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【目的】分子動力学法(MD)法は､ニュー トンの運動方程式を構成原子全てに対
して解くことで､分子間相互作用を動的に解析する方法である｡現在､MD法によ
る解析の対象は､主にタンパク質であり､DNAを対象とする解析は難しいとされ

てきた｡これは､DNAが負の電荷を持つために､解析の途中でらせん構造が破壊

されてしまうからである｡そこで本研究では､静電相互作用の計算方法の違いに

よる解析を行い､どの計算方法がDNA分子のシミュレーションを実現する条件な

のか決定することを目的とする｡また､その条件を用いて､PDB から取得した立

体構造ファイルを動的解析し､結合エネルギーを算出することを目的とする｡

【方法】まず､塩基数6のDNAを作成し､その周囲に水分子を配置させて基本

セルとした｡配置の方法は､球状に配置する方法(waterCap)と基本セルと同じ構
成のイメージセルを繰り返し配置する周期境界条件が考慮できるよう直方体状に

配置した2種類を用意した｡次に､作成した基本セルについて動的解析を行った｡

この際､原子間の距離が閥値を超えた場合に相互作用を切り捨てるCutoff法と周
期境界条件よって繰 り返し配置された､イメージセル中に存在する全ての粒子と

の相互作用を計算できるPME法の2種類を検討した｡さらに､条件決定後取得し
た立体構造ファイルを動的解析し結合エネルギーを算出した｡

【結果 ･考察】watercapの場合､周期境界条件は考慮できないためpME法に
よる計算はできない｡そこで､水分子の配置方法と相互作用の計算方法から考え

られる3条件で動的解析を行った｡その結果､計算方法としてCutoff法を選択し
た場合､安定的な解析が可能になった｡また､決定した条件下で結合エネルギー

を算出したところ､妥当な値を算出することができた｡


