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【序】巨大分子系を量子論的に扱えるフラグメント分子軌道(FMO)法[1]は、これまでタンパク質

や水和凝集系に対して主に用いられてきた[2,3]。こうした中、私たちは自主開発の ABINIT-MP プ

ログラム[3]を用い、J-OCTA システム[4]と連携させて粗視化モデリングのための有効パラメータ

[5]をフラグメント間相互作用エネルギー(IFIE)から算定する試みを行い[6]、散逸粒子動力学(DPD)

シミュレーション[7]によって方法論的な有効性を検証してきた。今回は、こうしたナノ-メゾのマ

ルチスケールシミュレーションに関する研究開発をダイジェストして報告させて頂く。 

【有効パラメータ算定】DPD シミュレーション(メゾスケール)への接続性の観点から、Fan ら[5]

による有効パラメータ算定のフレームワークを活かし、セグメント間の接触エネルギーを

FMO-IFIE 計算(ナノスケール)で求め、配位数の見積もりを量子化学的に再決定した距離を使って

改良した[6]。水和系の場合は、ポアソン-ボルツマン(PB)モデルによって溶媒和エネルギーを補正

する。現在、一連の MSS プロトコルを汎用的なワークフローとして整備しているところである。 

【DPD 応用事例】当初からナフィオン-水系をベンチマーク対象としてきたが、水クラスターの連

結度の臨界挙動、動径分布関数から小角散乱強度を評価して実験データと定量的に比較出来るよ

うになっている[8]。2016 年度からは、水平展開としてベシクル・脂質膜(POPC)のナノバイオ系へ

応用しており、計算された膜面積や膜厚が実験値をほぼ再現することを確認している[9]。脂質膜

の分子動力学(MD)シミュレーションはこれまでも多数例が報告されているが、力場パラメータの

信頼性、大きな計算資源の要求などが課題となっていた。私たちの MSS 手法は、有効パラメータ

の決定が非経験的であり、DPDが相対的に MDより低コストで済むために小型サーバで処理出来、

多くのケーススタディを手軽に重ねることが可能である。最近では、より工学的な指向から、タ

イヤの合成ゴム素材、シリカ粒子、カーボンブラックの多成分系の計算も進めている。 
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