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アパタイトはリン酸カルシウムの一種であり、Ca5(PO4)3X（X = OH, F, Cl 等）の組成式で表さ

れるイオン結晶である。このうち Xが OHのものはハイドロキシアパタイト（Hydroxyapatite）と

呼ばれ、歯や骨の主成分として知られており、近年盛んに研究の行われているナノ・バイオ境界

領域における最重要物質の一つである。しかし、従来の第一原理手法を用いた場合には生体高分

子と結晶系の相互作用等の解明には大規模な計算が必要となるため、シミュレーションを用いた

研究はほとんど行われていない現状にある。一方、1999年に北浦により提唱されたフラグメント

分子軌道法（FMO 法）は計算対象を小規模なフラグメントに分割して計算を行うことで、生体高

分子等の非常に大きな系に対する計算を現実的な時間・コストで行う事が可能な手法である。さ

らに、近年では FMO 法に高次の多体補正を組み込むことで、結晶系に対する適用も進められてお

り、シリカ結晶表面に吸着したペプチドに対する大規模計算事例も報告されている[1]。 

そこで我々は、アパタイト結晶に対する FMO 計算の適用を試みた。結果として、クラスタモデ

ル形状・フラグメント分割方法・計算設定を工夫することで、アパタイト結晶に対しても精度よ

く FMO 計算を実施することが可能であることが分かってきた。本発表では、アパタイト結晶に対

する FMO 計算適用の詳細と共に、アパタイト結晶表面へペプチドを吸着させた際の相互作用解析

の結果についても報告する。 
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図 1 アパタイトの結晶構造 

（緑：Ca、赤：O、オレンジ：P、黒線：単位胞、緑の線は構造を見やすくするために記載） 
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