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化学反応の全貌を追う：コンピュータケミストリーが開く未来

東北大学大学院理学研究科 化学専攻数理化学研究室 菅野 学

将来の展望：計算機の高性能化によって期待できる成果

放射線が生体に及ぼす影響を追う！
DNA 二重らせんの切断機構を予測

分子マシンの高速運動を追う！
「分子モーター」の光による回転駆動
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真空中 熱による切断 •OHによる切断
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2 つの •OH を DNA に入射すると
二本鎖切断が起こった

改良型分子モーターの光異性化シミュレーション

溶媒中 熱による切断

•OHラジカル

原田名誉教授らが
合成

光駆動分子モーター

B. Feringa 教授（ノーベル賞受賞）と本学の原田宣之名誉教授らが開発

一方向回転による機能発現の可能性 → 詳細な回転機構は未解明
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1 ps = 10−12 （1 / 1 兆）秒

4.76 ps後
（目線方向から眺めた図）

トランス体 シス体

光励起から
3.50 ps後

回転軸周りの
二面角の時間変化

（紫色の 4 原子で定義）
シス
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異性化を起こした
時刻 : 3.62 ps
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