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【序】 

 巨大分子を対象とした量子化学的手法の開発は、現在の分子科学における最もホットな研究テー

マのひとつとなっており、多くのグループによって精力的に研究が行われている。FMO(Fragment 

Molecular Orbital)法[1]も、そうした手法の一つである。FMO 法は、巨大分子をいくつかの部分分子

（フラグメント）に分割し、各フラグメントに対して行った量子化学計算の結果を最後に統合することに

よって、全分子の情報を生成するものである。この手続きによって、FMO 法は効率的な巨大分子の

量子化学計算を実現している。特筆すべきは、FMO 法が GAMESS[2]、NWchem[3]、および

ABINIT-MP[4]などの一般に公開された量子化学計算プログラムに実装されているということである。

これによって、タンパク質やDNAなどの生体分子に関する量子化学的研究[5]が数多く報告されるよ

うになって来た。 

 しかし、これまでの FMO 法は、いずれも閉殻構造を仮定した実装が主体であり、開殻構造計算を

行うことに難点があった。金属元素を含むタンパク質の計算や、電荷を持ったリガンドとタンパク質の

相互作用解析を行うためには、開殻構造にも対処できる方法の実装が必要である。そこで、本研究

では、もっとも簡便に上記の要請を充たすことができるUHF（Unrestricted Hartree-Fock）法をFMO法

に実装し（FMO-UHF）、簡易なテスト計算による計算精度の検証を行う。 

 

【方法および実装】 

 閉殻構造を想定した FMO 法のフラグメント分割は、基本的に、フラグメントに偶数個の電子数 nを

配分することによって行われる。これに対し、FMO-UHF では奇数個の電子数を配分することを許容

し、またα電子数とβ電子数の差∆nを指定することを要求する。二つ目の作業は、フラグメントにお

けるスピン角運動量の z 成分を決定することと等価である。モノマーSCC（Self-Consistent Charge）計

算では、与えられた nと∆nを用いて各フラグメントで UHF 計算（∆ 0n = の場合は RHF（Restricted 

Hartree-Fock）計算）を行い電子密度を決定する。その後のダイマー計算では、それを構成する二つ

のフラグメントにおける nと∆nの和によって、UHFまたはRHF計算を行って、エネルギーおよび電子

密度を決定する。この定式化は、全てのフラグメントで任意に開殻構造を作ることができるという柔軟

性を与える。我々の FMO-UHFは、ダイマーレベルまでの FMO2-UHFであり、ABINIT-MPに実装さ

れた。 

 

【予備的な結果】 

 テスト計算では、グリシン 15 量体のαへリックス（図１）に関する 3 重項状態の FMO-UHF および通

常の UHF 計算を行った。FMO-UHF 計算では、図１の緑色の部分のフラグメントが 3 重項をとるとし



て計算を行った。基底関数は、6-31G*を用いた。FMO-UHF による全エネルギーおよび<S
2
>は、

-3177.8238hartree と 2.0425549 であった。これに対して、通常の UHF 計算では、-3177.8259hartree 

と 2.0427554 を与えた。いずれも、計算誤差はミリ atomic unit のレベル以下であり、FMO-UHF が、こ

のテスト計算においては実用に耐えるものであることが分かった。講演では、方法および実装につい

て詳しく述べ、また FMO-UHF と通常の UHF 計算によって得られる計算結果とのより詳細な比較を

行う予定である。 

 

 

図１．グリシン 15量体のαへリックス。緑色で示した部分が、3重項を取ると仮定して FMO-UHF計算

を行った。 
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