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１．はじめに
現実の物質系の示す特性の多くは、電子状態の変化が重要なミクロ領域、原子個々の運動が効くメソ領域と階層的な

空間領域からの複雑な寄与で決定される。これら各領域に対して、それぞれ、量子論的分子動力学法（量子MD法）、古

典論的分子動力学法（古典MD法）の解析手法が開発されているが、現実物質の全領域を１つの解析手法で統一的に解

析することは困難である。本研究では、階層的な空間構造の各領域に量子MD法及び古典MD法の最適な解析手法を適

用しつつ、各解析手法を統合した量子力学－古典力学ハイブリッド型の解析手法を開発した。量子MD法として、ab

initio MD法は計算量が膨大であるため、本研究ではより計算量の少ないタイトバインディングMD法（TBMD法）プロ

グラムを採用した。ミクロ領域に対してTBMD法を、メソ領域には経験的ポテンシャルを用いた古典MD法を適用する。

TBMD法－古典MD法融合型プログラム及び可視化システムを開発し、Si系を対象にハイブリッド計算を行い、ハイブ

リッド型の解析手法の有効性を確認した。

２．量子－古典融合型プログラム
量子－古典融合型プログラムは、TBMD法と古典MD法を階層的に結合したプログラムであり、TBMD法プログラム、

古典MD法プログラムとしても実行可能である。表１に量子－古典融合型プログラムの主な機能を示す。

３．量子－古典融合型解析手法
３．１ 結合手法の概要

全解析領域をTB領域、境界領域、古典MD領域に分割する。

TB領域の原子の作用力はTB法を用いて計算し、MD領域は経験

的ポテンシャルを、境界領域はTB法及び経験的ポテンシャルを用

いて計算する。境界領域の相互作用力は、TB法による作用力と経

験的ポテンシャルによる作用力から、結合モデルを用いて求める。

動的領域分割を行う場合は、全原子に対して経験的ポテンシャルを

用いて計算したポテンシャルによって、領域の選定・分割を行う。

３．２ 結合モデル

境界領域内の原子の作用力は、TB計算による作用力と経験的ポテンシャルによる作用力から求める。TB計算による

作用力と経験的ポテンシャルによる作用力との相違が小さくなるように、各モデルのパラメータを設定することが重要

であるが現実的には困難である。また、TB法モデルのパラメータは、周期条件を前提にしているものが多く、自由境界

に適用した場合、境界付近での計算結果に問題が生じる場合がある。そこで、既存のモデルが適用可能な結合手法を開

発した。MD領域側の境界領域AとTB領域側の境界領域Bの２領域に分割し、境界領域Aの原子に対しては、経験的ポ

テンシャルによって求められた作用力を用いる。TB計算領域の境界部分での電子状態を考慮して、仮想的な水素を境界

表１　量子-古典融合型プログラムの主な機能
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図１　領域分割と原子の作用力の計算

（カラー図は巻末資料参照）
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の原子に付加することも試みているが、境界領域Aの範囲をカットオフ程度とることにより、TB計算領域の自由境界に

おける問題の影響を小さくできる。境界領域Bの作用力は、TB法によって求められた作用力と経験的ポテンシャルに対

し重み関数を用いて線形補間する。

３．３ 領域分割

電子状態の変化が重要なミクロ領域を原子の挙動にあわせて動的に選択する。経験的ポテンシャルを用いて全原子の

ポテンシャルを計算し、ポテンシャルからTB計算領域の中心を決定する。TB計算領域の中心から、TB領域、境界領域

を設定する。

４．可視化システム
量子MD－古典MD融合型プログラムの入力データ、計算結果を可視化するための可視化システムを開発した。原子

の座標、速度、領域、各種物理量等の可視化、プロットが可能である。

５．量子MD－古典MD融合型プログラムを用いたハイブリッド計算
Si原子を対象にして、亀裂伝播シミュレーションを行った。図2に、初期状態（0 fsec）と500 fsecの計算結果を示す。

結合亀裂の進展とともにTB計算領域が移動しており、TB領域、MD領域、境界領域の原子の挙動は、単一の手法を用

いた場合とほぼ一致していることから、本研究で開発した結合モデル、動的領域分割手法の有効性が確認できる。
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表２　結合モデル（各領域の原子の作用力の計算方法）

図２　量子MD－古典MD融合型プログラムの計算結果

（カラー図は巻末資料参照）
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蛋白質の表面形状と物性に基づく機能分類
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図１　領域分割と原子の作用力の計算

図２　量子MD－古典MD融合型プログラムの計算結果
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図１．抗体CDR部位の分子表面。青は正、赤は負の電位を表し、黄色は疎水性残基に対応する。(a)抗NP

抗体 N1G9、(b) 別の抗NP抗体B1－８、(c)１本鎖DNAを抗原とする抗体BV04-01
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蛋白質の表面形状と物性に基づく機能分類A31
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の予稿集から抜粋したものです。 


