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	 本プロジェクトにより下記 3点の成果が得られた。  
	 (1) Virtual-system coupled molecular dynamics (VcMD)法、ならびにその拡張である多次元 VcMD
法を開発し、myPresto/omegagene への実装と検証を行った。 [2,4] VcMD 法は任意の反応座標に対す
る構造変化を促進することで高効率での構造サンプリングを実現する拡張アンサンブル法の一種であ

る。従来 myPresto/omegageneで採用されてきた Virtual-system coupled adaptive umbrella sampling 
(V-AUS)では連続的なバイアスポテンシャルを課すのに対し、VcMD法では複数のFlat-bottom potential
を段階的に切り替えることで構造変化を促す。これにより、状態密度を連続関数として求める必要がな

くなり、事前のパラメータ推定が容易となった。 
	 (2) MDの周期境界条件に関する基礎的検証を行い、Ewald-based法と Zero-multipole summation法
で周期境界によるアーティファクトが限定的であることを示した。[1] 有限サイズ効果については従来よ
り懸念されていたが、今回はレプリカ交換法を用いた徹底的な検証を行うことで高精度の結果を得た。 
	 (3)MDの応用として、転写因子 Ets1の天然変性領域による遺伝子発現制御メカニズムを明らかにし
た。[3] Ets1の天然変性領域はリン酸化を受けると、リン酸化セリンが DNA結合へリックスと塩橋を形
成し、競争的に DNA結合を阻害することが示された。 
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