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【序】フラグメント分子軌道(FMO)法[1,2]は、並列処理を駆使してタンパク質の全電子状態計算

を実用的に行える手法である。これまでは、主に創薬や生物物理のバイオ系分野で使われてきた

が、最近ではナノバイオ系への FMO 計算の適用も図られつつある[2]。こうした中、私たちは 4

体補正の FMOスキーム(FMO4)[3]によってシリカ表面とペプチドの複合系の相互作用解析[4]を行

い、2013 年秋期年会でも報告した[17a-C6-1]。また、逆相液体クロマトグラフィーの分離過程の

分子論的理解の端緒として、分子動力学(MD)と FMO を併用した研究を 2014 年春期年会で発表し

ている[19p-E17-8]。今回の講演では、これらの結果を総論的に踏まえ、アパタイト結晶の FMO4

モデリング、高分子の粗視化 MD ソフトである Octa[5,6]用のχパラメータ算定の試みを紹介する。 

【事例１】アパタイトは Ca5(PO4)3X（X = OH, F, Cl 等）の組成式で表されるイオン結晶で、X=OH

のヒドロキシアパタイトは歯や骨の主成分である。インプラントの表面改質などを合理的に行う

には生体分子との相互作用の解明が重要である。ここでは、千原子を超える巨大結晶の扱い、並

びにアミノ酸残基/ペプチドの表面結合状態についての解析を報告する。 

【事例２】χパラメータは粗視化 MD の信頼性に大きく影響するが、イオン性や分極が大きい系

では設定に試行錯誤が伴う[5]。今回は、FMO 計算の相互作用エネルギー[2]とχパラメータとの

対応関係をニトロベンゼン/ヘキサン混合系等に対して調べた予備的な結果を示す。 
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