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 多くの多自由度複雑系のシミュレーションにおいて共通の困難は、系に無数にエネルギー極小

状態が存在するために、シミュレーションがそれらエネルギー極小状態に留まってしまい、誤っ

た答えを出してしまうことである。我々は、この困難を克服するために、拡張アンサンブル法

（generalized-ensemble algorithms）と総称される手法を適用することを分子シミュレーション

の分野で提唱し、多くの有効な拡張アンサンブル法を開発してきた（解説としては[1－5]などを

参照されたい）。これによって、小蛋白質の自然の構造への折り畳みに成功するとともに、薬剤候

補分子のターゲット蛋白質へのドッキングシミュレーションにも成功してきた。特に後者は新し

い創薬手法を提案するものであり、大きな社会的インパクトが期待される。我々は最近、多次元・

多変数拡張アンサンブル法の一般定式化に成功した[6]。 

 本講演では、我々の最新の拡張アンサンブルシミュレーションの結果を報告する。特に、レプ

リカ交換傘サンプル法と２次元レプリカ交換法による薬剤候補分子のターゲット蛋白質へのドッ

キングシミュレーション[7,8]、レプリカ交換法による膜タンパク質の立体構造予測シミュレーシ

ョン[9]、密度汎関数法により量子効果を取りいれた拡張アンサンブル法によるマロンアルデヒド

におけるプロトン移動シミュレーション[10]などの結果を報告する。 
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