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ています。NVIDIA GPU, Intel Xeon Phiによる高速化
も可能になっています。 sanderで頻繁に使用され
テストされたコードを高速化して実装しており、
本番のMD計算で使用されます。

antechamber, MCPB：

MMPBSA.py

pytraj: トラジェクトリー解析プログラムcpptrajへの
      Python言語バインディングです。Jupyter電子ノート
      ブックと組み合わせて、 対話型データ解析を実現し
      ます。また、解析結果のグラフィック表示も可能です。
      ノートブックはWebアプリケーションなので、文書の
      共有も可能になります。 

CONFLEX Global
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【NMRリファインメント】
・NMRのNOEやJ-カップリングの測定から得られる距離やねじれ
角の情報を基に、シミュレーション中に拘束を加えた上で構
造最適化や分子動力学計算を行うことができます。

【 QM/MM/MD】
・量子力学計算と分子力場計算を組み合わせたQM/MM法を、
効率的に精度よく実行できます。内蔵のQM計算では、半経験
的手法、ab-initio、DFTなどが利用できます。また、外部プログ
ラム（Gaussian等）と組み合わせる事による、QM/MM計算も
可能です。

【NEB (Nudged Elastic Band) 法】
・ポテンシャル・エネルギー表面上で、コンフォメーション変化の
道筋を複数の構造でたどり、エネルギー変化の様子を見積も
ります。パス上の各構造間はポテンシャルで結ばれ、ある程度
の距離を保つように設定されます。そのため、Elastic Band（ゴ
ムバンド）法と名付けられています。

【MM-PBSA】
・分子力場とポアソン・ボルツマンあるいは一般化ボルン溶媒接
触表面の手法を組み合わせ、２状態間の自由エネルギー差を
求める手法です。レセプターとリガンドの結合自由エネルギ
ーの算出等に用いられています。

【TI (Thermodynamic Integration) 法】
・状態Aと状態Bの自由エネルギーをパラメーターλを使ってカ
ップリングさせることにより、自由エネルギー差を算出する手
法です。異なるリガンドがタンパク質に結合する際の結合自
由エネルギー差を推算する際に用いられています。

【脂質二重膜】
・脂質のパラメーターを用いて、膜のシミュレーションを行う事
が可能です。タンパク質のパラメーターを併用する事により、
膜中にタンパク質が埋め込まれた構造もシミュレートできま
す。

【アンブレラ・サンプリング】
・ある特定の反応座標に沿って複数の位置を定め、それぞれ別
々にある狭い範囲内をサンプリングし最後に組み合わせる事
によって、自由エネルギー変化の様子を求める手法です。遷移
状態、中間体の探索などに有効です。

【定pHシミュレーション】
・溶媒のpHはタンパク質中の非中性側鎖に影響を及ぼし、タン
パク質自体の機能や構造に大きな影響を与えます。この手法
は、分子動力学とモンテカルロ法を組み合わせ、分子内の様
々な側鎖のプロトン化の状態やコンフォメーションをサンプリ
ングします。

これらの利用例の詳細は、以下を参照してください：

https://ambermd.org/tutorials/
https://www.conflex.co.jp/product_amber_tutorial.html
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