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【序】 立教大と JSOLのグループでは、FMO計算によって DPDの粒子間の有効相互作用パラメ

ータを決めるプロトコル[1]を FCEWS としてシステム化[2]し、様々な問題に適用してきました

(FMO-DPD 法)。今回、量子アニーリング系の格子モデルでのタンパク質の畳み込みモデル[3,4,5]

に、実験ベースのMJパラメータ[6]に加え、FMO由来の値を使った結果をご紹介します。 

【量子シミュレーション】 量子計算による格子の畳み込みでは、2 次制約無し 2 値最適化

(QUBO)[7]でイジングモデル的なエネルギー関数が使われます。前の報告[8,9]では、先行研究

[3,4,5]の PSVKMAペプチドを扱いました(パラメータはMJ)。今回も PVSKMAを例に取り、QUBO

のシミュレータとして TYTAN[10]を用いました。通常、QUBOでは量子ビットの 3次以上の積の

項は制約条件下で扱われ、ビット数が増えると複雑化します。これに対し、高次 2 値最適化

(HOBO)[11]では直截に扱えますので、これを実装した HOBOTAN[12]も併用して比較しました。

シミュレーションで試行した格子モデルは、2次元で 5パターン、3次元で 1パターンです。 

【有効パラメータ算定】 FMO-DPD で Chignolin の畳み込みを行った際のパラメータ[13]と共に、

ポアソン・ボルツマン(PB)法で水和条件を課して算定し直した値を用いました(「富岳」を利用)。 

【結果】 紙数の制約から詳細な記述は控えますが、ポイントを以下に記します。(1) HOBO の方

が QUBOより最適畳み込み解の確率が高い。(2) FMO由来パラメータの方が、準最適な解を複数

与える(PB水和は重要)。(3) 準最適解とエネルギーの深さの相関は必ずしも明確ではない。 
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