
令和 7 年度 京都大学化学研究所 スーパーコンピュータシステム 利用報告書

無水キトサン結晶の物性表現に向けた GROMOS 56Acarbo 力場の改良 
Force-Field Refinement of GROMOS 56Acarbo for Accurate Property Prediction of Anhydrous 

Chitosan Crystals 

京都大学 農学研究科 森林科学専攻 生物繊維学分野 大川一路

研究成果概要

キトサンは、セルロースの C2 位ヒドロキシ基がアミノ基に置換された構造をもつ多糖類の一

種である。キトサンには無水型と水和型の二つの結晶多形が存在しているが、その構造は未

解明であった。近年、無水型のみが結晶構造が明らかになり(Fig. 1) 1)、分子動力学（MD）シミ

ュレーションを用いた物性予測が可能となった。

MD による物性予測は力場の設計に強く依存するた

め、適した力場を構築することが重要である。単糖・多糖

に対応するよう改良されてきた GROMOS 56Acarbo 2, 3)

力場は、単糖などの小分子に対しては物性を良好に再

現できたが、無水キトサン結晶の安定な構造再現は十分

にはできなかった。そこで、無水キトサン結晶の構造およ

び物性を再現可能な力場を構築した。 
GROMOS 力場 における原子間相互作用は、レナード–ジョーンズ（LJ）ポテンシャルによっ

て特徴づけられる。二原子間距離 𝑟𝑟 のとき、LJ ポテンシャル 𝐿𝐿(𝑟𝑟) は eq. 1 で与えられる。さ

らに、原子種ごとに 6 乗項および 12 乗項に対応するパラメータが定義されており、さらに極

性相互作用を表現するための特別な 12 乗項（追加パラメータ）が用意されている。 

𝐿𝐿(𝑟𝑟) =
𝐶𝐶6
𝑟𝑟6
−
𝐶𝐶12
𝑟𝑟12

(eq. 1) 

𝐶𝐶 = 𝜖𝜖𝑖𝑖 𝜖𝜖𝐽𝐽 (eq. 2) 
しかし、GROMOS 56Acarbo 力場無水キトサン結晶の安定化に重要となる C–H···O（あるいは 
C–H···N）型の弱い極性相互作用に対しては、C–H 原子に対応する極性 12 乗項が定義さ

れていない。これを補完するために、LJ パラメータの最適化を行った。 
その結果、[C12]1/2=3.775e-3 (kJ mol-1 nm6)1/2 の時に最もよく物性が表現できることが明

らかになり、無水キトサン結晶に対して整合性のある MD 計算が行えるようになった。 
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Fig. 1 The crystal structure of
anhydrous chitosan 1) 
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