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生体分子、特にタンパク質の安定構造やリガンド結合に伴う構造変化を予測することは、
生体分子のシミュレーションにおいて最も重要なテーマの一つである。しかし、タンパ
ク質の構造変化の時間スケールは、現在の計算機能力で一般的にアクセスできる時間ス
ケールよりも３桁程度長く、通常の全原子MDでは大域的な構造変化を容易にシミュ
レートすることが出来ない。この時間スケールの問題を克服するために、様々な方法が
提案されている。例えば、Vanden-Eijnden らはタンパク質のドメイン運動を加速する
ため、集団座標のみを高温で動かす全原子MDの方法(temperature-accelerated MD)
を提案している (CPL426,168,2006; PNAS 107, 4961,2010)。具体的には、ドメイ
ンの重心などを記述する参照点（集団座標） {RI}を導入し、以下のような拡張ハミル
トニアンを考える： 
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ここで{ri}は全原子系の座標、U(r)はポテンシャルエネルギー、GI (r)はドメインの重
心である。{RI}と{ri}に異なる温度βR

−1 >β−1の熱浴をつけて動かすことを考える。 
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mIri = k(RI −GI (r))cIi − mIγ ri + 2miγ / βξi  

γ R , βRなどのパラメタは、{RI}と {ri}のダイナミクスが断熱的になるように選ぶ。そ
の結果、{RI}は近似的に自由エネルギー面上を高温で動くようになる。上に述べた方
法以外にも、全原子MDで集団運動を加速させる方法は色々と考えられる。このポス
ターでは、比較的小さなタンパク質に以下の３つの方法を適用し、その特性やパフォー
マンスについて検討する：（１）temperature-accelerated MD （上で説明したもの）、
（２）参照点に対してメタダイナミクスを使って構造変化を起こさせる方法、（３）参
照点に対して self-guiding force を加える方法（high-frequency motion にフィルタ
ーをかけて、low-frequency motion のみを加速させる方法）。 


