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Themoleculardynamicssimulation techniquewasintroduced to the structural

studiesoncellulosicmaterials･Theapplicabili-yorthistechniqueto thosematerials

wasexamined.Themolecularmotionsorboth tetraoseand octaoseweresimulated.

TheirtrajectoriesWerecalculatedandanalysed･ Itwasroundthatweshouldreoptlmize

manyparametersinordertoapply thistechniqueto cellulosicmaterials･ Thusクーhis

techniquebecamecleartobeprlnClpallypowerfulinanalyslngandunderstandengthe

charteristicsorcelluloseanditsderivertives.

1. 緒 論

分子構造中に水酸基を多く持つ炭水化物をモノマー残基としたセルロースを含む多糖分子の示す特性,皮

応性はその分子鎖の回 りの三次元的な電子分布状態 (即ち分子軌道),並びにそれに基づく静電的相互作用,

双極子間相互作用などの物理化学的相互作用に深く関係している1)｡それ故に多糖分子の分子軌道,言い替

えれば多糖分子の取 り得る三次元構造を明らかにすることは分子鎖の特性を解析する上で極めて重要な意味

を持っている｡

そこで分子鎖の構造と特性の間の相関関係を抽出し,体系化して経験則としてまとめあげることができれ

ば任意性の高い勘と経験に基づくノウ-ウに頼らず,多糖分子に新たな機能を付与するために必要な分子鎖

の修飾を客観的にシステマティックに考えて行くことができる｡

このことはセルロースなどの多糖分子をベースに新しい機能性高分子を作 り出すときの指針を得るために

重要な意味を持ち,開発効率を飛躍的に高めることを可能とするものである｡

分子鎖は実際には常に熱振動を繰 り返してお り,たとえ絶対零度であっても基底振動を行なっている｡そ

*本報を ｢機能性多糖の分子設計 (MolecularDesignof FunctionalPolysaccharides)｣Part3と
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れ故に分子鎖の形態は常に変化を繰 り返している｡ところで,分子鎖の熱振動状態は通常ポテンシャル-ネ

ギーの極小構造の周辺把持二らいでおり,時折いくつかのエネルギー極小構造間をジャンプすることにより分

子鎖の形態を大きく変化させている｡そして分子鎖の示す構性,.化学反応性などはこのいくつかのエネルギ

ー極小構造の内の何れかと深く関係しており,たまたまその分子鎖形態を取ったときに性質が発現されるこ

とになる2)0

ところで, これらのエネルギー極小構造の識別は実験的には NMR スペクトルの測定などにより可能で

あるが,その絶対構造を推定することは不可能である｡一般にはⅩ線回折測定実験により求められた絶対構

造がェネルギー最小の構造に対応していると言われている｡しかしながらこのエネルギー最小構造は必ずし

も分子鎖の示す特性,反応性と直接に結び付いているわけではない｡

従ってェネルギー最小構造以外のエネルギー極小構造をも明らかにする必要があるわけであるが,直接そ

ような構造を測定し得る実験的手段はない｡それ故に計算的手法により分子鎖のエネルギーマップを措き,

そのマップ上に現われたェネルギー極小構造に対応する座標データを基に分子鎖の構造を再現する方法に蘇

らざるを得ない｡

分子の構造を計算し,嶺々な性質を計算するためには基本的には量子化学的手法を用いるのが一般的であ

り,Schr6dingerの波動方程式を解くことになる｡ この場合現時点では一般的に厳密解を求めることは不

可能であり,なんらかの近似を行なわなければならない｡

一般に用いられているのは Hartree-Fock近似3)と呼ばれている近似法を用いた計算方法であり,この計

算法は abinitio法3)と呼ばれている｡この計算方法を用いた場合,計算結果の精度は用いた原子波動関数

の精度に依存しており,精度の高い原子波動関数を用いることができれば実験的データを全く用いずに分子

鎖構造を極めてよい近似で予測することが可能となる4)｡

しかしながら,実際に計算を行なう場合には非常に多くの計算時間を必要とし,精度の高い原子波動関数

を用いるほどその計算時間は増大するため,ごく小さな分子以外では非現実的に長い計算時間を要すること

なる｡

そこで次に考えられたわがポテンシャル関数として古典力学で一般に用いられている関数を用いる方法で

ある｡この場合,関数の形は経験的に定義され,パラメーターの値も経験的に決定される｡従って,多少客

観性に欠けるという欠点を持っているが,関数の形,パラメーターの値をうまく決定することができればか

りよい近似で分子構造を予測することが可能となる｡

この手法は前述の abinitio法のような非経験的手法に対し経験的手法と呼ばれており,実際にこの手法

を用いると非常に高速にエネルギー最適化処理を行なうことが可能となる｡現在,計算機を用いて分子構造

を予測する分子力学 (MolecularMechanics)の研究分野は主としてこの手法を採用しており,計算化学の

主要な分野としてめざましい成果を上げている｡

分子力学の手法は D.H.Andrewsの発想5)を基本としており,｢化学結合の長さと隣合う結合 とのなす

角度は各々に固有の値があり,分子の形は分子内のすべてのそれらの値が固有の値にできるだけ近い値を取

り得るような構造を取る｡｣という考えに基づき,この考え方に ｢隣接する非結合原子との間には Vander

Waals力が作用している｣という考え方を付け加えている｡

実際には非結合原子間に働く反発力のために分子内のすべての結合長,結合角,ねじれ角が各々に固有の

値を取ることはありえず,固有の値からずれてくる｡このずれは歪のエネルギーとして蓄積され,分子鎖は

この歪のエネルギーが極小となるような構造を取ると考えられている｡

このような考え方に基づいて計算的手法により分子の構造やェネルギーを求める意義は二つ有る｡一つは

分子鎖の構造をうまく予測し得る計算方由 こは実験的手法により得られる結果だけからほ得ることのできな

ような洞察の手がかりが含まれている点であり,もう一つは実験困難な物質の構造,エネルギー解析を可能

とするとともに実験,解析に要する時間と経費の節約を可能とするからである4)0
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ところでこの分子力学の手法には避け難い重大な欠陥が含まれている｡それは用いるポテンシャル関数が

経験的に決定されることから,解析しようとする分子にある程度依存することである｡このことは,ある分

子に適用できたポテンシャル関数が必ずしも他の分子に適用できるとは限らないことを意味しており,分子

力学の手法を一般化する場合の大きな問題点になっている｡しかしながら比較的類似の構造,性質を持つ分

子に限定した適用範囲においてはきわめて正確に分子鎖の構造を予測することができ,優れた手法であるこ

とが一般的に認められている｡

2. 分 子 力 学

分子構造の解析を行なう場合には通常二種類の構造が対象として考えられている｡一つは静的な構造であ

り,もう一つは動的な構造である｡狭義の分子力学はこの静的な構造を議論の対象としており,この場合動

的な構造を扱 う分野を特別に分子動力学 (MolecularDynamics)という述語で区別している｡

2.1 狭義の分子力学

計算機を用いて分子鎖のエネルギー最適化処理を行ない,分子構造とェネルギー並びに (調和)振動数を

算出する手法である｡この手法により求められる分子構造は特定の分子力場に置かれたポテンシャルエネル

ギー極小構造であり,その中でエネルギー最低の構造はX線結晶構造解析により求められる構造に対応して

いると考えられている｡

以下に Allingerの説明4)に従って分子力場の記述のしかたを説明する｡ 一一一般にn原子分子の各々の原子

核の位置を記述するためには3n個の座標が必要である｡それらの座標を xi(i-I,2,･･--3n)とし,極小の

ポテンシャルエネルギ-を Voとすると,エネルギー極小構造からわずかに変形したときのポテンシャルエ

ネルギー Vpは Taylor展開式で式(1)のように表現される｡

vp-vo+邑〔詰 ]oAxi.÷澄 ll6‰ 〕.AxiAxj

･去i,,S=1〔百品 〕｡AxiAxjAxk+(高次項)
し 日

最も簡単なポテンシャル関数の近似は,エネルギー極小構造の近傍のみを扱うとして分子鎖を調和振動子

(harmonicoscillators)で近似する方法であり三次以上の高次項は無祝され る｡ この場合 Voをゼロとお

普,変化量を極微量であるとすると,ポテンシャルエネルギー Vpは式(2)で表わされることになる｡

vp-i蓬lfijAxiAxj (2)

ここで,fijは力の定数,Axiおよび Axjは変位である｡

式(2)において i*jの非対角項を無祝し,i-jの対角項のみを考慮する,即ち非達成調和振動を仮定する

と式(2)は式(3)のように簡単になり,Hookeの法則として一般に知られている形になる (式(3))｡

vp-i,i%fi(Axi)2 (3)

この形のポテンシャル関数はX線結晶構造解析のステレオケミカルリファインメソトにおいて広く一般的

に用いられており,その例として例えば PS796) などがある｡Ⅹ線回折強度の測定値を基に分子鎖の構造を

リファインする場合のようにエネルギー極小構造の極近傍のみを扱う場合にはこの形のポテンシャル関数で

十分であるが,分子の振動を扱 う場合のようにやや大きな振幅を伴う変形を扱 う場合には,式 (1)のいくつ

かの高次項をも考慮にいれる必要がでてくる｡さらに非調和効果をも考慮に入れる必要が生じた場合にはい

くつかの補正項を導入するかあるいはポテンシャル関数を Morse型の関数に変える必要がある｡ Morse

型の関数は例えば結合の伸縮を極めて正確に表現できることが一般によく知られているのであるが式の形は
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複雑になり計算を行なう上で極めて不利であることから通常は調和振動型のポテンシャル関数に高次項の補

正項をつけ加えることにより近似がなされている｡

ところで,現在分子力学において一般に用いられている分子力場はのほとんどは一般化原子価力場 (gene-

ralizedvalenceforcefield)あるいはそのサブセットの分子力場であり,前述のポテンシャル関数を用い

てこれらを表現している｡これらの分子力場ではポテンシャルエネルギーは結合距離,結合角ならびにコン

フォーメーション角の変化に伴う歪のエネルギー,非結合原子間相互エネルギー,静電的相互作用エネルギ

ーなどの総和として表わされている｡ 式(4)に一般化原子価力場を表現したポテンシャル式の一例を示す｡

vp-EDbl1-e-a(A-bo,〕2.をE Ho(0-00)2･iEHQll+∂cos(nQ)〕･iEHxx2

+∑∑ Fbb′(b-bo)(b′-b′o)+∑∑ Foo′(0-00)(0′-0′o)

+∑∑ FbO(b-bo)(0-00)+∑∑∑ F¢oo,cos,lJj(0-00)(0'-0′o)+∑∑ Fxz′xx′

･EEl(;)12-2(;)6).=誓 .=〔(謡 )-(欝 )〕 (4)

第 1項から第4項までは原子価力場での対角項である｡第 1項は結合長の変形エネルギー,第2項は結合

角の変形エネルギー,第3項はコンフォメーション角の変形エネルギーおよび第4項は面外相互作用のエネ

ルギーを表わしている｡

第5項から第9項までは交差項であり,内部座標の変形のカップリングを表わしている｡第5項は結合間

の変形のカップリング,第6項は結合角間の変形のカップリング,第 7項は結合長と結合角との変形のカッ

リング,第8項はコンフォメーション角と結合角との間の変形のカップリ､ング,そして第9項は,面外相互

作用間のカップリングを表わしている｡

第10項から第12項までは非結合原子間相互作用を表わしている｡第10項は12/6型関数で表現した レナー

ド･ジョーンズ関数で表わしたファン･デア･ヴァ-ルス相互作用項,第11項はクローン式で表わした静電

相互作用項であり,第12項は12/10型関数で表現した水素結合エネルギー項である｡

式(4)などの関数により系のエネルギーが与えられると,すべての自由度において式(5)のようにポテンシ

ャルエネルギーの一次微分がゼロになるような原子の座標値のセ ットを求めることでエネルギー極小構造を

求めることができる (Minimization)0

警 -o (5)

実際に計算機を用いてェネルギー極小構造を求める場合,ポテンシャルエネルギー曲線に従って分子鎖の

コンフォメーションを微小なステップで変化させ,構造を調整しながらより低いポテンシャルエネルギーの

コソフォメノーショソへと導いて行く数値計算的なアルゴリズムを用いる｡ その理由は,直接式 (5)の成立す

る条件を解析的に求めるアルゴリズムが比較的長い演算時間を必要とする上に解に収束する保証もなく大き

な分子に適用した場合リスクが大きく実用性に乏しいからである｡従って,計算機を用いた分子鎖のエネル

ギー最適化処理は一般に初期構造の近傍の最も近いエネルギー極小構造に導くだけである｡それ故に計算機

を用いてエネルギー最小構造を求めようとすると,取 り得るコンフォメーションのすべてを網羅できる,で

るだけ多くの初期構造から出発してェネルギー最適化処理を行い,ポテンシャルエネルギー表面の全体像を

描き,それを基に論じる必要がある｡もっとも,最近では優れた解析的手法による最適化処理のアルゴリズ

ムが実用化され7)演算時間の短縮がはかられているが,依然として若干長い演算時間を要することに変わり

はなく,先ず前記の従来からの数値計算的なアルゴリズムにより大まかな構造を決めたのち解析的手法によ

りさらにエネルギー最適構造にリファインして行く方法を用いるのが一般的である｡

2.2 分子動力学

分子動力学は分子の運動を計算しその軌跡を求める手法であり,古典力学のニュートンの運動方程式を用
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て時間の関数として軌跡を表現する｡分子内の原子に作用する力はェネルギー極小構造からのずれに基づく

歪のエネルギーでありこれは前記のポテンシャルエネルギー関数から計算できる｡そこで,この力が一定で

あると見なせるような微小なタイムステップの間隔で運動方程式の積分を繰 り返すことにより,分子の運動

の加速度,速度さらには運動の軌跡を時間の関数として求めることが可能となる｡この意味からも分子動力

学は前記の狭義の分子力学の延長上にあると言うことができる｡

我々は BIOSYM Technologies,Inc.,SamDiego,USA の分子動力学 シミュレーションプログラム

DISCOVER8)を用いてシミュレーションを行なった｡このプログラムではいわゆる リープフロッグアル

ゴリズム (Leapfrogintegrationargorithm)が採用され,恒温槽における分子運動をシミュレートして

おり,原子の運動が常に一定の運動エネルギーを持つようにアジャストされ,過剰のエネルギーは恒温層の

中に消えて行くことになる｡

3. 結 果 と 考 察

3･1 セルロース系分子への分子力学の適用

分子力学の手法を多糖分子に適用するにあた り先ずセルロース系オリゴマーであるセロテトラオースとセ

ロオクタオースのエネルギー最適化ならびに分子動力学シミュレーションを行なうことに よ り,分子動力

学シミュレーションの多糖への適用の可能性を探った｡本報告におけるシミュレーション実験では トライ

アルとして分子力学において通常一般的に用いられ,DISCOVER においても通常一般に用いられている

CVFF分子力場9-ll)を用いた｡DISCOVER プログラムにインストールされているこの CVFF分子力場

については後に詳細に検討した結果,多糖分子のような極性分子鎖に適用する場合,多少の問題点のあるこ

とがわかった｡この点については次報に報告することにし,以下にセルロース系オリゴマーに適用した結果

を示す｡シミュレーションにおけるすべての演算は Syracuse大学のアカデミックコンピューティングサー

ヴィス (AcademicComputingServices､ACS)の VAX システム (VAX ll/785および VAX8810)

を用いて行なった｡

3.2 セロテ トラオース

セロテトラオースの分子動力学シミュレ-ショソの出発構造は Jefreryら12)によりⅩ線結晶学的に求めら

れたグルコ-スとセロバイオースの構造を基に還元末端,非還元末端ならびに中間のグルコース残基の内部

座標を算出し,それを基にセロテトラオースの構造を求め CVFF分子力場において conjugategradient

法によりェネルギー最適化処理を行なって求めた (図 1)｡このようにして求めたエネルギー最小構造を出発

構造としてセロテトラオースに分子動力学的手法を適用して摂氏25皮,摂氏100度ならびに摂氏200度の温度

条件で分子運動の軌跡を求めた｡演算時間は VAX ll/785においても lpsecのシミュレーションにわず

か数時間程度を要したのみであり,VAX 8810においてはその CPU の処理能力の向上に応じて数倍早い

シミュレーションが可能であった｡このことから,糖のオリゴマーに通常の分子動力学シミュレーション法

を適用しても合理的な時間範囲でシミュレーションを実行できることがわかった｡従って,より高速の大型

計算機を用いるか,あるいは並列マシーンを用いることができればもっと大きなオリゴマーについてもシミ

ュレート可能であることが確認された｡図2から図11に VAX ll/785を用いて計算されたセロテトラオー

スの分子運動の軌跡の一部を示す｡

シミュレーション結果からほ,何れの温度条件においても各残基のピラノースリングのコンフォメーショ

ンには大きな変化は認められなかった｡分子運動の中で認められた顧著なコンフォメーション変化はグリコ

シド結合の C1-04'の結合の回りの回転 (,7月 およびC4'-C4'結合の回りの回転 (¢),ならびに側鎖の C5-C6

結合の回りの回転 (x)によるコンフォメーション変化のみであった｡従って, ピラノースリングの反転や

椅子型からボート型への変換のような大きなコンフォメーション変化はあまり観測されず比較的発生頻度が
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少ないことがわかった｡このことはピラノースリングのコンフォメーションを変化させるためにはリングを

構成する六つまたは四つの結合の回りの回転を同時に許す必要があり,コンフォメーションを変換しようと

するピラノースリングの各結合の回りの回転のエネルギー障壁の総和よりも大きな運動エネルギーをそのピ

ラノースリングに集中させる必要があることからも発生頻度が低いことは理解できる｡

シミュレーション系の運動エネルギーは温度条件の上昇に伴って上昇し,それに伴って分子運動は激しく

なっていた｡このことは運動エネルギーが上昇するに従い,結合の回りの回転のエネルギー障壁を越える確

率が高くなることと一致している｡なお,摂氏25度における分子運動はそれほど激しいものではなく,C5-

C6結合の回りの回転もそれほど頗著には観察されなかった｡

3.3 セロオクタオース

セロオクタオースの場合もセロテトラオースの場合と同様に Jeffreyら12)のX線結晶学的データを基に初

期構造を決定した｡しかしながら,用いることのできた計算機の数MIPSと言う計算能力の低さから完全

構造についてのシミュレートに非常に長時間のcpu時間を必要とした ことか ら,水素原子などの軽原子を

省略したコラップスドアトムモデルを採用した｡コラップスドアトムモデルの採用に先立ち,軽原子の省略

がシミュレーション結果に与える影響を詳細に調べた｡その結果グリコシド結合に隣接す る HClおよび

HC4'の水素原子の存在が 申,,/り角の変化に重大な影響を与えていることが確認された｡従って,コラップ

スドアトムモデルの採用にあたってもこの二種の水素原子だけは省略してはならないことがわかった｡図12

に conjugategradients法によりェネルギー最適化処理を行なって求めたセロオクタオースのコラップス

ドアトムモデルを示す｡

なおリング炭素原子に結合する水素原子の分子運動に与える影響はそれほど大きなものではないが,シミ

ュレーション温度が高くなるとピラノースリングのボート型の出現頻度や反転の頻度が完全構造の場合より

も若干頻度が高くなることからやはり多少の影響の出ていることがわかった｡これに対してはコンフォメー

ション角のポテンシャル関数に対して C･C 結合の回りの≡周期性の回転のエネルギーバ リアーに水素原子

の立体障害に相当する一周期性のエネルギーバ リアーをつけ加えることにより対応できる｡

セロオクタオースの場合もセロテトラオースの場合と同様,摂氏25度,摂氏100度および摂氏200度におい

てシミュレーションを行なったが,図13から図22にその運動の軌跡の一部を示す｡

4. 結 論

紙数の都合で分子運動のシミュレ-ノションの軌跡のすべてを図示することはできないが,我々は分子運動

の様子をコンピュータグラフィクスの手法を用いて動画で表示するためのプログラムを作成し,すべてのシ

ミュレーション結果を動画で表示した｡本報に記載した図はその軌跡の一部の--ドコピーである｡シミュ

レーションの軌跡の動画表示に興味のある方は著者らに連絡を取って頂きたい｡

前述のセロテトラオースとセロオクタオースのシミュレーション結果から,シミュレーション温度の上昇

とともに分子運動が活発化することが示され,このことは一般概念並びに通常の物理化学的実験から得られ

る結果とも一致しており,シミュレーション結果の妥当性が示された｡

何れのシミュレーション結果からも, ピラノースリングの コンフォメーション自体はあまり変化せず,近

似的にはば固定化されていると考えても差し支えないことがわかった｡_従って,分子鎖のコンフォメーショ

ンや分子運動の軌跡を考える場合,近似的にピラノースリングの形は変化しないと考えてもかまわないでめ

うと思われる｡

しかしながら,より詳細に検討する場合にはやはりピラノースリングの構造の変化に若干の自由度を与え

た方がよいのは確かこであろう｡ その場合, コラップスドアトムモデルを採用せざるを得ないような場合に

は,採用するコンフォメーション角の変化に対するポテンシャル関数に一周期性のエネルギー障壁に対する
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補正項を導入し,再度パラメーターを決定し直す必要が認められた｡

また何れのシミュレーション結果からも,分子鎖の両端の残基に関連する lli,(//シ角の変化が特に大きく,

これらの残基の分子運動が活発であり,中間の残基とは少々異なった挙動を示すことが示 された｡ この こ

とは,分子鎖の物理的 ･化学的性質を分子鎖内の残基の性質に基づいて説明しようとする時,特に注意を払

う必要のあることを示唆している｡案外,分子鎖の末端の残基と中間の残基の化学反応特性,酵素反応性の

違いはこのような残基間の運動の自由度の違いによる反応試薬や酵素分子の活性サイ ト-のアクセシビリテ

ィーの違いが多分に関係しているのではないかとも思われる｡

ところで,分子鎖の重合度が大きくなるにしたがって分子鎖全体の性質に与える両端の残基の影響は見か

け上薄められて行くことから,どの程度以上の重合度になれば分子の特性に与える両端の残基の影響を撫視

できるようになるかということを明らかにすることが今後の重要な課題となるであろう｡この点が明らかに

なればセルロースオリゴマーのシミュレーションでセルロース分子鎖のシミュレーションを代用することが

可能となる｡

なお,CVFF分子力場でのセロオリゴマーの分子動力学的シミュレーションの トライアルの過程におい

ても,多糖の分子運動に与える水素結合の影響の大きさがかなり大きなものであることが確認された｡本来

の CVFF分子力場は水素結合の取扱も可能であるはずだが,なぜか分子動力学シミュレ-ションプログラ

ム DISCOVER にインストールされている CVFF分子力場のパラメーターは水素結合のエネルギーを十

分に反映できていないようであった｡従って,多糖の分子動力学シミュレ-ショソに DISCOVERを用い

る場合には,CVFF分子力場のポテンシャル関数のパラメーターを最適化しなおすか,あるいは水素結合

のエネルギーをより十分に反映できるポテンシャル関数を含んだ AMBER 分子力場13)または MM2(85)

分子力場14-16)を リパラメタライズして用いる必要があると思われ る｡AMIiER 分子力場と MM2(85)分

子力場の大きな違いは前者が誘電による相互作用を単極子間の相互作用として扱っているのに対し後者が双

極子間の相互作用として扱っている点である｡従って AMBER分子力場の方がより簡単な関数表現で表わ

され,計算機を利用してシミュレ-トする上では有利であるが,MM2(85)分子力場の方が理論的には事実

をより忠実に表現してお り,微妙な構造の違いをより忠実に再現できることが確認できた｡しかしながら,

何れの分子力場がより精度よく分子運動を記述できるかはポテンシャル関数のパラメーターの最適化の精度

に依存している｡分子力場の違いによる分子動力学シミュレ-ショ./の結果の違いについては次報に詳細に

記すことにする｡
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MDSimulationofCel一o-tetraoseat473oK
S;mutationtime= 8.88picoSeCOndS

囲I CVFF分子力場 に

おけるセロテトラオ

ースの初期構造

MDSimulationofCel一o-tetraoSeatd73やK
simu一ationtime= 2臥G98picoseconds

図3 20ピコ秒後のセロテ
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動の軌跡
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図5 40ピコ秒後のセロテ

トラオースの分子運

動の軌跡
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MDSimulationofcol10-tetraoSeat473oK
Simu一ationtim〇三68.的 picoSeCOndS

MDSinulationofCe=O-tetraoSeat473●K
SJ'mulat;ontime=88･G5◎pJ･cosecordS

80ピコ秒後のセロテ

トラオースの分子運

動の軌跡

MDSimu18tionofCel一o-tetraoSeat4730K
Simulationtime= 76.8日 p;coSeCOndS

MDSinulationofCe一lo-tetraoseat4730K
Sirnulationtime= 9臥88p;coSeOOrds

rlDsirnulationofCello-tetraoseat473oK
Simulationtime=12旧.8めpicoseCOndS
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図11 100ピコ秒後 のセロ

テ トラオースの分子

運動の軌跡
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rlDsimulationofCellO-octaoSe8t473oK
Simulationtime= 8.2旧 picoSeCOnds

/ : --:- -:: = 1 - I- :一 二

図12 CVFF分子力場におけるセロオクタオースの初期構造

rlDsimulationof'Ce一lo-Octaoseat4730K
Simulationtime= lB.白色picosecondS

Eil

よ .I--･･--i:i-
図13 10ピコ秒後のセロオクタオ-スの分子運動の軌跡

図15 30ピコ秒後のセロオクタオースの分子運動の軌跡
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MDSimulatjonofCell0-0ctaoSeat4730K
Simu一ationtime= 4GI.跳9picoSeCOnds

図17 50ピコ秒後のセロオクタオースの分子運動の軌跡

図19 70ピコ秒後のセロオクタオースの分子運動の軌跡
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図20 80ピコ秒後のセロオクタオースの分子運動の軌跡

MDSirrRj1atI'onofCellO-OctaoSeat473oK
Simu18tiontime=≡ e臥e旧 pic)oSeCOndS

図22 100ピコ秒後のセロオクタオースの分子運動の軌跡
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