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　タンパク質などの生体分子には多くの自由エネル
ギー極小構造があります。このため通常の分子動力
学シミュレーションではこれらの極小構造にトラッ
プされてしまい、広い範囲の構造を探索できません。
そこで生体分子の分子動力学シミュレーションをよ
り効率的におこなう新しい手法を開発しています。
現在興味ある研究テーマは以下のとおりです。

①マルチバーリック・マルチサーマル法の開発 1)

　温度や圧力を変えると分子の形は変わります。特
に生体分子について温度や圧力を変えたときの構造
の変化を理論的に研究することはこれまで
困難でした。この問題を解決するためマル
チバーリック・マルチサーマル法を提案し
ました（図参照）。この方法を使うと生体
分子の各構造のエンタルピー差や体積差を
精度良く計算できます。エンタルピー差と
体積差は各構造の存在確率がそれぞれ温
度，圧力とともにどのように変化するかを
示す重要な物理量です。これらの物理量を
分子シミュレーションで求めたのは本研究
が初めてです。この方法を用いることによ
り高温・高圧下での生命現象を理論的に解
析できると考えています。

②部分的マルチカノニカル法の開発 2)

　これまで提案されてきたシミュレーショ
ン手法には大きな系に適用できないという
問題がありました。この問題を解決するた

めに部分的マルチカノニカル法を提案しました。こ
の方法では重要なポテンシャルエネルギー項につい
てだけ広くサンプルするので大きな系にも適用しや
すくなります。この手法をタンパク質の折りたたみ
シミュレーションに応用しようと考えています。

③剛体分子の定温シンプレクティック分子動力学法
の開発 3)

　シンプレクティック分子動力学法と総称される手
法では長時間シミュレーションを実行してもハミル
トニアンの誤差が生じません。私はカノニカルアン
サンブル，定温定圧アンサンブルにおいて剛体分子
のシンプレクティック分子動力学シミュレーション
をおこなう手法を提案しました。この手法を用いる
と時間刻み幅を 4 fs に設定した場合でもハミルトニ
アンはよく保存します。これは時間刻み幅を従来の
アルゴリズムにおける値 0.5–2 fs よりも長く設定で
き，高速かつ安定にシミュレーションをおこなえる
ことを示しています。この手法はタンパク質や水分
子の分子動力学シミュレーションを高速化するため
に有効な手法です。
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アラニンジペプチドの構造とその温度・圧力依存性。温度や圧力の変化にともなって
各状態の存在確率が変化します。
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