
 

 計算科学による水圏機能材料の解析と分子設計 
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水圏機能材料における水分子の役割を理解するためには、水分子から材料のマクロな構造までつな

げて理解することが必要である。我々は新学術領域「水圏機能材料」（領域代表：加藤隆史東大教授）

において、量子から流体レベルまでの分子シミュレーション技術を統合することで、分子論的な立場

から水圏機能材料の構造と機能を解明し、分子・材料の制御・高機能化の実現に資するシミュレーシ

ョンを実施してきた。 

濃厚状態にある材料の分子動力学パラメータを

量子論的に決定する手法を用いて、東大加藤らによ

るイオン液晶膜の解析を行い、水分量の増加による

状態変化を解明した 1)（Fig. 1）。また、九大田中らに

よる生体適合材料 2)、阪大高島らによるホスト-ゲス

ト分子 3)についても、分子シミュレーションを実施

し、水環境下の機能発現について解析した。さらに、

液晶に関して新規材料のモデリング・解析手法の提

案を含む様々な研究を班間連携で実施した 4-6)。他に

は、固体表面におけるロタキサン 7)、キトサン 8)な

ど高分子周辺の水の構造や、水を含む酸化グラフェ

ンのせん断挙動なども初めて分子レベルで明らか

にした（Fig. 2）。マルチスケールシミュレーション

手法の構築、すなわち粗視化粒子動力学 9)、ブラウ

ン動力学と格子ボルツマン法 10)による連成解析プ

ログラムを構築し、生体分子を含む各種の水圏機能

材料の解析に適用した。いずれの解析においても、従来実験に基づいて提案されてきた水素結合の様

態や水分子の分類に関して、さらに詳細な理解に至った。 
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