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【序】フラグメント分子軌道(FMO)法[1-3]は、タンパク質などの巨大分子系を適当なフラグメン

ト単位に分割し、環境静電ポテンシャル印加下で並列処理を駆使して電子状態計算を実用的に行

える手法です。FMO 計算からはフラグメント間相互作用エネルギーなどの解析に有用な情報が得

られるので、タンパク質とリガンドの複合系などを対象に創薬や生物物理のバイオ系の分野で使

われてきました。しかし、最近ではナノ-バイオ系や非バイオ系への FMO 法の適用も図られつつ

あります[2,3]。私たちのグループでは独自の FMO プログラム ABINIT-MP を開発し、先導的な応

用を行ってきました[3]。本講演では、タンパク質や DNA の相互作用解析、さらに最近のナノ-バ

イオ界面のモデリングまで、ABINIT-MPを使ったFMO計算の事例をご紹介させていただきます。 

【ABINIT-MP の特徴】MPI 並列と OpenMP/MPI 混成並列により、PC クラスターから「京」のよ

うなスパコンまで対応しています。クラスター型サーバでも数十コアあれば、数百残基のタンパ

ク質がルーチン的に処理出来ます。また、専用のインターフェース BioStation によって ABINIT-MP

用の入力データの作成から（膨大な）数値結果の可視的な解析・直観的理解までのワークフロー

がサポートされています。なお、ドキュメントと例題を含むパッケージとしては東大生産研のサ

イトから Intel Xeon 用のバイナリが入手可能[4]で、ソースの公開も 2015 年度内を予定しています。 

【最近の応用】ABINIT-MP では 4 体フラグメント補正による高精度な FMO4 計算[5]によって、（有

バンドギャップの）固体が扱えるため、固体/生体関係分子/水から成るナノ-バイオの複合系をモ

デル化することが出来ます。シリカ-ペプチドの例[6]は 2013 年秋の講演会で報告していますが、

アパタイト系については本講演会で別途発表する予定です。非バイオ系では、OCTA[7]の粗視化

分子シミュレーションに供するχパラメータ[8]の算定を FMO 法の相互作用エネルギー計算に基

づいて非経験的に行うプロトコルを確立しつつあり、ニトロベンゼン-n ヘキサン系、ナフィオン-

水系で予備的な結果を得ています。 
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