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１．研究目的 

近年の AIや機械学習の発展は目覚ましく、様々な分野の研究を加速させている。計

算化学分野における機械学習の利用の一例として、機械学習ポテンシャル（MLP）が

挙げられる。MLPは、第一原理計算で算出されたエネルギーと力の値をデータにして

構築されたポテンシャル学習モデルであり、分子動力学（MD）シミュレーションに必

要となる力場の情報を与える。MLPを用いることで、従来の第一原理MDシミュレー

ションと同等の精度でより大きな空間・時間スケールのシミュレーションが実現でき

る。 

宇宙空間では、地上では起こらない様々な化学反応・化学現象が生じており、例えば、

アミノ酸を含む多様な有機分子は、星間塵を覆うアモルファス状態の氷（ASW）の表

面で合成されると考えられている。アミノ酸は、タンパク質の構成要素であり、これら

の分子の生成過程を理解することは、生命の起源を理解する上でも重要な知見を与え

る。しかしながら、実験的に生成過程の詳細を解明するのは困難であり、理論計算によ

る解析が求められている。 

本研究では、水などの凝縮系へと適用可能な MLP-MD シミュレーションの構築と、

ASW表面におけるアミノ酸およびその前駆体の吸着挙動について明らかにする。 

２．研究成果の内容 

MLP-MD シミュレーションの構築に関して、MLP の弱点である学習データ不足に

よるシミュレーションの破綻を改善するため、学習データサンプリング手法を提案し

た。本手法では、MLPによるエネルギーと力の予測に失敗した構造を動径分布関数を

指標として抽出し、その構造のエネルギーと力を量子化学計算で再計算して新たな学

習データとして追加する。実際に、液体の水のシステムにおいて、学習データ数を抑え

つつも、正しい物性値を再現できるMLPの構築が可能であることを確認した。 

上記の手法を用いて、MP２法の精度のMLPを構築し、MLP-MDシミュレーション

を行うことで星間分子雲中の ASW 表面のモデリングを行った。このモデルにアミノ

酸や電波望遠鏡観測で検出済みの有機分子が吸着した構造のサンプリングを行い、表

面との相互作用を分析した。特に重要な発見として、アミノ酸は他の星間分子に比べ、

表面と強く相互作用することがわかった。このことから、アミノ酸は仮に ASW表面で

合成されたとしても、気相への脱離は困難であると考えられ、また、電波望遠鏡による
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観測は極めて難しいと推測される。 

３．学際共同利用プログラムが果たした役割と意義 

本申請課題では、スーパーコンピュータを用いた大規模分子のシミュレーションを

実行した。本計算により、実際に実験で取り扱うことができる空間スケールの計算を

実行することができ、実験観測に向けた有用な事前情報を提供することができた。 

４．今後の展望 

各研究課題において、多くの計算結果を得ることができたため、今後は、これらの計算

結果をとりまとめて学術論文誌への投稿を行っていく。 
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