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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 1999 年から日本を始め、世界中に開発されている。巨大分子系をアミノ酸残基等のフラグ

メントに分割し、それぞれのフラグメントの値を足し、全系の物性を得られる。 

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、動力学模擬等が出

来る。亦は、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。 

FMO に使われる多体展開は深い物理的描像と繋がり、静電相互作用、分極、電荷移動、交換

反撥、分散力の寄与を定義し、複雑な巨大系の理解を分かり易い描像で表す事が出来る。例えば、

水の液体中の相互作用に依って電子密度の寄与を解析出来る。 

 

独立水分子        分極に依る変化    電荷移動に依る変化  三体電荷移動に依る変化 

 

電子密度と同様にエネルギーの解析も出来て、それを以って酵素反応、蛋白質に於けるリガ

ンド認識等の解明を行っている。亦は、相互作用の熱揺らぎに依る影響も算出する計算法を開発

し、水和中蛋白質複合体に応用した。 

  FMOのプログラムとして、ABINIT-MP, GAMESS, PAICS 等が無償公開されている。計算の準備

と結果の解析に役立つ無償公開の GUIも Facio 等がある。 
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