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【序】散逸粒子動力学(DPD)[1]は粗視化シミュレーション手法の一つで、対象系のメゾスケール

構造を効率的に評価することが出来ます。DPDにおける粒子間の有効相互作用を表す χパラメー

タは、これまでは実験値ないしは古典力場に基づいて設定[2]されてきましたが、信頼性と汎用性

の点で十分ではありませんでした。そこで私達は、フラグメント分子軌道(FMO)計算[3]に基づい

て非経験的に χパラメータを算定し、DPDシミュレーションを行う FMO-DPD法を開発すると共

に先導的応用を行ってきました。本講演では、計算手法と応用事例をご紹介させていただきます。 

【計算スキームと応用事例】手法開発では奥脇の貢献が大きいです。文献[2]の手法をベースにセ

グメント対の配置を生成し、ABINIT-MP[4]による FMO 計算を行い、得られた相互作用エネルギ

ーから異方性を考慮した上でモンテカルロサンプリングによって χ パラメータを温度毎に求めま

す[5]。一連のワークフローは FCEWS として

システム化されて公開されています[6]。応用

計算としては、燃料電池の電解質膜が形成す

る水クラスターのメゾ構造のシミュレーショ

ン[7]、POPC膜・ベシクルの形成[8](右図参照)

と POPC 膜のシリカへの吸着[9]、混合脂質の

ベシクル形成[10]があります(これらの DPDの実行と解析には J-OCTA[11]を利用)。文献[7,8,10]で

は実験値との比較も行い、良好な対応を確認しています。昨年、たんぱく質での水素結合などを

柔軟に設定出来る新しい DPD コード CAMUS[12]を土居が開発しました。アミノ酸間の相互作用

も FMO計算によって評価し、CAMUSを使ってシニョリン類の畳み込みを報告としています[13]。 
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