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解析結果の視覚化
・分子構造
・電子状態
・諸物性

初期座標作成

分子力場法
分子軌道法
分子動力学法

分子計算

Winmostarは計算化学のGUI

分子モデリング

MOPAC内臓
GAMESS
Gaussian

MOPAC内蔵



  

http://winmostar.com/

アカデミックフリー

http://winmostar.com/
http://winmostar.com/
http://winmostar.com/


  

分子設計とコンピュータ

合成ターゲット

合成

分析

測定

製品化

もっと効く薬？
もっと青い材料？

物性の予測
合成方法の提案
分析データの解析
等

経験と勘で 分子計算

回る回数を減らす
回るスピードを上げる
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可視吸収スペクトル予測
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http://www.org-chem.org/yuuki/world/caffeine.html

有機化学美術館
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カフェイン

パソコンで見る動く分子事典、P96

アデノシン拮抗作用
＝アデノシン（神経を鎮静させる）の替りに
　受容体にとりついて邪魔をする
＝覚醒・興奮興奮作用

http://winmostar.com/movie/caffeine_model.htm

Flash動画
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薬剤活性予測

活性予測値＝ａ（疎水性）＋ｂ（分子体積）＋ｃ（分子表面積）
　　　　　　　　＋ｄ（分子長）＋ｅ（原子電荷）＋，，，＋その他

記述子（説明変数）



  

Ovality（卵形度）＝表面積の比 アスペクト比＝長軸と短軸の比
Aspect Ratio  

1.43

L/D=4.22

1.27

構造物性相関の記述子



  

活性実測値

予測値

薬剤活性予測

活性予測値＝ａ（疎水性）＋ｂ（分子体積）＋ｃ（分子表面積）
　　　　　　　　＋ｄ（分子長）＋ｅ（原子電荷）＋，，，＋その他
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合成ターゲット

合成
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フロンティア軌道理論 （福井謙一，1981年ノーベル化学賞）

HOMO

LUMO
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実測値

赤外線吸収スペクトル



  



  

分子設計とコンピュータ

合成ターゲット

合成

分析

測定

製品化

もっと効く薬？
もっと青い材料？

物性の予測
合成方法の提案
分析データの解析
等

経験と勘で 分子計算

回る回数を減らす
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エコロジー研究



  

GFP（緑色蛍光タンパク質）
下村 脩（2008年ノーベル化学賞）



  

Ｃ６０　フラーレン
パソコンで見る動く分子事典、P173

Flash動画

http://winmostar.com/movie/c60_model1.htm
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金属内包フラーレン
パソコンで見る動く分子事典、P173

Flash動画

http://winmostar.com/movie/c60_metal.htm
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