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 １万原子以上を持つ複雑系分子を超高速シミュレーション 
〜生体分子の構造予測、電子材料の開発に活用〜 

 
ྡྂᒇᏛ䝖䝷䞁䝇䝣䜷䞊䝬䝔䜱䝤⏕ศᏊ◊✲ᡤ䠄ITbM䠅䛾䝇䝔䝣䜯䞁䞉䜲䝺䠄Stephan Irle䠅

ᩍᤵ䚸すᮏెኸ䠄Ꮫ㝔⏕䠅䛚䜘䜃⏘ᴗᢏ⾡⥲ྜ◊✲ᡤ䠄AIST䠅䛾䝗䝭䝖䝸䞉䝣䜵䝗䝻䝣䠄Dmitri 
Fedorov䠅◊✲ဨ䛿䚸䠍00ཎᏊ௨ୖ䜢ᣢ䛴ศᏊ䜢㧗㏿䛷ゎᯒ䛩䜛᪂䛧䛔䝁䞁䝢䝳䞊䝍䞊䝅䝭䝳

䝺䞊䝅䝵䞁ἲ䜢㛤Ⓨ䛧䜎䛧䛯䚹 
 
⏕Ꮫ䜔䝘䝜䜶䝺䜽䝖䝻䝙䜽䝇䛾ศ㔝䛷ᢅ䛖ศᏊ䛻䛿䚸䝍䞁䝟䜽㉁䜔䝣䝷䞊䝺䞁⩌䛸䛔䛳䛯1

ࠥ100ಶ䛸䛔䛖ከᩘ䛾ཎᏊ䛛䜙䛺䜛䜒䛾䛜ከ䛟ぢ䜙䜜䜎䛩䚹䛣䜜䜎䛷䛾㔞ᏊᏛ䜢⏝䛔䛶䛣䜜FMO䠅䛻

ᐦᗘỗ㛵ᩘᙉ᮰⦡ศᏊἲ䠄DFTB䠅䜢⤌䜏ྜ䜟䛫䛯FMO-DFTB䛸䛔䛖᪂䛯䛺䝁䞁䝢䝳䞊䝍䞊䝅

䝭䝳䝺䞊䝅䝵䞁ἲ䜢㛤Ⓨ䛧䜎䛧䛯䚹䛣䛾FMO-DFTBἲ䛻䜘䛳䛶䚸DNA䚸䝍䞁䝟䜽㉁䛸䛔䛳䛯ᆺศ

Ꮚ䜔䠍00ཎᏊ䜢㉸䛘䜛䝣䝷䞊䝺䞁⩌䛾ᵓ㐀ゎᯒ䛻ᡂຌ䛧䜎䛧䛯䚹䜎䛯䚸⣙2ಶ䛾ཎᏊ䜢᭷

䛩䜛ỈศᏊ⩌䜢FMO-DFTBἲ䜢⏝䛔䛶ゎᯒ䛧䛯䛸䛣䜝䚸DFTBἲ䛾䜏䛷䛿䛚䜘䛭3㐌㛫䛛䛛䜛

䛸ண䛥䜜䜛⤖ᯝ䛻ᑐ䛧䛶䚸⣙3ศ㛫䠄䛣䜜䜎䛷䛾⣙1ಸ䛾㏿ᗘ䠅䛷ゎᯒ⤖ᯝ䜢ᚓ䜛䛣䛸䛜䛷䛝

䜎䛧䛯䚹 
 
FMO-DFTBἲ䛿䚸䛣䜜䜎䛷䝇䞊䝟䞊䝁䞁䝢䝳䞊䝍䞊䜢ᚲせ䛸䛧䛯ᕧ」㞧⣔ศᏊ䜢䝕䝇䜽䝖

䝑䝥䝟䝋䝁䞁䛺䛹䛷㧗㏿䚸䛛䛴⢭ᐦ䛻ゎᯒ䛩䜛䛣䛸䛜䛷䛝䜎䛩䚹䛣䛾᪂䛧䛔᪉ἲ䛿䚸Ꮫᛂ䜢

ጞ䜑䚸⏕యศᏊ䜔䝘䝜䜶䝺䜽䝖䝻䝙䜽䝇ᮦᩱ䛾ᵓ㐀ゎᯒ䛺䛹䚸⏕≀䜔Ꮫ䜢䛿䛨䜑䛸䛧䛯ᵝ䚻䛺

─グ⪅ぢ䜢⾜䛔䜎䛫䜣䚹ᮏ◊✲ᡂᯝ䛻䛴䛔䛶䛾䛤㉁ၥ䛜䛤䛦䛔䜎䛧䛯䜙䚸ୗグ䜎䛷

䛚ၥ䛔ྜ䜟䛫䛟䛰䛥䛔䚹㻌



                                 

 2

 
 
 
 
 

 


