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高次元アルゴリズムにおける時間パラメータの検討 
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【序論】 タンパク質やDNAなどの大きな分子のシミュレーションには長いCPU時間が必要である。

分子動力学(MD)法においては全体のシミュレーション時間はステップ数と時間刻みの積で表され、

長いシミュレーション時間を実現するにはステップ数を増やすか、ステップ間の時間刻みを長く

設定する必要がある。そこで本研究では、分子の時間発展に関して少ない CPU時間で効率良くシ

ミュレーションを行うことを目指して、どの程度まで時間刻みを増加して計算することが可能で

あるかの検討を行った。 

【計算方法】 計算プログラムには高次元アルゴリズム(HA) [1]に基づく量子論的MD法(QMD)を組

み込んだ GAMESSと HAを組み込んだ生体分子動力学プログラム Peach(ver5.8) [2]の古典 MD法

(CMD)を用いた。QMDにおいて基底関数はHF/STO-3Gとし、初期運動エネルギーは0.001a.u.とし

た。また、CMDにおいてはQMD条件と近づけるため、初期温度を316Kとした。対象物質はアミノ

酸3量体を用いた。 

【結果・考察】 

 
QMD (Gly)3  1.0fs           QMD (Gly)3  2.0fs           QMD (Gly)3  2.1fs    

  
       CMD (Gly)3  1.0fs           CMD (Gly)3  2.0fs           CMD (Gly)3  2.5 fs   

図1.Glycine3量体のエネルギートラジェクトリ 

 Glycine3量体のエネルギートラジェクトリを図1にしめす。それぞれシミュレーション時間は

10psを上限として固定した。まずQMDについてはエネルギーが発散しないのであれば時間刻みを

増加してもよい近似が見られる。時間刻み幅が大きいとQMDのab initio計算が収束せずトラジ

ェクトリが発散してしまう。CMDについては時間刻みを大きく設定した場合エネルギートラジェ

クトリの振幅が大きく出ており、平均的に高い温度にシフトしていることがわかる。 
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