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１．研究目的 

生命機能は多種多様な生体分子間の化学反応によって維持されているが、望ましく

ない化学反応が発生すると病気として生命に深刻な影響を及ぼすことがある。そのた

め、生体分子が関与する化学反応を分子レベルで正確に理解することは、生命科学や

医学の発展において極めて重要である。近年、実験的および理論的アプローチに加

え、機械学習をはじめとするデータ駆動型手法が計算化学においても注目されてい

る。 

本研究では、計算化学と機械学習を統合した新しいシミュレーション手法の開発を

行い、生体分子のような複雑な分子系における構造変化や反応過程を効率的に解析す

ることを目的とした。特に、量子化学計算の高精度と分子動力学シミュレーションの

長時間スケールの両立を実現する計算手法の確立を目指した。 

本研究で開発・検証する計算手法は、生体分子反応に限らず、極低温環境における

分子反応や吸脱着過程など、従来の手法ではシミュレーションが困難な化学現象にも

応用可能である。そのため、本研究では手法開発と並行して、極端環境下での分子ダ

イナミクスを対象としたモデル系への適用も試みた。 

 

２．研究成果の内容 

電波望遠鏡による宇宙観測により、星間分子雲には多様な有機分子が存在すること

が明らかになっている。星間分子雲は極低温・低密度環境であり、気相反応は極めて遅

く進行する。そのため、星間塵を覆うアモルファス状態の氷（Amorphous Solid Water; 

ASW）表面上での反応や吸脱着過程が、分子の生成・分解速度を決定する主要な要因

となる。 

特に、ASW 表面からの有機分子の脱離は、生成された分子がガス相へと供給され、

観測可能になるための重要なプロセスである。また、吸着状態にある分子は ASW表面

上でさらなる反応を経て複雑化する可能性があり、吸脱着平衡は星間分子雲の化学進

化の方向性に直接影響を与える。さらに、脱離機構の理解は、望遠鏡観測によって得ら

れる分子存在量の解釈精度を高める上でも重要である。 

本研究では、機械学習ポテンシャル（MLP）による分子動力学計算（MLP-MD）を

用いることで、量子化学計算に匹敵する精度での力の推定を高速に行う手法を構築し
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た。さらに、生体分子のシミュレーションにおいて効率的な構造遷移過程の探索に用い

られる並列カスケード選択分子動力学（Parallel Cascade Selection MD; PaCS-MD）

を組み合わせることで、従来の方法では観測が困難な低温環境での分子吸脱着挙動の

解析を可能とした。 

具体的には、グリシン前駆体として知られるアミノアセトニトリルがアモルファス

氷表面から脱離する過程を対象としてシミュレーションを行った。その結果、通常の

MLP-MDでは観測が困難な脱離イベントを効率的に取得することに成功した。さらに、

異なる集団変数を用いて PaCS-MD を実行することで、複数の脱離様式が存在するこ

とを明らかにした。 

これらの結果は、機械学習ポテンシャルと強化サンプリング手法を組み合わせるこ

とで、極低温環境における分子動態を高精度かつ効率的に解析できることを示してい

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 

本研究で構築した MLP-MD と PaCS-MD を組み合わせた計算手法は、極低温環境

における分子吸脱着や構造遷移といった、従来の分子動力学では観測が困難な現象の

解析に有効であることが示された。今後は、本手法をさらに発展させ、より多様な分子

系や環境条件へ適用することで、複雑分子の生成・進化過程の理解を深めていく予定で

ある。また、生命関連分子を含むより複雑な分子系に対して本手法を適用し、極限環境

下での化学反応や分子進化の理解を通じて、生命起源研究や生体分子反応機構の解明

へと研究を展開していく予定である。 
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