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研究成果の概要（和文）：生体分子系においてプロトンは多様な形態で遍在し（遍在プロトン），周囲の構造や
電子状態の変化に伴って複雑な動態を示す．その結果生じるプロトン移動は生命現象において重要な寄与を果た
す．本研究では，生体分子系全体を量子的に取り扱うための基盤技術の開発と，光受容タンパク質を対象とした
応用を実施し，生命現象の微視的機構を遍在プロトンの観点から解明することを目指した．開発では，独自の量
子分子動力学法に対して大規模・長時間化，励起状態への拡張，状態間遷移の実現を達成した．応用では，プロ
トンポンプやチャネルにおいて遍在プロトンがオキソニウムイオンや水酸化物イオンを経由して機能発現に関与
する分子機構を解明した．

研究成果の概要（英文）：In biomolecular systems, protons ubiquitously exist in various forms, and 
show complex dynamical behavior coupled with the electron-state changes and structural changes in 
the surrounding environment. The resulting proton transfer reactions play a vital role in the 
mechanisms for achieving functions on life phenomena. In this study, we developed a theoretical 
framework based on our original quantum molecular dynamics (QMD) method for clarifying the 
microscopic mechanisms in biological processes, and applied it to photoreceptive proteins. As a 
result, we succeeded in extending the QMD method for huge, long-time, excited-state, or nonadiabatic
 dynamics. Moreover, we revealed the molecular mechanisms involving ubiquitous protons via hydronium
 or hydroxide ions for achieving biological functions in proton pumps and channels.

研究分野： 理論化学
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  １版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
本研究で確立した量子分子動力学法によって，光受容タンパク質を含む多様な生体分子系において遍在プロトン
が関わる機能発現機構を，実験では観測困難な高い時空間分解能で解明するための理論基盤技術を創出すること
に成功した．実際，当初計画にはなかったが，コロナ禍において本手法を駆使した応用として，新型コロナウイ
ルス感染症に対する創薬研究を実施した．その結果，遍在プロトンを戦略として，標的タンパク質に対して高い
親和性・反応性を有する候補化合物を選定した．本手法の公開プログラムは世界中で利用されており，バイオに
限らず電池や触媒など幅広い分野で成果を挙げている．以上より，本研究の学術的・社会的意義は極めて高い．

※科研費による研究は、研究者の自覚と責任において実施するものです。そのため、研究の実施や研究成果の公表等に
ついては、国の要請等に基づくものではなく、その研究成果に関する見解や責任は、研究者個人に帰属します。
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１．研究開始当初の背景 
生体分子に備わっている機能発現機構は長い年月をかけて洗練された進化の産物であり，そ

の制御の鍵となるのは生体分子系の相互作用によって生じる原子配置および電子状態の複雑多
様な揺らぎ・変化である．生体分子系を含むあらゆる環境下において，プロトンは形態・振舞い
を柔軟に変えて周囲の電子状態変化や化学反応の駆動に重要な寄与を果たしている．したがっ
て，生体分子系の至る所に存在するプロトン（遍在プロトン）の位置や動的挙動を精緻に捉える
ことができれば，生命現象の微視的機構解明の大きな進展が期待される． 
実験的には，X線結晶構造解析やクライオ電子顕微鏡（2017年ノーベル化学賞）などを用いて

生体分子の立体構造を明らかにすることで，その機能の理解を目指す研究（構造機能相関）が数
多くなされてきた．決定された生体分子の立体構造はProtein Data Bank（PDB）に蓄積され，
申請時点（2017年10月）で約134,000件のデータが登録されていた．しかし，空間解像度の制約に
よりプロトンの位置が特定された構造は10%以下にとどまっていた． 
理論的には，生体分子の構造変化を解析するために経験力場に基づく古典分子動力学（CMD）

法が，また生体分子中で局所的に起こる化学反応を効率よく記述するために量子力学と経験力
場のハイブリッド法である量子力学／分子力学（QM/MM）法（2013年ノーベル化学賞）が広く
用いられてきた．従来のアプローチでは遍在プロトンの散発的な移動の取り扱いは困難であり，
その対処には量子的分子動力学（QMD）法が必須であった．しかし，QMD計算では計算コスト
が格段に増加するため，取り扱える系のサイズが数百原子程度に限定されていた． 
このように生体分子系における遍在プロトンの動態は，基本的かつ本質的であるにも関わら

ず実験的にも理論的にも探究することが困難な問題であった． 
 
２．研究の目的 

光受容タンパク質は，遍在的なプロトン移動が関与して様々な機能を発現することが知られ
ている．しかし，生体分子系全域における遍在プロトンの反応ダイナミクスの微視的起源の探求
には，大規模系での化学反応を適切に取り扱うことが可能なQMD法が求められる．本研究の準
備状況として研究代表者らは実用的なQMD法の分割統治型密度汎関数強束縛分子動力学（DC-
DFTB-MD）法を開発していた．DC-DFTB-MD法をスーパーコンピュータ「京」上で実行するこ
とで，エネルギー計算で500万原子，分子動力学計算で10万原子を取り扱うことに挑戦していた．
これは，CMD法とQMD法の間に存在する取り扱える系のサイズ（原子数）のギャップを橋渡し
する成果として，国内外の研究者に大きなインパクトを与えていた． 

光受容タンパク質は生体分子系において光をエネルギー・情報に変換する重要な役割を担う．
最も代表的な光受容タンパク質であるバクテリオロドプシン（BR）では，発色団の光異性化を
起点とした生体膜内外の能動的プロトン輸送がエネルギー変換の原動力である．2016年にX線自
由電子レーザー（XFEL）を用いた時間分解結晶構造解析によって，BRを光で励起した後の連続
した構造変化が捉えられた．しかし，時空間解像度の制約のためプロトン移動の直接的観測はな
されていない．そのため，プロトン移動の反応経路・タイミングは未解明のままであった． 
本研究では，光受容タンパク質全系を量子的に取り扱い，遍在的に起こり得るプロトン移動を

網羅的に解析することで，生命現象の微視的機構を理論的に解明することを目指した．また，そ
のために必要となる革新的なQMD法の開発も併せて行うこととした． 
 
３．研究の方法 
本研究では，理論およびプログラム開発に関する基礎テーマ(T1), (T2)，基底状態に関する応

用テーマ(G1), (G2), (G3)ならびに励起状態に関する応用テーマ(E1), (E2)を遂行した．また，当
初に予見していなかった新たな展開として，理論およびプログラム開発に関する基礎テーマ(T3), 
(T4)ならびに基底状態に関する応用テーマ(G4)を遂行した 
(T1) GPUアクセラレータによる長時間シミュレーション手法の開発 

DC-DFTB-MD法は，QMD法の中で最も高速に大規模系を取り扱える手法である．更なる大規
模化・長時間化によって生体分子系への応用を実現するため，通常のCPUよりも数十倍の演算処
理が可能なGPUアクセラレータを活用した理論基盤技術を確立する．このために，DC-DFTB-
MD法のプログラムであるDCDFTBMDをGPUアクセラレータに適したアルゴリズムに変更する． 
(T2) 大規模励起状態シミュレーション手法の開発 

光受容タンパク質における光反応を起点とした機能発現機構の解明には，光照射後の励起状
態ダイナミクスを高い時空間分解能で追跡することが不可欠である．基底状態のみに対応した
DC-DFTB-MD法の時間依存（TD）型への拡張により励起状態にも対応したDC-TDDFTB-MD法
を開発する．また，長距離補正（LC）法の導入により精度改善も行う．さらに，GPUアクセラ
レータへの対応も行う．これにより，大規模励起状態QMD計算の理論基盤技術を確立する． 
(G1) バクテリオロドプシンのプロトン移動ダイナミクス 

BRでは，発色団の光異性化を始点とした光反応サイクル上での複数のプロトン移動によって
能動的プロトン輸送機能が発現し，細胞内外のプロトン濃度勾配ならびにアデノシン三リン酸
（ATP）の合成反応が実現する．脂質二重膜および水溶媒を含むBR全系（~50,000原子）を量子



的に取り扱った上で，2016年にXFELによって得られた連続スナップショットを初期構造とした
QMD計算を実行する．これにより，すべての遍在的プロトン移動を実際に捉え，移動経路，反
応障壁および反応サイクル上でのタイミングに関して詳細な知見を獲得する． 
(G2) イオン輸送機能を持つ微生物型ロドプシンにおけるプロトン移動ダイナミクス 

光開閉カチオンチャネル（ChR2）および光駆動ナトリウムポンプ（KR2）では，光反応サイ
クル上での解離性アミノ酸残基（Asp/Glu）のプロトン脱着に伴ってそれぞれ受動的および能動
的カチオン輸送機能が実現する．脂質二重膜および水溶媒を含むChR2/KR2全系（~50,000原子）
に対するCMD計算ならびにQMD計算によりカチオン透過機構と遍在的プロトン移動との関連
性に関する新たな知見を獲得する． 
(G3) FoF1-ATP合成酵素における機能発現ダイナミクス 

FoF1-ATP合成酵素は，細胞内外のプロトン濃度勾配を利用してATPを合成するエネルギー変
換機能を担う．Fo部位を対象とし，脂質二重膜および水溶媒を含む全系（~180,000原子）に対す
るCMD計算ならびにQMD計算を実行し，プロトン伝導・リング回転部位に位置するGluのプロト
ン脱着や付随するリング回転運動の微視的機構に関して新たな知見を獲得する． 
(E1) 光活性イエロータンパク質における光異性化ダイナミクス 
光情報変換機能を持つ光活性イエロータンパク質（PYP）を対象とし，水溶媒を含む全系（約

20,000原子）の励起状態QMD計算を実行する．これにより，発色団の光異性化反応に伴う活性部
位の構造変化・電子状態変化・エネルギー移動（緩和）を解析し，高効率・高速・部位特異的に
起きる光異性化反応の微視的機構を解明する． 
(E2) バクテリオロドプシンの光異性化ダイナミクス 

(G1)の系に対して(E1)と同様の解析を実行し，BRの光異性化反応過程の詳細を解明する． 
 
４．研究成果 
(T1) GPUアクセラレータによる長時間シミュレーション手法の開発 

GPUアクセラレータを用いたDC-DFTB-MD法の高速化を行い，長時間のQMDシミュレーショ
ンを実現する手法開発を目指した（図1）．4種類のGPU搭載ワークステーションに対して各
性能評価を行い，単精度・倍精度ハイブリッド型の実装により更なる高速化を図った．また，自
由エネルギー曲面を更に高効率に求めるため，メタダイナミクス（MetaD）法やレプリカ交換法
などの拡張サンプリング手法を導入し，これらの手法をDC-DFTB法と組み合わせた階層的並列
計算アルゴリズムを開発した．さらに，複数のMetaDシミュレーションを実行した後に自由エネ
ルギー曲面の収束性を改善する統計的手法も開発した． 
 
(T2) 大規模励起状態シミュレーション手法の開発 
大規模系に対する励起状態シミュレーション

を可能にするため，TD型を導入したDC-TDDFTB
法を開発した．また，電子間相互作用を補正する
LC法を導入したDC-TDLCDFTB法を開発し，精
度向上を図った．励起状態計算は基底状態と比較
して4倍以上の計算時間が必要となるため，実用
のためにはGPUアクセラレータによる高速化が
必須である．そのため，GPUアクセラレータに適
したDC-TDDFTB法を開発した（図1）．実装にあ
たり，通信と演算のオーバーラップを効率的に実
行させるよう工夫を施した．ベンチマークとし
て，PYPの励起エネルギーに対するDC-TDDFTB
計算をCPUおよびGPU上で実行して計算時間を
比較した結果，DC法を用いることにより約4,500
倍，さらにマルチGPUアクセラレータにより約80倍の高速化に成功した． 
 
(T3) 巨大系の基底状態計算を扱うための手法開発 
演算のボトルネックを改良するプログラム最適化手法の

調整と省メモリ化により，BR 全系の QMD 計算において
「京」利用時と同程度の計算時間の達成に必要となる計算
機台数を「富岳」では約 20 分の 1 に抑えることに成功し
た．さらに，従来からメモリ使用量を大幅に削減するアル
ゴリズムを開発・実装し，「富岳」上で量子化学計算では世
界最大クラスとなる 1 億原子系に対する超並列計算を世界
で初めて達成した（図 2）． 
 
(T4) 状態間遷移を伴うダイナミクスを扱うための手法拡張 

DC-TDDFTB 法による励起状態ダイナミクス計算手法を拡張し，状態間遷移を扱えるように
した．このため，状態間遷移を扱えるダイナミクス手法である surface hopping（SH）法を導入し
た．(DC-)TDDFTB 法に基づく励起状態計算は，励起状態と基底状態がエネルギー的に近接する 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
図1．GPUを用いた高速化ならびにDC-
TDLCDFTB法の開発とGPU化． 

 
 
 
 
 
 
 
 
図 2．系のサイズに関する「富岳」
上でのベンチマーク計算結果． 



状況下では破綻することが知られている．そこで，こ
の問題を解消するスピン反転（SF）理論を導入した．
これにより，励起状態から基底状態への無輻射失活
過程を扱うことを可能とした．DC-TDDFTB 法は色
素中心に局在した励起状態に特化した手法であるた
め，非局在化した励起状態を扱うには新たなアプロ
ーチが求められる．そこで，SH と同様に複数状態が
関与するダイナミクスを扱う手法である Ehrenfest 法
をベースに，DC の概念を基にした近似を適用するこ
とで，非局所励起に対しても効率的な計算が可能な励起状態ダイナミクス手法を開発・実装した． 
 
(G1) バクテリオロドプシンのプロトン移動ダイナミクス 

BRのL型中間体におけるシッフ塩基
（SB）からAsp85への1段階目のプロト
ン移動を解析するため，L型4種類の結晶
構造を対象としてCMD計算による平衡
化の後QMD計算を実行した．前半2種類
の構造において，水分子Wat452がThr89
を介してAsp85へとリレー形式でプロト
ンを受け渡した後，生じた水酸化物イオ
ン（OH−）中間体がSBからプロトンを受
け取ることによって反応が進む全く新
しい機構を明らかにした．次にM型中間
体におけるプロトン放出基から細胞外
側への2段階目のプロトン移動の解析に着手した．この反応ではプロトン受容体が水溶媒である
ため，遍在プロトンを取り扱うことが可能な本手法が真価を発揮する．M型5種類の結晶構造
を対象としたQMD計算を実行したところ，特定の構造において放出基出口付近の空隙に
水分子が出現した．その水分子が放出基と水溶媒との間を水素結合ネットワークで繋ぎ，
その上でオキソニウムイオン（H3O+）を介したプロトンリレーにより反応が進むことを
明らかにした．最後にN型中間体におけるAsp96からRSBへの3段階目のプロトン移動を解析す
るため，供与体と受容体の間を長距離にわたって繋ぐ水分子の鎖が観測された結晶構造を対象
とするQMD計算を実行した．SBのプロトン化を始点とし，水分子の鎖上でOH−中間体がAsp96の
方向へ順次生成されるプロトンリレー形式により反応が進むことを明らかにした（図4）．以上
より，XFELの時空間分解能やQM/MM計算の制約下では捉えることができなかった全く新しい
機構によってプロトン能動輸送が実現していることを初めて見出した（図4）． 
 
(G2) イオン輸送機能を持つ微生物型ロドプシンにおけるプロトン移動ダイナミクス 

ChR2におけるレチナールの熱異性化を対象とした CMD計算を実施した結果，発色団レチナ
ールの C13=C14における異性化（trans→cis 転移）に伴って C15=Nζにおける異性化（anti→syn 転
移）も生じることが判明した．本結果は，最近の実験結果[Khune et al., Proc. Natl, Acad. Sci. (2019)]
と一致した．また，CMD 計算で得られた構造群を初期構造とした QMD 計算を実行した結果，
13trans/15anti→13cis/15syn の二重異性化において SB と Asp253 とのクーロン相互作用が重要で
あること，13cis/15syn 状態では SB のプロトン解離が起きやすいことを明らかにした．以上より，
ChR2 の実際の光異性化においても，従来想定されていた 13cis/15anti 状態ではなく 13cis/15syn
状態への転移が起き，SB の脱プロトン化反応の受容体が従来論争となっていた Glu123 ではな
く Asp253 であることが示唆された．本結果は，ChR2 の光反応サイクル全容解明に不可欠な初
期反応過程の理解を大きく前進させるものである． 
 
(G3) FoF1-ATP合成酵素における機能発現ダイナミクス 
高分解能の電子顕微鏡構造を用い，回転子

である c リング（サブユニット c の環状重合
体）に存在する Glu56 のプロトン化状態を系
統的に変え，CMD 計算によって水チャネル
形成と c リング回転のダイナミクスを解析し
た．その結果，膜内外をつなぐ水チャネル形
成を明確に捉えることができ，チャネル中央
に位置するサブユニット a の Arg169 のクー
ロンポテンシャルがプロトンのリークを防
いでいることを明らかにした（図 5）．また，
脱プロトン化した Glu56 と Arg169 間とのクーロン引力が回転運動を駆動すること，脱プロトン
化した Glu56 の静電自己エネルギーの膜内での上昇（脱水和ペナルティー）によるラチェット機
構が c リングの回転ブラウン運動を整流してトルク発生に寄与することも示した（図 6）． 

 
 
 
 
 
 
 
図 3．ポテンシャル曲面と非断熱遷移． 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

図4．BRにおける1，2および3段階目のプロトン移動． 

 
 
 
 
 
 
 
 
図 5．Fo の水チャネルと静電ポテンシャル． 



さらに，CMD 計算で得られた多数の構造群を用
い，QMD 計算によってプロトン解離過程を解析し
た．その結果，出口の水チャネルに面する Glu56 か
らプロトンが Grotthuss 機構によって高速に解離する
様子を捉えることに成功した．水チャネル中でのオ
キソニウムイオン（H3O+）単体の拡散によってプロ
トン輸送が実現する機構も提唱されていた中で，
CMD計算と QMD計算を組み合わせた本研究によっ
て Grotthuss 機構による Fo の水チャネル内高速プロ
トン移動を世界で初めて実証した． 
 
(E1) 光活性イエロータンパク質における光異性化
ダイナミクス 
発色団モデル分子についてS1-S0遷移前後の構造変

化を QMD 計算により追跡した結果，共役二重結合
部位の回転による trans→cis 異性化の進行とあらわ
な水溶媒の存在による S0状態でのフェニル基の反転
の阻害を見出した．光励起前と光照射直後の結晶構
造を対象として，気相中で得られた発色団の CI 構造
を起点とする PYP 中での緩和過程に着目した QMD
計算を実行した．光照射直後の結晶構造のみ trans→
cis 異性化と主鎖との結合の根元となるチオエステル
部位の回転が進むこと（図 7），周辺アミノ酸残基と
の相互作用により One-bond flip 機構での異性化の進行は困難であることを明らかにした． 
 
(E2) バクテリオロドプシンの光異性化ダイナミクス 

BR の光異性化過程において，CI 通過後の構造変
化とエネルギー再分配に着目し，XFEL によって観測
された光異性化直後の結晶構造 16 点に対して QMD
計算を実行した．その結果，一部の結晶構造で，隣接
する二重結合が協奏的に回転する Bicycle pedal 機構
によって異性化が進行した．この結果をもとに，各々
の結晶構造が CI 到達前の励起（S1）状態か CI 通過
後の基底（S0）状態かを決定した（図 8）．また，異
性化に伴うエネルギー移動の解析から，発色団の余
剰エネルギーが近傍のアミノ酸残基の伸縮振動モー
ドへと散逸することを明らかにした．エネルギー移
動に付随する発色団近傍の集団的ダイナミクスに注
目したところ，SB に特異的に配位する内部水分子
（Wat402）と Asp212 との間の水素結合が異性化に伴
って破断することを明らかにした．以上より，XFEL では得られない電子状態，エネルギー移動
および時間分解能を超えた超高速ダイナミクスに関する情報を理論研究により導くことに成功
した[H. Nakai, H. Uratani, T. Morioka, J. Ono, Phys. Chem. Chem. Phys., 投稿中]． 
 
(G4) SARS-CoV-2メインプロテアーゼ（Mpro）におけるプロトン移動ダイナミクス 

Mpro に対する QMD シミュ
レーションを実行した結果，
基質非存在下の活性部位では
触媒反応に有利なイオンペア
状態が最安定であることを明
らかにした．本結果は中性子
結晶構造解析の実験結果と一
致した．また，基質存在下で
は，プロトン移動を伴った複
数の異なる経路によって酵素
反応過程が進行することを明
らかにした．これらの QMDシミュレーションによって得られた構造群を受容体として仮想スク
リーニングおよびアンサンブルドッキングを実行した結果，既知経口治療薬である nirmatrelvir
（ファイザー社）および ensitrelvir（塩野義製薬）よりも高い結合親和性を有する新規候補化合
物を見出した．さらに候補化合物と Mpro の相互作用系に対して QMD シミュレーションを実行
した結果，水分子を介したプロトン移動を伴って Mpro活性部位の Cys145 と共有結合を形成する
ことを解明した（図 9）．本化合物は高い結合親和性ならびに結合反応性を有する新たな共有結
合阻害剤の候補として期待される． 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
図 6．Fo での 2 つのトルク発生機構． 

 
 
 
 
 
 
 
 
図 7．PYPの光異性化過程． 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
図 8．BRの光異性化過程の追跡． 

 
 
 
 
 
 
 
 
図 9．新規候補化合物と Mpro との間でのプロトン移動を伴っ
た共有結合形成過程． 
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Recent developments in DCDFTBMD program

Grid-to-grid type machine-learned quantum chemistry

Recent developments in divide-and-conquer density functional tight-binding method

AI-assisted orbital-free density functional theory calculation

 １．発表者名

 １．発表者名

 ２．発表標題

 ２．発表標題



2021年

2022年

2022年

2022年

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

Pacifichem2021（国際学会）

China-Japan-Korea Workshop on Theoretical and Computational Chemistry (CJK-WTCC-V)（国際学会）

China-Japan-Korea Workshop on Theoretical and Computational Chemistry (CJK-WTCC-V)（国際学会）

Yasuhiro Ikabata, Toni M. Maier, Junji Seino, Hiromi Nakai

Ryo Fujisawa, Yasuhiro Ikabata, Mikito Fujinami, Junji Seino, Hiromi Nakai

Chinami Takashima, Junji Seino,　Hiromi Nakai

Hiroki Uratani, Hiromi Nakai

China-Japan-Korea Workshop on Theoretical and Computational Chemistry (CJK-WTCC-V)（国際学会）

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

 １．発表者名

 １．発表者名

Picture-change-corrected relativistic density functional theory based on transformation of density operator and density
matrix

Assessment and improvement of machine-learned electron correlation model based on applicability domain determination

Acceleration of local unitary transformation method by utilizing database of atomic two-electron integrals

Nanoscale Excited-State Dynamics Simulations Using Semiempirical Quantum Chemical Calculations and Reduced-Scaling
Approaches



2022年

2020年

2020年

2020年

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

分子科学会 オンライン討論会

分子科学会 オンライン討論会

分子科学会 オンライン討論会

 ３．学会等名

浦谷浩輝，中井浩巳

藤澤遼, 五十幡康弘, 清野淳司, 吉川武司, 中井浩巳

 ２．発表標題

 ２．発表標題

広本拓麻，パーキン暖，神山幸成，大貫隼，小野純一，西村好史，中井浩巳，高野光則

竹村俊晃, 小野純一, 西村好史, 中井浩巳

日本物理学会 第77回年次大会

 ２．発表標題

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

 ４．発表年

分割統治型励起状態計算に基づく大規模非断熱分子動力学手法の開発

機械学習型電子相関モデルの開発 : 凍結内殻近似の適用

Fo回転分子モーターにおけるプロトン伝導機構解明に向けた量子的分子動力学計算の適用

分子動画に基づく全量子分子動力学法によるバクテリオロドプシンのプロトン貯蔵、放出および拡散過程に関する理論的研究

 １．発表者名

 １．発表者名

 ２．発表標題



2020年

2020年

2020年

2020年

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ３．学会等名
第10回CSJ化学フェスタ2020

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

第10回CSJ化学フェスタ2020

藤澤遼, 五十幡康弘, 清野淳司, 吉川武司, 中井浩巳

竹村俊晃, 小野純一, 西村好史, 中井浩巳

佐藤稔也, 清野淳司, 中井浩巳

高島千波, 清野淳司, 中井浩巳

第10回CSJ化学フェスタ2020

第10回CSJ化学フェスタ2020

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

機械学習を用いた価電子の相関エネルギー予測

バクテリオロドプシンの分子動画に基づく全量子分子動力学シミュレーションを用いたプロトン放出機構の解明

形式酸化数の量子化学的解釈

2成分相対論におけるPicture Change補正法のGAMESSへの実装

 １．発表者名

 １．発表者名

 ２．発表標題

 ２．発表標題



2020年

2020年

2020年

2020年

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

日本コンピュータ化学会2020年秋季年会

日本コンピュータ化学会2020年秋季年会

New Horizons in Scientific Software -From Legacy Codes to Modular Environments (NHISS 2020)（招待講演）

高島千波, 清野淳司,中井浩巳

高梨倫哉, 吉川武司, 中井浩巳

Hiromi Nakai, Yoshifumi Nishimura

清野淳司, 中井浩巳

第43回ケモインフォマティクス討論会

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

 １．発表者名

 １．発表者名

無限次2成分法に基づくPicture Change補正密度汎関数理論のGAMESSへの実装

分割統治型ユニタリー変換結合クラスター（DC-UCC）計算のための量子アルゴリズムの開発

CDFTBMD: Divide-and-conquer density functional tight-binding program for huge-system quantum mechanical molecular dynamics
simulations

オンライン機械学習に基づくDFT汎関数構築システムの開発



2020年

2020年

2020年

2020年

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

第34回分子シミュレーション討論会

第34回分子シミュレーション討論会

第34回分子シミュレーション討論会

 ３．学会等名

浦谷浩輝, 森岡俊貴, 吉川武司, 中井浩巳

西村好史, 中井浩巳

 ２．発表標題

 ２．発表標題

佐藤稔也, 清野淳司, 中井浩巳

土屋佑太, 小野純一, 中井浩巳

第43回ケモインフォマティクス討論会

 ２．発表標題

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

 ４．発表年

分割統治型励起状態計算に基づく凝縮系非断熱分子動力学シミュレーション手法の開発と応用

分割統治型密度汎関数強束縛分子動力学・メタダイナミクス計算の階層的並列化

量子化学計算による金属錯体における形式酸化数の解釈

難燃性濃厚電解液におけるNaイオン拡散の理論的解析

 １．発表者名

 １．発表者名

 ２．発表標題



2020年

2021年

2021年

2021年

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ３．学会等名
日本化学会第101春季年会

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

第34回分子シミュレーション討論会

小野純一, 竹村俊晃, 西村好史, 中井浩巳

清水伊織, 長門澄香, 藤波美起登, 中井浩巳

森岡俊貴, 浦谷浩輝, 吉川武司, 中井浩巳

藤代天佑, 小野純一, 中井浩巳

日本化学会第101春季年会

日本化学会第101春季年会

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

分割統治型密度汎関数強束縛メタダイナミクス計算の高効率化とバクテリオロドプシンのプロトン輸送への応用

CO2化学吸収法に対するアミン混合溶液の理論設計

Spin-flip型密度汎関数強束縛法のダイナミクスシミュレーションへの拡張及び光活性タンパク発色団の光異性化への応用

CeO2表面におけるNO-CO反応に対する遷移金属置換効果の理論的解析

 １．発表者名

 １．発表者名

 ２．発表標題

 ２．発表標題



2021年

2021年

2019年

2019年

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

日本化学会第101春季年会

日本化学会第101春季年会

第22回理論化学討論会

中村崇玖, 西村好史, 中井浩巳

菓子田淳輝, 庄子良晃, 五十幡康弘, 高秀雄, 酒井隼人, 羽曾部卓, 中井浩巳, 福島孝典

浦谷浩輝、周健斌、中井浩巳

小野純一、岡田千果、西村好史、中井浩巳

第22回理論化学討論会

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

 １．発表者名

 １．発表者名

石炭の熱分解過程に対するDC-DFTB-MDシミュレーション

新規元素置換ペンタレン誘導体の合成および性質

分割統治型密度汎関数強束縛法によるペロブスカイト太陽電池材料におけるポーラロン形成動力学シミュレーション

DC-DFTB-MD法によるバクテリオロドプシンの長距離プロトン移動反応の理論的解析



2019年

2019年

2019年

2019年

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

日本コンピュータ化学会2019年春季大会

10th congress of the International Society of Theoretical Chemical Physics(ISTCP-X)（国際学会）

第13回分子科学討論会

 ３．学会等名

Hiroki  Uratani, Chien-Pin  Chou, Hiromi　Nakai

浦谷浩輝、周健斌、中井浩巳

 ２．発表標題

 ２．発表標題

中井浩巳

浦谷浩輝、周健斌、中井浩巳

第35回化学反応討論会（招待講演）

 ２．発表標題

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

 ４．発表年

Divide-and-conquer DFTB-MD simulations of polaron formation process in a lead halide perovskite material

鉛ハライドペロブスカイト材料におけるポーラロン形成過程の量子分子動力学シミュレーション

Theoretical Analyses of Condensed-Phase Chemical Reactions Based on Divide-and-Conquer Density-Functional Tight-Binding
Molecular Dynamics (DC-DFTB-MD) Simulations

ペロブスカイト太陽電池材料におけるポーラロン形成の量子的分子動力学シミュレーション

 １．発表者名

 １．発表者名

 ２．発表標題



2019年

2019年

2019年

2019年

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ３．学会等名
第57回日本生物物理学会年会（招待講演）

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

第13回分子科学討論会

中村崇玖、周健斌、吉川武司、大越昌樹、小野純一、Aditya　Wibawa　Sakti、中井浩巳

河本奈々、吉川武司、中井浩巳

稲森真由、五十幡康弘、中井浩巳

Junichi Ono, Chika Okada, Yoshifumi Nishimura, Hiromi Nakai

第13回分子科学討論会

第13回分子科学討論会

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

密度汎関数強束縛法によるPhナノクラスター上のNO解離過程の理論的解析

長距離補正法に基づく分割統治型時間依存密度汎関数強束縛法の開発と光異性化への応用

円錐交差構造の電子状態に関する知見の探索とその応用

Clarification of proton transfer reactions in photoreceptive proteins using large-scale quantum molecular dynamics
simulations

 １．発表者名

 １．発表者名

 ２．発表標題

 ２．発表標題



2019年

2019年

2019年

2019年

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

The Ninth Conference of the Asia-Pacific Association of Theoretical and Computational Chemists(APATCC2019)（招待講演）（国際
学会）

The Ninth Conference of the Asia-Pacific Association of Theoretical and Computational Chemists(APATCC2019)（招待講演）（国際
学会）

The Ninth Conference of the Asia-Pacific Association of Theoretical and Computational Chemists(APATCC2019)（招待講演）（国際
学会）

Hiromi Nakai

Aditya W.Sakti , Chien-Pin  Chou, Hiromi　Nakai

Junichi Ono, Chika Okada, Yoshifumi Nishimura, Hiromi Nakai

Chien-Pin  Chou, Aditya W.Sakti ,  Hiromi　Nakai

The Ninth Conference of the Asia-Pacific Association of Theoretical and Computational Chemists(APATCC2019)（国際学会）

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

 １．発表者名

 １．発表者名

How Can Artificial Intelligence Help Quantum  Chemists?

Density-Functional Tight-Binding Metadynamics Study of Oxy-Carbon Diffusion on(100)-γｰAl2O3 Surface

Large-scale quantum-mechanical molecular dynamics simulations for the long-distance proton transfer in bacteriorhodopsin

Recent Development of Automatized Density-Functional Tight-Binding Parameterization for Metal-Containing Systems



2019年

2019年

2019年

2019年

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

The Ninth Conference of the Asia-Pacific Association of Theoretical and Computational Chemists(APATCC2019)（国際学会）

The Ninth Conference of the Asia-Pacific Association of Theoretical and Computational Chemists(APATCC2019)（国際学会）

The Ninth Conference of the Asia-Pacific Association of Theoretical and Computational Chemists(APATCC2019)（国際学会）

 ３．学会等名

Hiroki  Uratani, Chien-Pin  Chou, Hiromi　Nakai

Takeshi Yoshikawa,Toshiki Doi, Hiromi Nakai

 ２．発表標題

 ２．発表標題

Mayu Inamori, Yasuhiro Ikabata, Takeshi Yoshikawa, Hiromi Nakai

Nana Komoto, Takeshi Yoshikawa, Junichi Ono, Yoshifumi Nishimura, Hiromi Nakai

The Ninth Conference of the Asia-Pacific Association of Theoretical and Computational Chemists(APATCC2019)（国際学会）

 ２．発表標題

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

 ４．発表年

Large-scale quantum-mechanical molecular dynamics simulations of polaron formation process in a lead halide perovskite
material using divide-and-conquer type density-functional tight-binding method

Linear-scaling divide-and-conquer finite-temperature self-consistent field for static correlation systems

Key factor of S0/S1 minimum energy conical intersection

Practical excited-state simulation of thousands of atoms

 １．発表者名

 １．発表者名

 ２．発表標題



2019年

2019年

2019年

2019年

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ３．学会等名
第9回CSJ化学フェスタ2019

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

CECAM-Workshop ”Thinking outside the box-beyond machine learning for quantum chemistry”（国際学会）

Aditya W.Sakti , Chien -Pin  Chou, Hiromi　Nakai

Junichi Ono, Chien-Pin  Chou, Hiromi　Nakai

Yoshifumi Nishimura, Hiromi Nakai

竹村俊晃、小野純一、西村好史、中井浩巳

CECAM-Workshop ”Thinking outside the box-beyond machine learning for quantum chemistry”（国際学会）

CECAM-Workshop ”Thinking outside the box-beyond machine learning for quantum chemistry”（国際学会）

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

Density-Functional Tight-Binding Metadynamics Study of Oxy-Carbon Diffusion on(100)-γｰAl2O3 Surface

Long-time quantum molecular dynamics simulations based on divide-and-conquer density-functional tight-binding method for
sodium-ion transport in electrolyte solutions

Hierarchical parallelization of DFTB simulations with DCDFTBMD

バクテリオロドプシンのプロトン貯蔵・放出過程に関する大規模量子的分子動力学シミュレーション

 １．発表者名

 １．発表者名

 ２．発表標題

 ２．発表標題



2019年

2019年

2019年

2019年

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

8th ADAC Workshop（招待講演）（国際学会）

第33回分子シミュレーション討論会

第33回分子シミュレーション討論会

Takeshi Yoshikawa

竹村俊晃、小野純一、西村好史、中井浩巳

土屋佑太、周健斌、Aditya W.Sakti 、中井浩巳

Aditya W.Sakti , Chien -Pin  Chou, Hiromi　Nakai

Materials Research Meeting 2019(MRM2019)

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

 １．発表者名

 １．発表者名

GPU-Accelerated Large-Scale Excited-State Simulation Based on Divide-and-Conquer Time-Dependent Density-Functional Tight-
Binding

バクテリオロドプシンのプロトン貯蔵・放出過程に関するDC-DFTB-MDシミュレーション

Mg-MOF-74による二酸化炭素固定化反応のDFTB-MD, MetaDシミュレーション

Density-Functional Tight-Binding  Study on Oxygen Vacancy Diffusion in Ceria Systems



2020年

2020年

2019年

2019年

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

日本化学会第100春季大会（招待講演）

日本生物物理学会第57 回年会

日本生物物理学会第57 回年会

 ３．学会等名

D. Parkin, G. Nakagawa, D. Yamakoshi, M. Takano

M. Iijima, J. Ohnuki, T. Sato, M. Takano

 ２．発表標題

 ２．発表標題

中井浩巳

中井浩巳

東北大学「スパコンプロフェッショナル」（招待講演）

 ２．発表標題

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

 ４．発表年

Free energy landscape for stator-rotor interaction in Fo rotary motor

Dielectric allostery in cytochrome P450 reductase on the surface of lipid membrane

分割統治型密度汎関数強束縛分子動力学(DC-DFTB-MD)法～ユビキタス(遍在的)なプロトンを理解する～

理論化学から見たレチナール蛋白質の魅力

 １．発表者名

 １．発表者名

 ２．発表標題



2019年

2019年

2018年

2018年

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ３．学会等名
第２１回理論化学討論会

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

日本生物物理学会第57 回年会

K. Uchida, J. Ohnuki, T. Sato, M. Takano

K. Kuroishi, A. Yodogawa, D. Parkin, M. Takano

小野純一，西村好史，黄毅聰，鹿又宣弘，中井浩巳

河本奈々，吉川武司，小野純一，中井浩巳

日本生物物理学会第57 回年会

第２１回理論化学討論会

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

Validation of second phosphate binding site in myosin studied by molecular dynamics simulation

Over-stabilization of protein－protein interaction in solvent accessible surface area model
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