，オブジェクト指向によ

り，原子レベル（ClsAtom），単分子レベル

（ClsRes），モデル全体（ClsMol）に相当するク
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図２ 結合部分検索の流れ図

図３ 分子モデルの表示

図４ 計算



ラスを作成して開発した。このことにより，原子

ごとの位置番号，XYZ座標，連結原子のリストな

どの情報データを持たせることが可能となり，回

転などの座標変換も，容易にプログラム開発する

ことが可能になった。

今回，開発したプログラムにおいて，回転軸方

向回りの回転角度ピッチを５度に設定して立体エ

ネルギーを求める計算を実施したところ，ひとつ

の結合部分における計算時間は約５分程度であっ

た。

この計算結果を図５に示す。この図は，位置番

号16のＯ原子と，これと連結している位置番号６

のＣ原子の軸回りの回転角度と，位置番号26のＣ

原子の軸回りの回転における立体エネルギーをレ

ベル別にグラフ化したものである。

また，求められた結果において，最適配置とな

る状態を図６に示す。

４　まとめ

今回，開発したソフトでは結合部分を自動的に

検索し，指定した角度ピッチで，結合原子と連結

原子方向の軸周りに分子モデルを各々回転させた

場合での立体エネルギーを求めることが実現でき

た。このとき，角度ピッチを５度で指定した場合，

一つの結合部において72（3 6 0 /５）×7 2

（360/5）＝5184の組み合わせのデータが求めら

れる。

ここでｎ個の結合部が存在すると，組み合わせ

は5184のｎ乗となる。今後，このプログラムを

基に動的計画法や分子限定法を利用して，分子モ

デルの最適配置のエネルギー状態を求めるシステ

ムを開発することを検討したい。
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図５ 求められたエネルギー状態

図６ 計算結果の表示


