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2016年 4月号 [1-4] 「分割統治(DC)法による O(N)電子状態計算とMDシミュレ
ーション」（小林正人 氏）の原稿において，p. 91と巻末(カラー図)の図 1に誤
り(下図の欠落)がございましたので，下記の通り修正させて頂きます．この度は
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開されます． 
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具体的に，クランビンという 46残基から成る小さ
なタンパク質を DC法を用いて計算する場合を例に取
り，中央領域，バッファ領域の指定と LCMOについて
説明しよう (図??)．例えば，各残基を中央領域として
分割し，その周囲 rb Åに含まれる他の残基をバッファ
領域とする，などが標準的に行われる．図??上図では，
クランビンの Thr30部分系の中央領域を赤色のリボン
と棒球モデルで，rb = 5 Åの場合のバッファ領域をオ
レンジ色で示している．他の残基に対しても同様に中
央領域とバッファ領域が設定され，合計 46の局在化領
域に対して LCMOを求めることになる．フラグメント
分割型のO(N)法の多くでは，局在化領域に割り当て
る電子数が決まっていなくてはならないので，端を水
素でキャップして閉殻にするなどの処理が行われるが，
DC法ではこのような処理は不要である．これは後に
示すように，各局在化領域に割り当てられる電子数が，
DC法ではフェルミ準位を決めることによって自動的
に決定されるからである．このような取り扱いにより，
他のフラグメント分割型の手法ではあまり精度良く計
算できない非局在化した電子状態も，DC法では取り
扱うことが可能となっている．図??下図には，DC計
算により得られた Thr30局在化領域の中の LCMOの
一部を示した．青と黄色で示した LCMOは中央領域の
Thr30周辺に局在しているが，DC法では緑と紫で示さ
れるようなバッファ領域に局在する LCMOも用いる．

DC法は HF法や DFTのような一体近似に基づく手
法だけでなく，MP2法や結合クラスター (CC)法のよ
うな電子相関理論に対しても適用されているが，両者
の定式化は全く別理論と言って良いほど異なっている．
次に，これらの理論に基づくエネルギーとエネルギー
勾配の定式化を概観する．

2.1 一体近似に対する DC法
一体近似に対する DC法は，全系の密度行列 D を

LCMOを用いて近似的に構築する手法である．従って，
エネルギーに対する表式は，例えば HF法では，

EDC
HF = Tr[DDC(Hcore + F )] (1)

であり，密度行列が近似的に構築されたもの (DDC)で
ある他に違いはない．この点は，多くのフラグメント
分割型の手法が部分系のエネルギー展開を用いるのと
対照的である．Hcore は裸のハミルトニアン行列，F

は Fock行列であり，計算式は通常のHF計算のものと
同じである．すなわち，閉殻系に対して，

Fµν = Hcore
µν +

AO∑

λσ

DDC
λσ [2⟨µσ|νλ⟩ − ⟨µσ|λν⟩] (2)

図 1: (上図)DC法における中央領域とバッファ領域の
指定例．クランビンの計算で中央領域を残基ごとに分
割した場合の，1つの中央領域 (Thr30: 赤色リボン，棒
球)と，rb = 5 Åに対応するバッファ領域 (オレンジ色)
を示した．(下図)この局在化領域の中で構築された 2
つの LCMOの例．

である．DC法では，全系の密度行列を部分系のLCMO
から構築される部分系の密度行列の和として表す．

DDC
µν =

subsystem∑

α

Pα
µνD

α
µν (3)

P α は以下で定義される分割行列である．

Pα
µν =

⎧
⎪⎨

⎪⎩

1 (µ ∈ S(α) ∧ ν ∈ S(α))
1/2 (µ ∈ S(α) ∧ ν ∈ B(α) or vice versa)
0 (otherwise)

(4)

Dα は，部分系 αの密度行列で，

Dα
µν = 2

LCMO(α)∑

p

fβ(εF − εαp )C
α
µpC

α∗
νp (5)

である．ここで，部分系の LCMOの占有数がフェルミ
分布関数 fβ(x) = [1+ exp(−βx)]−1で与えられている
のが DC法の大きな特徴である．フェルミ準位 εF を，
全系の電子数Ne を保存する以下の束縛条件

Ne = Tr(DDCS). (6)


