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NMRのケミカルシフトは分子構造決定に非常に重要な役割を果たしてい
る。特に、生体分子においては、溶媒中での構造決定が可能であること

から、生体中やそれに近い環境での分子の構造やそのダイナミクスを的

確にとらえることが出来ることになる。したがって、創薬や生体中での

分子の機能などを理解する上で、NMRが幅広く使われることが期待され
ている。しかしながら、多くの場合、生体分子は非常に大きく、実験結

果に対してケミカルシフトの帰属の決定もその分難しくなる。そうした帰

属をやりやすくするため、計算によるケミカルシフトの計算が出来ると

よいが、分子の大きさゆえに、そのままでは第一原理計算によるケミカ

ルシフトの決定は非常に難しい。さらに、創薬の分野のように薬の生体

分子への結合などについてNMRにより決定していく際[1]には、データー
ベースにないような分子やその結合構造について調べる必要が出てくる

 ため、第一原理計算によるケミカルシフトの決定が強く望まれている。

そこで、我々は生体分子のケミカルシフトの計算を可能にするた

め、フラグメント分子軌道法[2]を用いたケミカルシフトの計算手法の開
発をおこなっている。ここでよく知られているように、ケミカルシフト

の計算ではゲージ依存の問題がある。通常のケミカルシフトの計算では

GIAO法などによりゲージ依存の問題を解決してきたが、フラグメントに
分割したことにより新たなゲージ依存の問題が生じる。我々は、FMO法
と組み合わせた場合の解決法として GIAO法の場合、及び CSGT法の場
合について、ゲージ依存性を取り除く計算法を提案した[3]。この計算法
を使うと、FMO法を使わずに系全体を計算してケミカルシフトを求めた



場合と比べ、ケミカルシ

フトの値は良い一致を見

た[3]。さらに、ユビキチ
ン分子(Fig. 1)についても
ケミカルシフトの計算を

おこない、実験結果との

良い一致を見た[3]。
 本発表においてはこ

れらの計算について説明

すると同時に、さらに実

験が要求するより高い計

算精度を実現するための

最新の取組みと、その計

算結果について示してい

く。

  

                                                           Fig. 1: ユビキチン分子(76残基)
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