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フラグメント分子軌道法を用いて巨大分子系の量子化学計算を高速に
産総研・ナノ材料研究部門 Senior Researcher Dmitri G. Fedorov

量子化学計算を高速に行う為、フラグメント化が魅力的である。フラグメント分子軌道法(FMO法)は2004年から

GAMESSで無償公開さている [1]。FMO法を用いて、巨大分子系の構造最適化、遷移状態探索、振動数計算、動

力学等が出来る。半経験法（FMO-DFTB法）を以って百万原子以上の系の全原子の構造最適化に成功した。又

は、閉殻基底状態のみならず、開殻電子状態、或いは励起状態の計算も可能である。溶媒中小分子と蛋白質の

電子励起は計算されている。

FMO-IRC(intrinsic reaction coordinate)法を用いて、7TIMの酵素化学反応経

路を計算した[2]。又は、多数ラジカル含有分子集合体の動力学計算で動径分

布関数を算出し、実験値と比較した[3]。FMOを用いて、赤外、Raman、イオン

易動度、吸収の分光模擬は実現された。
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