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生体内における薬物動態・薬効の予測が可能であり、そのことにより創薬プロセスの促進が望まれる
計算化学手法は、21世紀の創薬プロセスにおける必須の手法として大きな期待が寄せられている。我々
はこれまでに、産業界で必要とされている複雑な系に対して計算化学手法を実践的に役立てることを第
一の目標として、図 1に示す様々な独自の計算化学プログラムの開発に成功してきた。また、それら開
発プログラムのエレクトロニクス・セラミックス・電池・触媒・トライボロジー等様々な分野における
実践的な系への適用を実現してきた。 
これまでに開発してきた計算化学プログラ
ムの生体内における薬物の吸収・拡散・透過・
タンパクとの相互作用・代謝ダイナミクスへの
応用事例及び将来展望について発表する。 

図 1 宮本研で独自に開発したソフトウェア群 

第一原理分子動力学法、量子分子動力
学法－化学反応ダイナミックス、電子移
動ダイナミックス
1. 高速化量子分子動力学法(Colors)
2. 動的ハイブリッド第一原理分子動力

　　学法
3. ハイブリッド高速化量子分子動力学法
4. Blue-Moon量子分子動力学法
5. 部分対角化量子分子動力学法
6. CMP(ケミカルメカニカルポリッシング)
　　シミュレータ　
7. プラズマプロセスシミュレータ
8. エッチングプロセスシミュレータ
9. 電場を考慮した量子分子動力学法

分子動力学法－外場、濃度勾配、
成長など多様な系のダイナミックス
1. 無機・有機ハイブリッド材料用分
　　子動力学法(MSPORT)
2. 結晶成長シミュレータ　　
　　(MOMODY)
3. トライボロジーシミュレータ
　　(応力の考慮)(TRIBOSIM)
4. グランドカノニカル分子動力学
　　法(化学ポテンシャルの考慮)
5. 非平衡分子動力学法(濃度勾
　　配の考慮)(DEMD)
6. EAM分子動力学法
7. 粗視化分子動力学法
　　(大規模用)(Dual-MOMODY)
8. 統合化分子動力学システム
　　(NEW-RYUDO)

マテリアルインフォマティックス
－高速な材料設計の実現
1. ニューラルネットワーク
　　 (Hirono)
2. 遺伝的アルゴリズム
3. 構造活性相関
4. パラメータ自動決定プログ

　　ラム

モンテカルロ法－大規模系の平衡
状態と化学反応ダイナミックス
1. 化学反応を含むグランドカノニ
　　カルモンテカルロ法(Monta)
2. 非平衡モンテカルロ法
　　(濃度勾配の考慮)(DEMC)
3. 化学反応を含むKineticモンテ
　　カルロ法(数百万原子)
4. 微粒子成長、薄膜成長シミュレ
　　ータ(数百万原子)
5. 化学反応を含む半導体のケミ

　　カル洗浄シミュレータ
6. 触媒反応器シミュレータ

グラフィックユーザーインターフェイス(GUI)
－簡単な操作でモデル化、計算、解析が可能
1. UNIX、Linux用3次元グラフィックインター
　　フェイス(MOMOVIE, MOMONGA)
2. バーチャルリアリティ統合化3次元グラフィッ
　　クスプラットフォーム(New-RYUGA)
3. Windows用3次元グラフィックインターフェ
　　イス(WRYUGA)
4. 構造モデリングプログラム(New-RYUKI)

機器分析のシミュレーション
－物性予測と実験との対応
1. EXAFSシミュレータ
2. AFMシミュレータ(ACCESS)
3. IRシミュレータ
4. 電気伝導度シミュレータ
5. 熱伝導度シミュレータ
6. 粘性係数、摩擦係数、トラク

　　ション係数シミュレータ
　など多数の物性値予測

宮本研究室で開発した
統合化コンビナトリアル
計算化学システム

販売元
　ペガサスソフトウェア(株)
　　http://www.psinc.co.jp
　 (株)菱化システム
　　http://www.rsi.co.jp/sales

生体システムシミュレータ
1. 生体内薬物動態グラフィカル
　　シミュレータ (PKSim)
2. 携帯電話用アルコール代謝

　　シミュレータ


