
【目的】生体内薬物動態の把握は創薬・育薬の観点から極めて重要である一方で、

特に人体内における薬物動態の詳細な把握や予測は困難である。本研究グループ

ではこれまでに様々な独自の計算化学手法を開発してきた。それらの経験に基づ

き、本報告では、生体用ハイブリッド高速化量子分子動力学プログラムを開発し、

薬物動態において特に重要な代謝反応ダイナミクスの検討に対して適用すること

を目的として研究を行った。 
【結果】開発の基礎となるハイブリッド高速化量

子分子動力学プログラムは、独自の Tight-binding
理論を用いることにより従来の第一原理手法と

比較して 5000 倍の高速化を実現した高速化量子
分子動力学プログラムと古典分子動力学プログ

ラムのハイブリッドプログラムである。例えば図

1 に示す CYP3a4 における反応の中心である
HEMEの近傍は量子論的に取り扱い、他の部分は
古典論のみで取り扱うことにより大規模系の反

応ダイナミクスの検討を実現することが可能で

ある。 
 本研究では、ハイブリッド高速化量子分子動力

学プログラムを改良することにより、大規模生体

系の量子論的検討を実現した。開発プログラム及

び開発プログラムの適用事例について報告する。 
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図 1 CYP3a4の結晶構造 
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