
Bussei Kenkyu

NII-Electronic Library Service

Bussel 　 Kenkyu

「モ ン テ カル ロ 法の 新展開 3」

Tsallis統計による拡張アン サン ブル 法の 展開

産業技術総合研究所 ，
生物情報解析研究セ ン ター 福田育夫

1． はじめ に

　Tsal工is統計 ［1】は 、従来の Boltzrriann−Gibbs（BG ）統計を非加法的に拡 張した熱
・統計力学の枠

組みで あり、熱・統計力学の 基礎 、 数理に関するもの か ら、 乱流 、 粉粒体などの 物理 系あるい は異常

拡散現象等との 関連、さらにネッ トワークフ ロ ーや 経済現象等にお けるデータ解析など非常に広範囲

の 様々 な分野 へ の 応用まで 、 議論が展開されてきてい る 「2｝。

　我々 は 、 Tsallis分布を生成する分子動力学 （MD ）の 手法であるTsallis　dynamics（rD）を導き、こ

れ を用 い て物理 系の simulation を可能にすることを示した［3］［我 々 が主 に対象とするようなfull−atomic

記述の
一

般に複数分子か ら成るような系の simuiation では、モ ン テカ ル ロ （MC ）法よりも分子 動力学

（MD ）法が扱い やすい とい う観点から、ここ で は主 にMD 法を中心とした議 論を行 わせ て頂く］。 さらに、

従来の simulation 手法では、その 状態サン プリング性能 に限界があり、BG 分布が生成 できない 、とい

っ た取扱い が 困難な系 に対しても、Tsallis分布の エ ネル ギーに関する緩やかな減少性等の 利用によ

り、効率良く正 確な結果を与えること、またペ プチド系におい てエ ネル ギー空 間の幅広い 探 索が可 能

なことを示 した ［4】。

　しか しなが ら、 本方程式を状態サ ン プリン グ手法として用い る場 合、最も有効 な結 ：果を与 えるTsallis

分布の パ ラメタ値 ［5］をどのようにして求めるか 、が 問題 になる。これ に対し、ヒュ
ー一‘リス ティッ クな方法

等も可能であるが、対象とする系が大きくなると、
一

般 に計算コ ス トの 増大 が避けられない
。 従っ て、よ

りス ムー
スな応用を 目指すためには、シ ス テマ ティッ クな方法 が必要 にな っ てくる。

　今回、エ ネル se
”・一一

分布の デザイン が可能になるTsallisパ ラメタ値に つ い て の 新規の 導出法を提案

した ［6】。さらにまた、別アプ ロ
ーチとして、適切なパ ラメタ値を限定するので はなく、各パ ラメタ値を伴

っ た多数の 分布 を同時に生成するMD の
一

般的な手法も開発した ［71の で 報告する 。

2． Tsa− s パ ラメタ値の 導出

Tsallis分布 の密度関数

ρ。、allis（ω ）＝［1
−
（1一のβ（E ＠ ）＋ ε）］

e’（1−9）

は 、3つ の パ ラメタをもつ （エ スコ ート分布 の 形を用 い た）： β ＝ 1／  r は 、（逆）温 度パ ラメタ、gは Tsallis

指数パ ラメタ 【g → 1 の極限で BG 密度 関数 exp 【
一βE ＠）］になる】，　s は エ ネル ギー

のシ フトパ ラメタ
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である ［8，9］。我 々 はまず、［8】の 議論を精密化 し再考することにより、この 3っ の パ ラメタの 非独立性 を

明確な形で 示し、
パ ラメタ値探索の 際の 指針を与えた。最初に、qを固定して 、 （ε，

T）へ の依存性を考

えるとき、 我々 は分布を不変にするパ ラメタ（ε ，T）問の ある変換に着 目した。即ち、パ ラメタ値として全

て の （ε ，
T ）値を探索する必要はなく、

こ の 変換で互 い に写る同値なもの の 中から、代表を
一

っ ず っ 探

索して行 けばよい
。 ところで、この 同値類は （ε

，
T）の 空間にお ける傾き非零の 半無限直線 になることか

ら、例えば 、 箆 任意の 正値に固定して ε を探索するだ けで 十分 となる。こ の 結果は任意の q値に対し

成 立する の で 、結局 、箆 任意値 に固定しgとs の 2つ の パ ラメタ値 の 探索 で十分なの である 。

　2っ の パ ラメタq，ε を、Tsallisエ ネル ギー
分布 PT に対する独立 な2つ の 条件に て決める。我 々 は、こ

れら2つ の パ ラメタ値を、ある与えた2エ ネル ギー
値 E

，，
E

，
で の ln　P

，
の 傾きが各々 d

， ，d2になるとい う2

つ の 条件を満たすように
一
意的に定められることを見出し、 次の 厳密な表式をもつ ことを示 した ［6亅：

　 　　 　　 　　　 　　 　　 　　　 　　 　　 　　 　　　 1

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　9 ＝ 1＋
肩

・ 　 　 　 　 　 　 （2−1）

　　 1− a
ε ；一 一b

，

　　 β
（2−2）

ここ で 、

　　　　　　　　　　　　　　　　　　a ・ （4 一
勾

’fl　K
・

， 　 　 　 　 　 　 （2−3）
　　 　　 　　　 　　 　　 　　 　　　 　　 　　 　　　 　 κ

2
− Kl

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　加
略

『
κ

・
E

・
　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　 ，
　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　稽

　
κ
2

と置い た 。 ただし 、

　　　　　　　　　　　　　　　Ki ＝ ∠）ln　4（E ，）
− L）11　P ，（E ，）− d

，7　　　　　　　　　　　　　　　　　　（2−4）

であり、 A は ，
　BG 密度μ （E ）≡ exp （

− E ∠k
．
7i），の ように明確 な関数形で表現される分布密度であり、

君  ρ、
Ω は A とエ ネル ギー

状態密度 Ω か ら決まるエ ネル ギー分布 関数 である。従 っ て 、 例えば

［3］で提案されて い るような方法を用い た適当な事前シ ミュ レーシ ョ ン で得られる統計量を基 に 君を算

出で きる 。 こうして 、（2−1），（2−2）式に従い
、
Tsallisの パ ラメタgとε の値を定めると、 前述の

　　　　　　　　　　　　　　　　　d
，

＝ Dln 　PT（E ，），　i＝ 1
，
2　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　（2−5）

なる関係を得る。

　こ の 手 法により決定した パ ラメタ値を用い たTD 法 ［3］をア ラニ ン ペ プ チドAc−Ala−Ala−NMe 系に適用

したsimulation を行っ た 。　T ＝200　K，　p，
をBG 密度，とし、　E

，
は温度鰐の BG エ ネル ギー

分布 の 最大

エ ネル ギー
点とした 。 常温付近で エ ネル ギ

ー
分布が平坦 になるように、T

，
＝ 300　K

，
　d

，
　＝ O とし、さら

に高温領域で の 分布を設計するため、T
，

＝ 700　K とし、　E2で の 分布 の 傾きd2に い くつ か の 値を与

えた。図2−1に示したsimulation 結果は 、設 定した傾きd
， ，

d2が良く再現されたことを示すもの である 。

こ の ような例を通 し、我 々 は（2−5）式の 成 立を検証し 、 本手 法の 妥当性 を確認 した。なお 、こ こ で はMD

法を用い たが 、本 手法は同様 にMC 法 にも適用 できることを指摘しておく。
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図 2−1：BG エ ネル ギー
分布 （実線）及び m 法により生 成した各種 Tsallisエ ネル ギ ー分布

3． 多数の 分布 を同時 に生成する MD 手法

　前節の取 り組み は、分布 の パ ラメタを与えてその エ ネル ギー分布 をデザイン する方 法であ っ たが、

取り扱う分布を単
一

の 分布に限定するの で はなく、多数の 分布を生成する方が、より自由度が高く簡

便な場合もある。 この ような考えの 下で 開発 されたもの として レ プ リカ交換MD （REMD ）［10］があり、

様 々 な研究によりその 有効性が示されてきた ［ll1。　REMD では、い くっ かの BG 分布を、予め定めた

適当なタイミン グで、適 当な確率 をもっ て交換 、 とい っ た操作が必要で ある 。 この 交換の確率の 問題は 、

詳 細釣合い の原理 等に従うことで 厳密な取扱い が可能で あるが、交換の タイミン グ値の 設定 にっ い て

は 、充分な解析がなされてお らず、実際この 値の 違い によるシ ミュ レーシ ョ ン結果 へ の 依存性とい っ た

問題も指摘されて い る ［12］。我 々 は、こ の ような不定の パ ラメタなしで多数の 分布 を生成する方法の

試み とし て
、
REMD と異なり、 決定論的手 段により多数の 分布を同時に生成する手法 、 を開発 した［7】。

　対象となる分布 がル∫個あるとし 、 そ の 密度関数を、 プ ： RN → R
，
　 a ＝1

，
．．

っ
M ，とする。 物理系

を運動 エ ネル ギー K （p ）≡ 爿lpl12とポテ ン シ ャ ル エ ネル ギー U （X）で規定し、〆 をこれ らを通 した次

の ような形で与えることにする。

　　　　　　　　　　　 pa （ω ）≡ pa （x ， P ，ζ）≡

ρ鼻（u （x），
K （P））ρ． （ζ），　　　　　　　 （3−1）

こ こで ρ、
は新たに導入 された 実変数ζの 適当な実数値関数である 。 従っ て 、 目的は 、

　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 M 　　　　　　　　　　　　　　　　M

　　　　　　　　　ρ（ω ）≡ Σo．、
ρ

a

（x ，P ，4）＝ ・　z：．，　P9（u （x），
κ （P ））Pi（9）

の 形の 分布密度を実現することである。こ の ため に、Nos6 −Hoover の 手法 ［13，14】に基づ き次の ような
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常微分方程 式を導い た ：

　　　　　　　　　　　　　　　炉 ・
、（x ，P）P、，

i − 1
，
＿

，
n

， 　 　 　 　 　 　 　 （3−2）

　　　　　　　　　　　　　　　P、

一 一
τ
、（x ，P）D ，

U （x ）
一

・
，（9）P、，

i− 1
，＿，

〃
， 　 　 　 （3−3）

　　　　　　　　　　　　　　　ζ＝ τ
2（x ，P）llp卜 刀7，　　　　　　　　　　　　　 （3−4）

こ こで 、

　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 M

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　Σ　D
．
　ps（σ（x），κ （P ））

　　　　　　　　　　　　　　 τ
。 （x ，P）≡ − T −E・

’
hi　 　 　 ，

α ＝ 1
，
2

， 　 　 　 （3 −5）

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　ΣP9 （σ（x），
κ （P））

　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 a＝1

　　　　　　　　　　　　　　　・
3 （4）≡ − TDI ・ ρi （ζ）　 　 　 　 　 　 　 　 （3−6）

である． 各 〆 が ρ 三 Σニデ，こ こ で rr≡ p
”

／za
，　z

α

判、〆＠）d・・
，

の 形で規格化 され てい る

場合を考えると、zaを求めるのは 通常困難なの で、次の ような対策をとる：

（・）P ≡ Σニグ の 代わりにP ≡ Σr．I　P “

／ya
，

こ こ で ya　＝ za／Z ・

，
　c は ｛1，

＿M ｝内の 固定の

ひとつ 、を用 い る。

　（b）尸 は Za を計 算する より容 易 で あ り、
一

般 的な方 法 で は free£ nergy 　perturbation法 や

thermodynamic　integration法などが知られ て い る。 しか し、精密な尸 を算出することはあくまで よい サ

ン プ リン グを得るとい う目的を達成するため の 十分条件であり、実際は例 えば以下の 様な簡便な方法 ：

　　　　　　　　　　　 （1
）ノ
ー1
（E ）／P

ノ

（E））（（グ （E ）1P
／
Ll

（E ））＝Z／／Z ノ
ー1

，

を用い ることができる。 ここで 、尸 は プ か ら得られたエ ネル ギー
分布密度である。

　（c）p からρへ の変更により、式 （3−2×3−6）で変更を受けるの は、式 （3−5）の み であり次の 様になる ：

　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 M

　　　　　　　　　　　　　　　　　ΣD
． P9（σ（x），

κ（P ））1ya

　　　　　　　　　　　・
。 （・ ，P）一

一TS ＝h　 　 　 　 ，
α ・ ・ 1

，
2．

　　　　　　　　　　　　　　　　　　Σ凶 σ（x），κ（P））！Ya
　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 a ；1

・ の とき・もし系杯 変醸 卿 に関して・・g・d・・ ならば¶洞 4・ ・ ＋・・ 娠 数 プに対し、

　　　　　　　　幽÷レ（・ （t））dt −

！伽 ／儕
・

　　　　　　　　　　　　　　　　　
−

！∫＠）ρ（・）4・

／！P（
・ ）4 ω

となる。っ まりノの 長時間平均 は 、・
‘
mUlti

’
分布 p 一Σ

（3−7）

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　loa／za にお ける期待値に等 しくなる。これ は 、
　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 a＝1

式 （3−2）一（34 ）， （36 ），（3−7）がこの multi 分布を実現することを表す。同様 に、本手法で得るポテ ン シャル

エ ネル ギー分布密度 Pu に っ い て は 、 各a の そ れ
， 瑳（の ，

の 平均となることが証 明される ：

　　　　　　　　　　　　　　　　　　P・ （の 一鏘鞄 　　　　　　　（・−9）
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　尸 を求める際には 、 分布 問の 重なりが重 要になっ てくる、 Tsallis分布 で は 、 通 常対象となる BG 分

布に比 べ て分布の広 がりが大きい ので 、これを複数個利用すれば分布間の 充分な重なりをより容易

に実現することができるの で有利である。 そこ で 、 分布グ の具体形 としてTsallis分布 を用い たもの を

考察する。
こ の 場合 、 （3−7）式は次の ようになる、

　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 M

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　Σ偽 死［1＋ aa （E （x ，　P）＋ ε
a ）］

b・一’

／ya

　　　　　　　　ち（x ，　P）一 ・
，（x ，P）一

一TA ＝k 　 　 　 　 　 　 　・　 　 （3−9）

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　Σ［1＋ α
a （E （x ，P）＋ ea）】

b・　！r ”

　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 aL1

こ こで 、α
。

≡ （q。
　
− 1）／Ta，

み
。

≡ 1／（1− g。 ）［もしくは gノ（1− g。 ）1．ところで 、 式 （3−2）＜3−4）， （3−6）， （3−9）で 、

M ≡ 1 とお くことは 、 単
一

の Tsallis分 布 を生 成す ることに なる が 、そ の ときこ れ らの 式 1で

α
1

≡ （9− 1）／T ，
b

，
≡ q／（1− q）としたもの 1は 、　TD の 方程式 ［31 に （全 体の 咽 子を除 い て ）同じに な

るの で 、本手法は TD 法の
一

っ の 拡張になっ て い る。

　本手法により、アラニ ン ベ プチ ドの 系におい て、2つ の Tsallis分布を合成させた場合の ポテ ン シ ャ

ル エ ネル ギー
分布密度を図3−1に示した。単

一
の Tsallis分布にお ける結果の 平均値とよく

一
致したこ

とから、（3−8）式の 成立が示され、また実際に単
一Tsallis分布を考えて い ただけでは容易にカバ ーさ

れない 非 常に広 い領域をカバ ー
できることが分か っ た。図3−2にポテン シ ャル エ ネル ギーの 軌 跡を示 し

た。本手法で得られ た ポテ ン シ ャ ル エ ネル ギー
軌跡は、単

一
の Tsallis分布を生成させ た 場合の 軌跡

と本質的に異なるもの で あり、各 々 の 単
一

分布の 中心 的エ ネル ギー領域間で 自然に起こっ て い る遷

移が観察される。具体的にどの 様な組合せ の 分布の 合成が有効か に っ い ては ［7］を参照された い 。
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図 3−1： パ ラメタの 異なる （7」 15K 及び み 60　K ） 2つ の Tsallisポテン シ ャル エ ネ

ル ギー
分布（破線及 び

一
点鎖線）、 それ らの 平均 （点線）、 及び 、 本手法にて 2つ の

Tsallis分布を合成させ たときの ポテン シ ャ ル エ ネル ギ
ー

分布 （実線）。
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図3−2：図3−1に示した以下の分布を生成したポテ

ン シ ャル エ ネル ギーの 軌跡。（a）T一15Kの Tsallis分

布；（b）r』60K の Tsallis分布 ；（c）本手法にて上記 2

っ の Tsallis分布を合成させた分布 。

Time（ns ）
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