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【序論】生体高分子のシミュレーション計算において、静電的な相互作用は極めて重要な寄与をするこ

とが知られており、特に構造変化に対する電子状態の変化と、溶媒である水分子からの寄与の導入は必

須である。しかしながら従来のシミュレーション計算では、各原子上に置く部分電荷を一定としている

ため構造変化による静電場の変化を記述することが不可能であり、また溶媒からの寄与も併せて考慮す

るには膨大な計算量が必要となる。 

 近年我々が開発した QEq-GB 法[1]は、電荷平衡法（QEq 法）[2]に連続体モデルの一つである一般化

Born（GB）の式を用いて溶媒効果を取り入れた手法であり、上記２つの問題を同時に克服する可能性が

ある。しかしながら、従来の QEq 法で用いられているパラメターでは双極子能率の実験値を定量的に再

現することが不可能であったので、我々は得られる部分電荷の精度を向上させるためパラメターの最適

化を行なった[3]。 

 本研究では、QEq-GB 法の GB 計算部分で用いられているパラメターを、溶媒和自由エネルギーの実

験値を再現するように最適化した。得られたパラメターセットによってさまざまな有機化合物に対する

計算を行ったので報告する。 
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【理論】QEq-GB 法による系の全エネルギーは、式１〜５によって表される[1]。 
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ここで QAは部分電荷、εは溶媒の比誘電率、χ A
0と J AA

0 は QEq 計算において用いられる各原子固有のパラ

メター、JABは QEq における２中心電子間反発をそれぞれ表している。 

 またΓABは、ab initio MO/GB 法[4]に則り２中心項に大野—Klopman 型を採用した。 
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( )AAAA Qr βα −= exp      (8) 
 さらに式２に含まれる非静電項 GCDSは、Truhlar らによる表式[5]を採用し 

GCDS = γ kAk
k

∑       (9) 

で表すこととする。ここで Ak は、分子内における原子 k の溶媒接触可能表面積である。 

 パラメターは、比誘電率ε=78.5において以下の式で表される溶媒和（水和）自由エネルギー∆E が実験

値を再現するように、式８に含まれるα Aと βA、および式９に含まれるγ Aを最適化した。 

  ∆E = E sol (Q1
sol LQN

sol )− E vac (Q1
vacLQN

vac )     

これらのパラメターは全て、各元素ごとに決定した。詳細は当日報告する。 
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