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QEq-GB 法における解析的微分式の導出 
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【序論】Rappé と Goddard により開発された電荷平衡法（QEq 法）[1]は、各原子上の電荷を簡易に計

算する手法としてシミュレーション計算への導入が期待されている。我々はこの QEq 法に、連続体モ

デルの一つである拡張 Born（GB）の式を用いて溶媒効果を取り入れた QEq-GB 法[2]を開発し、比誘

電率の増加に伴う分子内分極の増加が見られることを確認した。 

 本手法は、溶媒効果を取り入れることが必須な生体高分子などのシミュレーション計算において重

要な役割が期待されるが、シミュレーション計算に用いる上では得られるエネルギーの核座標による

解析的１次微分および２次微分計算が必須となる。そこで本発表では、QEq-GB 法における解析的微分

式の導出およびそれらを数値差分で計算した場合との計算時間の比較を報告する。 

【理論】QEq-GB 法による系の全エネルギーは、式１および２によって表される[2]。 
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ここで、εは溶媒の比誘電率、ΓAB は二中心反発エネルギーをそれぞれ表している。ΓAB の計算手法は、

ab initio MO/GB 法[3]と同様のものを用いることとする。式１を核座標によって微分すると、 電荷を求

める際に導入される拘束条件により、 
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という式になる。ここで JABは、QEq 計算で用いられる２中心電子反発積分であり、Rappé らは Slater

型原子軌道関数を用いて計算を行っているが[1]、本研究では西本—又賀式[4]および大野—Klopman 式

[5]を用いて計算を行うことにより、大規模分子系への適用を可能としている。 

 ２次微分式を含む各式の導出および計算時間等の詳細は、当日報告する。 
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