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【序】近年、ドラッグデリバリーシステム(DDS)や生体膜を模したセンサーなど、分子をナノレベ

ルで制御した機能性材料の研究開発が盛んに行われている。そうした材料の構造予測には散逸粒

子動力学(DPD) [1]といった粗視化シミュレーションが有効だが、粒子間の相互作用を示すパラメ

ータの算出に大きな課題があった。そこで我々はここ数年、DPDで使われる有効相互作用パラメ

ータをフラグメント分子軌道(FMO)計算[2]に基づいて算定する FMO-DPD 連携マルチスケール

シミュレーションを進めており、応用計算も含め本学会で何度か報告を行っている。今回は、パ

ラメータ算定の自動化ツール(FCEWS)[3]を開発したことを中心に、DDSへの端緒として行ってい

るリポソーム形成の DPDシミュレーションの他、研究グループ内で新規開発された DPD コード

(CAMUS)[4]によるタンパク質の二次構造の形成について報告する。 

【パラメータ算定ツールの整備】Fanらの算定スキーム[5]を元に、ABINIT-MPプログラム[6]によ

る FMO計算に基づいた相互作用エネルギー評価を行うと共に、分子の異方性をパラメータに考慮

する等の改良を施した[7]。任意の分子の構造を準備することで、全自動でパラメータを算定する

ことが可能である。このプログラム[3]は一般への公開に向けて調製中である。 

【脂質膜】これまで FMO-DPD 連携シミュレーションでは、POPC を対象に、膜面積と膜厚の実

験値との良好な対応[8]、シリカ表面への膜の吸着の再現[9]を行ってきた。現在は siRNAキャリア

ーとしてのリポソームを意図した正電荷脂質、リン脂質(DPPC, DOPC, TAP, DOTAP)を対象として

パラメータを算定し、混合・濃度の条件を変えながら DPD計算を行っている[10]。 

【新規 DPDコード】生体分子の大規模なシミュレーションを可能にするために、我々の研究グル

ープでは高速な DPDに特化した CAMUSコード(Fortran)の開発が進められている[4]。CAMUSは

タンパク質などの生体分子をモデル化する際に重要となる 1-3&1-5 相互作用を容易に導入するこ

とが可能で、αへリックスや βシートといった二次構造のモチーフを再現することができた。 

【謝辞】本研究開発は科研費(16H04635)、FS2020プロジェクト重点課題６から支援を受けている。 

【文献】[1] Groot et al., J. Chem. Phys. 107 (1997) 4423. [2]"The Fragment Molecular Orbital Method: 

Practical Applications to Large Molecular Systems", (2009, CRC). [3] Okuwaki et al., J. Comp. Chem. Jpn. 

accepted. [4] Doi et al., Chem. Phys. Lett., submitted. [5] Fan et al., Macromolecules 25 (1992) 3667. [6] 

Tanaka et al., Phys. Chem. Chem. Phys. 16 (2014) 10310. [7] Okuwaki et al., J. Phys. Chem. B 122 (2018) 

338. [8]
 
Doi et al., Chem. Phys. Lett. 684 (2017) 427. [9] Doi et al., J. Comp. Chem. Jpn. 16 (2017) 28. [10] 

新庄ら, 日本薬学会, 2018年度年会, 3月(発表予定). 

第65回応用物理学会春季学術講演会 講演予稿集 (2018 早稲田大学・西早稲田キャンパス)17a-A202-8 

© 2018年 応用物理学会 11-009 12.6

mailto:okuwaki@rikkyo.ac.jp

