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 フラグメント分子軌道法（FMO 法）1は、巨大分子や分子集合体を小さなフラグメントに

分割して、フラグメント単量体（モノマー）と 2 量体（ダイマー）について、他のフラグメ

ントが及ぼす静電ポテンシャル（環境静電ポテンシャル）の下で ab initio MO 計算を行い、

それらの全エネルギーを用いて全系の全エネルギーを求める方法である（これは最初に提案

された方法で、FMO2法と呼ばれる）。
IE と IJE を、それぞれ環境静電ポテンシャルを含む 

モノマーIとダイマーIJの全エネルギーとすると、全系の全エネルギー は次式で計算される。 

     

上式を、環境静電ポテンシャルを含む項をあからさまに書いて整理すると次式となる。 

 

 

ここで、         は x の内部エネルギー、  は x にかかる環境静電ポテンシャ

ル、  は電子密度行列、               は xyの差電子密度行列である。             

 式(2)で、系の全エネルギーがフラグメントのエネルギー    と ”フラグメント間相互作用

エネルギー”  （PIE または IFIE と呼ぶ）の和になっている。このように全エネルギーが

形式的にモノマーとダイマーの量だけで書けるのは、”分子間相互作用の多体相互作用を 1 体と

2体相互作用に繰り込んだ” Pair Interaction Molecular Orbital法 2,3が拠り所となっている。 

 式（2）により、例えばタンパク質をアミノ酸残基を単位として分割して計算すると、分子

内での ”アミノ酸残基間の相互作用エネルギー”を知ることができる。さらに、興味があれ

ば、PIE を分子間相互作用の成分分割と同様に、静電相互作用や電荷移相互作用の寄与に分

割することもできる（PIEDA）。これらのフラグメントをベースとした解析法は、巨大複雑な

分子や分子集合体のプロパティを構造に基づいて理解するための有用なツールとなっている。  

 

 本講演では、FMO法の誕生とその背景を始めとして、各種電子状態理論への展開、解析微

分や Hessian計算法、溶媒モデルや分子力場との融合法などの方法論の解説と、それらの応

用例を幾つか紹介する。さらに興味ある方は、FMO法の本 4,5を参照されたい。 
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