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この研究課題では、強い静電相互作用と分子間力による分子構造形成をテーマに、分子動

力学法により以下に記す３つの研究を行なった。また研究手段として、研究室単位で手軽か
つ安価に設置できる高速ＰＣクラスター計算機を構築し研究に利用した。フラーレン破壊に
関する理論共同研究は河野裕彦先生（東北大学）の報告書を参照のこと。 
 
 
[1] 膜孔を通過する DNA: 生体系における強い静電力の効果 
生体の遺伝情報を運ぶ DNA は螺旋に沿い約３オングストロームごとに素電荷をもつ荷電高
分子である。この DNAが高誘電率εw= 80 の細胞液のあいだを膜孔を抜けて移動するとき、
低誘電率膜の孔は幾何学的、静電的に DNA の運動を制御する。これは生体膜が油性で低誘
電率εm=2-3をもち、その付近で静電場が約εw /εm (>>1) 倍に強められるためである [1]。 
  ナノメータ径の膜孔のイオン分布と DNAの通過を理論的に研究するため、我々は分子動
力学を用いた。細胞を直方体であらわし、

中間に膜をおいて室を２つに分離する。膜

は低い誘電率２をもち、垂直方向に円筒状

の孔をあける。膜孔と細胞室は水と同じ大

きな誘電率 εw =80 の液体および塩イオン
で満たす。  
 すでに述べたように、静電相互作用は 
重要である。このため誘電率ε(r) が空間的 
に大きく変化する系について、分子動力 
学から求まるイオンの電荷ρ(r) に対して 
ポアソン方程式 
.  

 
を実空間で共役剰余法により解く（全計算 
時間の約 90%がここで使われる）。DNAは 
3種類の荷電ビーズ（燐酸基）および中性 
ビーズ（糖リングと側鎖基）を１単位と 
するユニットをつなげてモデル化する。 
すべてのビーズ、イオン、溶媒粒子は分子 
動力学により運動させる [1]. 
図１は対イオン、共イオン、膜孔の荷電 

状態の時間変化を、(a) 空の膜孔、(b) DNAが 
存在する膜孔について示したものである。 
(a) の場合、膜孔には単体のイオンは存在せず 

( ) 4ε ϕ πρ∇ • ∇ = −

Fig.1 Time histories of the number of counterions 
and coions and net charge in the pore for (a) the 
empty pore and (b) DNA-stuffed pore. 

Fig.2 Snapshots of DNA (only charged phosphate 
groups are plotted), counterions [green spheres] 
and coions [red spheres] for (a) εm=2 and (b) 
εm=80 cases. 



必ず対イオンと共イオンがペアを組んでいる。 
DNAが膜孔中に存在する場合、図 1(b)に示すように対イオンは DNAに凝集して静電エネ

ルギーを下げる。一方、共イオンは DNAからの斥力を受けて膜孔から完全に排除される。 膜
の存在により静電エネルギーが強められるため、DNAは長く伸びた状態を保つ。 
静電相互作用の効果は図 2の 2つのパネルによく示されている、すなわち、通常どおり(a) 

膜の誘電率εm=2、(b) 人為的に膜の誘電率 εm=80 を比較すると、(a)では共イオン（赤球）は
斥力のため完全に膜孔から追い出されているが、人為的な(b)の場合は共イオンも少数は存在
する（図では見やすくするため DNAの中性ビーズは描いていない）。これは生体過程におい
ても静電相互作用が大切であることをよく物語っている。 
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[2] マイクロ波による水溶液の加熱 
マイクロ波は食品の加熱、金属粉体の焼結、化学反応の促進など広く応用されている。また
携帯電話の安全性を確認する見地からも生体への電磁波の影響は重要な研究課題である。こ
の研究では、分子動力学シミュレーションを用いて、マイクロ波による水の加熱が水分子の
回転励起と緩和により起きること、他方氷は硬い水素結合のため回転励起がおきず加熱され
ないことを示した。 
水分子の回転緩和時間は8psで、共鳴周波数は100GHzあたりであるが、通常のマイクロ波

応用では非共鳴の2.45GHz帯を利用している。そこで今回のシミュレーションでは10GHz（波
長3cm）のマイクロ波を用いる。シミュレーション系は1辺が約40オングストロームの水分子
の集合体で、かつ運動速度はゆっくり(v/c<<1)なので、マイクロ波は時間変動する空間一様
場E(t)= E0cos(t)で近似できる。水分子は回転剛体SPCモデルで表す[1]。初期状態として、
O-H 結合の方向を十分乱雑においた所定の密度の氷を用いる[2]。各分子はクーロン力と
Lennard-Jones力を受けて運動し、シミュレーションはNV一定で行なう[3]。 

印加するマイクロ波の振幅、系のエネルギーの時間変化から、（液体の）水の加熱は水分
子の回転励起と衝突緩和による熱化により発生することがわかる。各時刻における水分子の
電気双極子モーメントの方向の角度分布を図3に示す。マイクロ波がない場合(a)、室温で双
極子モーメントdの方向はランダムである。マイクロ波を印加すると、双極子モーメント 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

Fig.3. The distribution of water dipoles 
(logarithmic scale) in terms of the angles Θ with 
the x-axis for water of 300K. The microwave 
electric field is null in (a) and points to the x 
direction in (b). 

Fig.4 Bird’s-eye view of 2700 H2O  
molecules in ice state.  



の方向はほぼ各時刻の電場の向きにそろい、ボルツマン分布exp(-EdcosΘ/kT) に従う（図
3(b)）。しかし、固体の氷では、水素結合のため双極子モーメントは凍結したままで、マイク
ロ波のもとでも方向を変えない。この状況は図4の鳥瞰図ではっきりとみてとれる。 
  ここでは詳しく述べないが、食品加熱に相当する塩イオンを含む水の加熱は、水分子の
回転励起よりも荷電イオンのジュール加熱が主であることが研究で明らかになった。 
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[3] Ab Initio 分子動力学法によるグラファイト 
の水素吸着による破壊と炭化水素分子生成 
これまで核融合実験炉の壁材としては炭素をベース

にする材料が主に使われてきた。従って、炭素素材と

水素との物理・化学スパッタリングなどの相互作用の

理解は重要である [1]。ここでは、グラファイトに低
エネルギーで生じる水素吸着と表面破壊（化学スパッ

タリング過程）を、第一原理分子動力学法を用いて原

子レベルで研究した[2]. 我々が利用した方法は、原子
基底の密度汎関数法、Troullier and Martinsのノルム保
存擬ポテンシャル[3]であり、基底状態の電子密度を
Kohn-Sham方程式で求める。これから原子核に働く力
を計算し分子動力学を行う。  

水素吸着により、炭素の結合状態はグラファイト 
特有の平面的な sp2から立体的な sp3 へと変化する[4]。 
こうして C-C結合が切れると予想されるが、同じ炭素 
原子が複数の水素を吸着する場合、水素数が 2 個のとき
に系のエネルギーが高い障壁状態が現れ、実際に観測 
される CH3 や CH4.の生成はおきない。 

この問題点を解決するため、我々は５層のグラファイトを用い、第 2層と第 3層のあ
いだに複数個の水素原子を次々におきグラファイトに吸着させるシミュレーションを行

なった。グラファイトの各層は 24 個の炭素原子で構成され、系のサイズは 7.41×8.56× 
31.19Å3 で周期的である。ランは、配置（エネルギー）最適化と Verlet力学を行なった。 

図 5は、複数個の水素を異なる炭素原子が吸着しておきるグラファイトの破壊の様子
を示している。水素の吸着は原子数比にして、[H]/[C]～40% あたりで飽和することが実験
で知られているが[5]、我々の分子動力学シミュレーションでもこれに近い 50%程度の水素
吸着が生じている。吸着の結果、平面構造が上下に大きく変形し、C-C 結合距離が切れて
6 員環が開き、そこに水素原子が１ないし 2 個結合している。すなわち、炭化水素分子が
グラファイト表面で発生することが確認された[6]。 

Fig.5 Collapse of graphite:  
(a) initial condition and (b) 
relaxed state (white and black 
balls denote hydrogen and 
carbon atoms, respectively). 
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[4] Linux PC と高速通信ソフトウェアによる高速並列計算機の構築 
LinuxとMPI通信 (Message Passing Interface) 、ギガビットイーサネットをベースとした、
安価で高速な計算サーバであるＰＣクラスター計算機を構築した[1]。この計算機は分子動力
学計算において Itanium 2 マシンと並び、ベクトル型スパコンとも比べられる演算性能を示
したが、その鍵は低レイテンシ（通信待ち時間）を実現する通信ソフトウェア GAMMA (Genoa 
Active Message Machine [3])を通常の TCP/IP
通信に置き換えたことにある。通常は高価な
ハードウェアを導入して実現するため[2]、今
回の試みはコストパフォーマンスにおいて極
めて優れている。高速性を実現するためには
商用の高速 C/Fortran コンパイラを GAMMA ラ
イブラリと併用すると効果が大きい。 
  図 6は典型的なＰＣクラスター計算機の
構成を示す。計算データが GAMMA 経由で、通
常の管理情報は TCP/IP でやり取りする Dual 
Network 構成をとっている。GAMMA 
通信のデータ転送速度は最高で 1Gbps に達し、 
この非常に効率の高い通信はネットワーク層 
（LAN カード）とアプリケーション層（実行 
中ユーザプログラム）が直接データを交換する機構のためである。 

表 1 は、GAMMA 通信を用いた PC クラスター計算機が、RISC マシンとほぼ同じ性能を出
すことを、広く物質科学の研究で利用されている第一原理分子動力学法（原子基底密度汎関
数法 Siesta）について実証したものである。 
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Fig.6 Typical network configuration of 
a PC cluster computer. 

Table I. Comparison of TCP/IP and GAMMA communication methods  
for the PC cluster, and that for the same size RISC cluster [1]. 
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