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1. 研究実施の概要 

 

凝集化学反応系シミュレーションの基盤技術を開発することが大きな狙いである。今年度（平成

２０年度）は、これまで開発してきた基盤技法を基礎として、非経験的ＱＭ/ＭＭ-ＭＤシミュレーシ

ョンを可能とするＱＭ/ＭＭ-インターフェイス（ＱＭ/ＭＭ-ＩＦ）（2009 年公開予定）を開発した。一

方、並行コンピューティング技法による凝集化学反応系シミュレーションの実現を目的として、アン

サンブルＭＤ(ＥＭＤ)法と、そのための並行コンピューティング技法の開発を進めた。その結果、

開発工程は順調に進捗し、第１段階の研究開発が達成できた。最後に、本年度も、新しい粗視化

理論の開発を目的として、大規模原子運動情報から粗視化パラメータを取り出す粗視化変換技

法の開発と粗視化理論の構築を継続して進めた。本開発は基礎的かつ理論的な研究開発であ

るため、残りの全研究開発期間を費やす予定である。平成２１年度は、現実系への応用とフィード

バックなどの評価研究を並行して進めると共に、これまでに確定した基本設計のもとに汎用システ

ム化のための研究開発を進めていく予定である。 

 

2. 研究実施内容（文中にある参照番号は 4.(1)に対応する） 

 

●研究実施項目：（テーマⅠ）凝集化学反応系シミュレーションの基盤技術の開発 

凝集化学反応系シミュレーションの基盤技術を開発することを目指して、第１に、ＱＭ/ＭＭハミ

ルトニアン用パラメータ調製ツールの開発を継続した。第２に、半経験的ＱＭ/ＭＭ-分子動力

学（ＭＤ）シミュレーションプログラム（ＲＯＡＲ２．１）に実装した自由エネルギー勾配法による構

造最適化スキームのアルゴリズムをａｂ ｉｎｉｔｉｏ版へ実装する準備をした。第３に、非経験的（ａｂ ｉ

ｎｉｔｉｏ）ＱＭ/ＭＭ-ＭＤシミュレーションを可能とするため、ａｂ ｉｎｉｔｉｏ分子軌道（ＭＯ）法プログラム

ＧＡＵＳＳＩＡＮとＭＤ法プログラムＡＭＢＥＲとのインターフェイスＱＭ/ＭＭ-ＩＦの開発の技

術的な基本方針に沿って、汎用に堪え得るＱＭ/ＭＭ-ＩＦ（ＧａｕｓｓＦＧ０８）（Ｈ２１年中に０８

版の公開予定）を作成した。 

§Ⅰ－１．ＱＭ/ＭＭ-ＭＤシミュレーション用パラメータ調製ソフトウェアの開発（パートⅠ）（継続

＋α） 
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半経験的ＱＭ法（ＭＮＤＯ-ＰＭ３法）を念頭にしたＱＭ/ＭＭハミルトニアン用の

パラメータ調製ツール（ＮｉｌｌｓＰＭ３）の開発（含、実験値及び他の計算例の収集）を継

続して進めた。半経験的ＱＭ計算におけるＱＭハミルトニアン用経験的パラメータ調

製ソフトウェアＮｏｌｌｓＰＭ３の汎用化を目指した（一般分子(原子数可変)への拡張は継続

中）。さらに、ＱＭ溶質-ＭＭ溶媒間のＱＭ/ＭＭハミルトニアンの調製手法を継続して

開発した。 

§Ⅰ－２．ＱＭ/ＭＭ-ＭＤシミュレーションへの自由エネルギー勾配法の実装（パートⅠ）（継続＋

α） 

ＲＯＡＲ２．１に自由エネルギー勾配法による構造最適化スキームのアルゴリズムを継続

して実装すると共に、ａｂ ｉｎｉｔｉｏ版への拡張を調査して検討した。また、アルゴリズムの有

効性の検討を兼ねて、プロトン移動反応［4］やＮＡＤＨシトクロムｂ５(還元酵素)（ｂ５

Ｒ）で生じるＮＡＤＨからＦＡＤへの電子移動反応［2,10］に適用して、水中ではｂ５が

ファンデルワールス相互作用により安定にｂ５Ｒと結合することで３価鉄をもつヘムが

活性部位へ接近し、電子移動が進行しやすくなるというメカニズムを提案した。実際、

ＱＭ/ＭＭ計算による活性化エネルギーの低下から新しいメカニズムの妥当性を示し

た。オイラー法に加えて、自由エネルギー二次微分を活用する手法としてＬ-ＢＦＧＳ法

を用いたアルゴリズムを実装した。またアンモニア水和自由エネルギーの計算におい

て溶質分極の重要性に加えてコア反発エネルギー項の重要性を明らかにした。 

§Ⅰ－３．ＱＭ/ＭＭ-ＭＤシミュレーション･インターフェイスの開発（継続＋α） 

ａｂ ｉｎｉｔｉｏ分子軌道（ＭＯ）法プログラムＧＡＵＳＳＩＡＮとＭＤ法プログラムＡＭＢＥ

Ｒとのインターフェイス（ＱＭ/ＭＭ－ＩＦ）のコンピュータ実行環境の整備を進めた。

昨年度からの試作版ＱＭ/ＭＭ－ＩＦ（β１版）の改良を重ねて、汎用に堪え得るＱＭ/

ＭＭ-ＩＦ（ＧａｕｓｓＦＧ０８）（Ｈ２１年中に０８版の公開予定）を作成した。また、溶液系にお

いて、溶質分子（ＱＭ領域）周辺ダイナミクスに大きな役割を果たす、溶質分子と溶媒

分子群（ＭＭ領域）との静電相互作用の詳細な解析を行うために、電荷割り当て法（注）

を継続して開発した。ＱＭ/ＭＭ-ＭＤシミュレーション結果（例えば、ＨＩＶプロテア

ーゼインヒビタ複合体［1］など）の解析に寄与するや、有機化学分野［6-7,9,11］や

錯体化学分野［3,5,8,12］における適用性を探るため調査研究も継続して進めた。 

 

（（注）ＭＤ計算の結果を用いて、溶質分子-溶媒分子間のクーロン相互作用エネルギ
ーおよび溶媒構成原子上における力を再現するような、溶質分子の電荷分布を決定す
る方法） 

 

●研究実施項目：（テーマⅡ）凝集化学反応系シミュレーションに基づいた疎視化理論の開

発 

新しい疎視化理論の開発を目的として、ＱＭ/ＭＭ-ＭＤシミュレーションを具体例（ＨＦ水溶液、

アンモニア水溶液など）に適用した。それと同時に、大規模原子運動情報（個別原子の位置･運

動量の時系列データ{ ( ), ( )}i it tr p ）から疎視化パラメータ（数密度分布や温度分布など）を取り

出す疎視化変換技法を研究開発した。得られた時空数密度分布を入力初期分布として、最大エ



ントロピー原理等（主成分解析や独立成分解析など）に基礎をおいた体系的な時空分布再構

成技法の研究開発を開始し、疎視化理論の構築を進めた。 

§Ⅱ－１．ＭＤシミュレーション･データの疎視化理論の開発（継続） 

ＱＭ/ＭＭ-ＭＤシミュレーションを具体例（ＨＦ水溶液、アンモニア水溶液など）

に適用できる環境設備を完成し、プログラム開発を一層推進した。Ｈ19 年度末までに

導入したＰＣクラスターシステムと、これまでに開発してきた非平衡状態解析システ

ムを用いて大規模数値計算を実行し、大規模原子運動情報（個別原子の位置･運動量の

時系列データ{ ( ), ( )}i it tr p ）に基づいた疎視化理論の開発を継続して進めた。 

また、昨年度からの研究を継続して、タンパク質・共溶媒・主溶媒からなる全原子

ミクロモデルにおける、分子認識や共溶媒の補償効果というマルチスケール問題を、

各成分間のミクロ相互作用からボトムアップし疎視化して理解した［8］。 

§Ⅱ－２．最大エントロピー法等による再構成技法の開発（継続） 

疎視化パラメータ（数密度分布や温度分布など）を取り出す疎視化変換技法を開発

するための基本的概念整備を進めた。最大エントロピー原理に基礎をおいた体系的な

時空分布再構成技法(細視化技法)に関する文献調査をした。特に最大エントロピー法

等の画像処理における現状調査と、他の再構成技法（独立成分分析や主成分解析の適

用）の調査を合わせて進めた。励起後のフッ化水素の振動緩和に関する中間的な研究

成果（特に温度分布や粒子数分布などの疎視化分布についてのより詳細な経時変化）

を得た。 

 

●研究実施項目：（テーマⅢ）並行コンピューティングによる凝集化学反応系シミュレーシ

ョンの実現  

並行コンピューティング技法による凝集化学反応系シミュレーションの実現を目的として、或る

熱力学的状態に対応する一つの初期位相分布から組織的に選ばれた多数の初期条件群から開

始したＭＤ計算を、複数の(ｍｕｌｔｉ-)ＣＰＵ（あるいはノード、コア）からなる計算機サーバーで並行

して実行させるアンサンブルＭＤ(ＥＭＤ)法の基本的アルゴリズム開発を進めた。そのために

必要な並行コンピューティング技法の開発とそのシステム化も実行した。 

§Ⅲ－１．並行コンピューティングによる統計情報生成の技術開発と効率化（継続） 

ある熱力学的状態に対応する一つの初期位相分布から組織的に選ばれた多数の初期条件群

から開始したＭＤ計算を、複数の(ｍｕｌｔｉ-)ＣＰＵ（あるいはノード）からなる計算機サーバー

で並行して実行させるアンサンブルＭＤ(ＥＭＤ)法の基本設計を進めた。同時に関連した

並行コンピューティング技法の開発を試作版アプリケーションの作成を継続して進めた。

ネットワークトラフィック軽減のために、各計算ノードに一次情報を保存するようにアプ

リケーション設計を変更した（階層化アルゴリズム技法）。また、並行コンピューティング

に密接に関連する、より効率的な安定で高精度な時間発展を保証するスキーム開発を、結

合コンパクト差分手法を用いて進めた。使い易さの向上を目指して直交格子系で複雑物体

を扱う方法を提案し、本手法が 1 次元空間の移流拡散方程式の時間発展問題に対して安定

であることを示した。また、2 次元の円柱物体による波の反射回折に適用して良好な検証

結果を得た。 



 

3. 研究実施体制 

 

（１）「長岡」グループ 

①研究分担グループ長：長岡 正隆（名古屋大学大学院、教授） 

②研究項目 

研究実施項目：（テーマⅠ）凝集化学反応系シミュレーションの基盤技術の開発 

１． ＱＭ/ＭＭ-ＭＤシミュレーション用パラメータ調製ソフトウェアの開発（パート

Ⅰ）（継続＋α） 

２． ＱＭ/ＭＭ-ＭＤシミュレーションへの自由エネルギー勾配法の実装（パートⅠ）

（継続＋α） 

３． ＱＭ/ＭＭ-ＭＤシミュレーション･インターフェイスの開発（継続＋α） 

研究実施項目：（テーマⅡ）凝集化学反応系シミュレーションに基づいた粗視化理論の開発 

１． ＭＤシミュレーション･データの粗視化理論の開発（継続） 

２． 最大エントロピー法等による再構成技法の開発（継続） 

研究実施項目：（テーマⅢ）並行コンピューティングによる凝集化学反応系シミュレーションの実現 

並行コンピューティングによる統計情報生成の技術開発と効率化（継続） 
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