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3. 時系列データ解析

分子動力学計算により取得した時系列データに対して、ウェーブ
レット変換と特異値分解を組み合わせた解析が試みられており(図４)、
これまでに一定の成果を上げている[5]。

多自由度の速い運動の中に、注目するゆっくりした運動が埋もれ
ているような階層的ダイナミクスに対して有効な手法を開発することを
最終的な目標として、全自由度から不要なものを取り除いて注目系に
関する最小限の表現(図５)を求めるために、統計的因果解析[6]を応

用した手法を開発したいと考えている。
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揺らぐ環境の中にある生体分子の制御という将来の目標を想定し、この目標への第一歩として動力学計算で得ら
れる時系列解析によって、分子のダイナミクスを深く理解することを目的とする。同時に、このように複雑な物理系
の数値計算を実行するための大規模数値計算手法の開拓と、計算によって得られる時系列データから意味のあ
る物理学的知見を抽出するための数値データの解析手法の確立を目指す。階層的な系に対する「マルチスケー
ルシミュレーション」の多くは、それぞれの階層に対応するアルゴリズムをつないでいるにすぎず、階層的集団運
動の動力学的メカニズムにさかのぼった議論はほとんどなかった。本研究では大自由度力学系の相空間構造[1]、
特に「ゆっくりした集団運動」を対象として、その階層性の起源に立ち返る解析を行う。

2. 大規模分子動力学計算

量子化学的にポテンシャルの検証を行った上で、大規模な非平衡

分子動力学計算を実施する。これにより、大自由度系のダイナミクス
に関する時系列データを取得することが出来る。しかし、膨大な時系列
データから必要な情報を抽出することは、�非常な困難を伴う。�

1. 生体分子の振動ダイナミクスと制御

ここで分子内エネルギー移動を研究する対象は、多数の水分子に

取り囲まれた生体分子であり、ダイナミクスを統計力学的に詳細に解
析するためには、大規模な数値計算を必要とする。右図に、タンパク
質シトクロームCにおいて、ある振動モードからどのように異方向的に
水にエネルギーが流れて行くかを数値的に解析した例を示す[2]。さら
に大規模な分子を対象にする場合には、半経験的方法[3]に基づく電

子状態計算を併用する必要も生じる。

また、このような状況下で、生体分子内の多数の振動準位をレーザーで制

御することは実験的にも理論的にも重要な問題である。その際に、われわれが
提唱している最適電場[4]がかかった状態でのダイナミクスを計算することで、

対象とする生体分子に関する情報を、より詳細に引き出すことが可能となる。

図４ 時系列解析のフロー

図５ 多次元データの2D/3D表現

図１ 分子の振動解析の例

図２ 量子多準位系の状態制御

図３ 非平衡分子動力学計算
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