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【序】 近年、相互作用ダイナミクスを理解するために、古典分子動力学(MM-MD)とフラグメン

ト分子軌道法(FMO)[1]を連携し、多数の構造サンプルを計算して揺らぎを考慮した動的・統計的

な相互作用解析が行われています。しかし、実際には MD軌跡由来の 100構造程度の液滴モデル

の FMO計算を実行するため、ルーチン的な処理には「富岳」等スパコンの大きな計算リソースが

必要です。そこで、機械学習を用い、低コスト基底関数の FMO計算結果から高コスト基底関数に

よる相互作用エネルギーを予測し、要求計算リソース削減を目指すプロジェクトを進めています。

今回は、6-31G*および cc-pVDZ の相互作用エネルギーを 3-21G から予測した結果を報告します。 

【手法】 今回は 10残基ペプチドの Chignolinを

対象としました。GROMACS[2]で 100nsのMM-

MDシミュレーションを行い、1～100 nsの構造

を 1ns ごとに切り出した全 100 構造に対し

ABINIT-MP[3]による FMO計算を実施しました。

使用した基底関数は 3-21G, 6-31G*, cc-pVDZの 3

種類で、以下の手順で予測を行いました。(I) 3-

21Gで 100構造分、6-31G*または cc-pVDZで 70

構造分の FMO計算を実施。(II) 両基底関数で計算した 70構造を教師データとし、残り 30構造の

6-31G*または cc-pVDZを用いた FMO計算結果を予測 (図 1)。機械学習には、3-21Gによる FMO

計算結果に加え、タイムステップごとに得られる構造情報を基に距離記述子を生成したデータセ

ットを使用しました。アルゴリズムには Random Forest[4]を採用し、モデルの構築を行いました。 

【結果】 3-21G から 6-31G*のエネルギー予測は非常に高精度で、IFIE(修正 MP2 レベル)の R²が

全アミノ酸残基間で 0.9以上、末端残基を除くMAEは 1 kcal/mol程度でした。一方、3-21Gから

cc-pVDZのエネルギー予測では一部成分に課題が残りました。詳細は当日発表します。 
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図 1. データセットのイメージと分割方法 
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