
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 
 
 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 水中のヒトヘモグロビンA (HbA)について、O2
結合のT構造をシミュレーションする[3]。HbAは
アミノ酸 754個と ヘム 4個からなり、まわりに水
分子が 14,450個ある(全原子数 52,416個)。 
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 原子を質量と電荷をもった粒子として、ニュートンの運動方程式を
解く[1]。基本はこれだけ！！ ただし、化学結合はバネのモデルで表
し 、 ク ー ロ ン 力 は 𝑘 ௤భ௤మ୰ の 微 分 に 、 フ ァ ン デ ル ワ ー ル ス 力 は  ϵ ൜ቀ୰ୖቁଵଶ െ 2 ቀ୰ୖቁ଺ൠ などの微分にマイナスを付けた形で表す[2]。 

この様な事を先駆的に行ってきたカープラス(米国)は 
2013 年にノーベル化学賞を受賞。ソフトウェアを開発
している。 

 N 個の原子があるとして、 𝑖番目の原子の運動は 
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からわかる。𝑡 ൌ 0秒から始めて、𝑡 ൌ ∆𝑡, 2∆𝑡, 3∆𝑡, …と各時刻の原
子の位置と速度を求める（分子動力学シミュレーションと呼ぶ）。 

 力(�⃗�௜௝)の計算は約 N2 個の組み合わせがあり、 
 効率的なアルゴリズム 
 並列分散処理 

  が必要である。 
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[1] 温度制御や圧力制御も行われる。量子力学を用いて解く場合もある。 
[2] バネ定数や原子の部分電荷𝑞ଵ,𝑞ଶや ϵとRなどのパラメータは低ペプチドの電子状態の計算などから求める。 
[3] M.Saito, I.Okazaki, J. Comp. Chem. 28, p1129 (2007). 
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ぷちクイズ： ϵ ൜ቀ୰ୖቁଵଶ െ 2 ቀ୰ୖቁ଺ൠ はファンデルワールス力によ
る位置エネルギーと呼んでいいものであり、r ൌ Rで最小値を
とっています。r ൌ Rとr ൌ 0,∞のときの位置エネルギーはいく
つ？ なお、ϵ, R ൐ 0であり、rは２個の原子間距離です。 


