
無機ガラス
Amorphous Cellでは様々な力場が利用可能ですので、無機
ガラス材料の初期構造を作成することができます。作成し
た構造は、BIOVIA Materials Studio Forcite PlusやBIOVIA 
Materials Studio GULPを使って、より現実的な構造に平衡化
し、さまざまな物性を予測することができます。
溶媒和構造
Packingタスクを使用すると、分子や表面を溶媒中に浸した
モデルを作成することができ、古典シミュレーションモジュ
ールを使ってそれらの間の相互作用エネルギーを予測できま
す。

AMORPHOUS CELLの特徴 
Amorphous Cellでは、3次元周期境界条件を課した単位格子
の中に、既に存在する原子との相互作用を考慮し、分子鎖の
配座を確認しながら、セグメントごとに分子を成長させてい
きます。それぞれの分子鎖の最初のセグメントを配置した
ら、次のセグメントを候補となる配置から選択して主鎖を成
長させていきます。環状構造の中を主鎖が通ったり、原子同
士が近づきすぎたりしないように確認しながら、候補となる
配置を発生させます。発生させた複数の候補は、セグメント
を付加するときのエネルギーに基づいて確率を計算します。
この確率を乱数と比較しその候補を採用するかどうかを決め
ます。
このような方法を採用することで、低エネルギー配置をより
取りやすくなり、分子鎖を含むアモルファス材料の現実的な
安定構造を生成することができます1。

 

BIOVIA MATERIALS STUDIO 
AMORPHOUS CELL

データシート
BIOVIA Materials Studio Amorphous Cellは幅広い非
晶質（アモルファス）材料の構造を作成するためのツー
ルです。力場によるエネルギーの評価と複数の異なる
構造作成方法を組み合わせて、ポリマー、ガラス、ナノ
構造などの幅広いアモルファス状態の構造を作成する
ことができます。さらに、界面のシミュレーションのた
めの層状構造を作成することもできます。

AMORPHOUS CELLの概要
アモルファス材料の特性は、プラスチック、ガラス、食
品、化学品などの製品にとって非常に重要です。アモル
ファスポリマーの力学的特性の最適化、系の中の分子拡
散、さらにそれらの表面や界面の相互作用は非常に興味
深い研究テーマです。これらの特性は、分離プロセス、
パッケージング、ドラッグデリバリーなどの応用におけ
るポリマーの性能に影響を与えます。
ポリマー
ポリマーの現実的なモデルを構築することは、ポリマーの
物性とを予測するために非常に重要です。BIOVIA Materials 
Studio Amorphous Cellは、アモルファスポリマーの密度、力
学的特性、拡散性などの物性を高精度にシミュレーションす
るための初期構造となる、より現実的な構造を構築するため
に設計されたプログラムです。異なる材料の親和性を予測す
るために、医薬品などの低分子とポリマーを混合した構造を
構築することもできます。

Amorphous Cellは、任意の格子系のモデルの自由空間に分子
をパッキングできます。切り出した無機物の表面と溶媒分子の
相互作用などのシミュレーションが可能です。

ポリエチレンテレフタレートのような剛直な主鎖を持つポリマ
ーを密度の実験データに合わせてパッキングできます。
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• 配座を考慮する二面角の選択
-- 分子の主鎖の二面角

- すべての二面角
- 指定した二面角

• リングスピアリングおよびリングカテネーションの確認
• 高エネルギー配置を生成を意図的に生成するための温度の
設定

• 分子鎖を成長させるときに考慮されるセグメント数
• 分子を追加するときの試行回数の設定
• アモルファス構造が完成した後の構造最適化
エネルギー計算オプション
• Universal、COMPASS、Dreiding、pcff、cvffおよびカスタ
マイズされた力場が使用可能

• 力場に内蔵された電荷、電荷平衡法、Gasteriger法を用い
た電荷の割り付け

Constructionタスク
• １つもしくは複数の分子を基に指定した密度でアモルファ
ス構造を構築

• 分子の数を指定
• 構造緩和を行いながら徐々に目的の密度に到達させるオプ
ション

• 立方晶、正方晶、斜方晶系での構築
Packingタスク
• 指定した密度で自由空間に１つもしくは複数分子を充填
• 充填する分子のモル比を指定
• 以下の空間に充填

- 非直交系座標系の空間
-- 表面や分子を含むモデル
-- 任意の等値面内

Confined Layerタスク
• 分子を指定された密度で層状にアモルファス構造を構築
• １つもしくは複数の分子の数を指定
• 立方晶、正方晶、斜方晶系での構築
• 層面の法線ベクトル方向をA、B、C軸から指定
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BIOVIA MATERIALS STUDIOとの統合
Amorhous Cellは、BIOVIA Materials Studio環境に統合されて
おり、この環境から実行します。柔軟なサーバー クライア
ント構成によりAmorphous Cellの計算をネットワーク上の任
意のサーバー上で実行できます。
Amorphous Cellを使用するためには、まずBIOVIA Materials
Studio Visualizerのポリマー作成ツールおよびスケッチツー
ルやデータベースなどからの構造の読み込みを行い、ポリマ
ーなどの対象となる材料の分子構造を作成することから始め
ます。分子構造が準備できたら、分子の数や密度などの設定
を行います。Amorphous Cellを実行すると、指定した設定で
周期構造が作成されます。
Amorphous Cellを使って生成したアモルファス構造は、古典
および量子力学シミュレーションを使用して、物性値の予測
が可能です。さらに、Materials Visualizerの粗視化ツールを
使って、作成した全原子のアモルファス構造を粗視化したビ
ーズモデルを構築し、BIOVIA Materials Studio Mesociteを
使用してメソスケールシミュレーションを行うことも可能で
す。

AMORPHOUS CELLの機能
モデル構築
• 柔軟なモデル構築アルゴリズム

-- 修正Markov法を使用した、分子間および分子内の非
結合相互作用を考慮した確率的な配座選択によるモ
デル構築

- 近接原子の確認を行い高速にモデル構築
- エネルギーと近接原子の確認を組み合わせた構築

Packingタスクを使って、シリカのナノ粒子などの構造の周りに
溶媒を配置することができます。


