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2019年度 大学発ベンチャー事業シーズ育成支援プログラム
「Elongation法によるDNA損傷修復解明のための見える化システムの構築」
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従来の量子化学計算
やがて計算不可となる

本方法(Elongation法）
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ミクロな電子の振舞を
“見える”ようにしよう

応用例

これからは計算で物性を予測する時代！
電子状態からしか予測できない特性と材料設計
【本手法の特色】
・従来の量子化学計算で解けない系が解ける
・１コア～メニ―コアまで対応  PCでも計算可能
・オーダーN高速法かつ正確（従来N4法と同結果）
・全体中の局所変化の解析が効率的に行える
・多くのサンプリングが一気に取れる  機械学習と好相性

PC上でも高速 & 高精度で走る量子化学計算プログラムを
独自開発し、バイオ系やナノ系の材料設計の手軽な予測
手段を構築します
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Elongation Method
• 強磁性・導電性・電池材料
• 非線形光学特性 ・表面反応
• DNAとタンパク相互作用
• 受容体とリガンド相互作用

System bath

Ligand

Catalytic 
reactions

Biological 
molecules

反応に関与する軌道だけで計算

反応に関与する軌道だけで計算

反応に関与する軌道だけで計算



• QM法（MO,DFT）
• 基底状態、励起状態
• 安定構造、遷移状態構造
• (超)分極率、電子密度
• 導電性、磁性
• (非線形)光学特性、吸収スペクトル
• 反応経路解析、など

• MD法
• 特定の温度・圧力下の原子・分子運動

の経時変化、相変化
• 基底状態の平衡構造
• 動径分布
• 拡散係数、熱伝導率、粘性係数、など

• MM法
• 基底状態の安定構造

• 粗視化シミュレーション
• 溶融高分子のダイナミクス
• 相分離
• レオロジー
• ゲル化
• せん断・凝着特性、など
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領域局在化軌道 反
応
分
子

相互作用、固有値問題

分子軌道の形を数理的に正しく変形し、
高分子局所反応を計算機上で実現

反応分子

これらの軌道
とだけ相互作用

反応に関与しない不要な
軌道は常に捨てられる

→ 高速化

スパコンでも計算化学では取扱いが困
難とされる複雑な構造を有した高分子
化合物を、PC上で処理可能な高精度
量子計算化学ソフトを開発します高分子の理論的重合法

Initiation

Termination

Elongation (ELG) method 領域局在化分子軌道
(RLMOs) 

分子軌道数、原子軌道数が、
最初から最後まで一定数
（増大しない）

・・・・・

Ex. RLMO の形

Elongation step 

Starting cluster 

Interactive space 

Propagation 

他の競合手法
（超並列化コスト下がらず・

近似による精度低下）

O(N) Elongation法
（１CPUでもO(N)・近似なし）

計算コスト

計算精度

MM, MD 

ab initio QM 

半経験的QM 

QM/MM

粗視化
ｼﾐｭﾚｰｼｮﾝ

Post HF (CI, MP等) 

ab initio MD
DFT-MD 

DFT
半経験的

信頼性の高い電子状態計算（MO,DFT)を高速に
大規模系にも使えるようにElongation法を開発

オリジナル手法

O(N) 法：系の分子サイズに正比例（Nの一乗）する計算時間で演算可能な方法
通常の量子化学計算は通常N4~8の計算時間を要する

扱える系
のサイズ

計算化学(科学)の現状 事業シーズ(Elongation法）の狙い

三次元系
へも拡張

本手法

高信頼性
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