
 

 計算科学による⽔圏機能材料の全原⼦シミュレーション 

渡辺豪（北⾥⼤未来⼯） 

 ⽔存在下(⽔圏)で機能を発揮する有機材料は、バルクとは異なる特徴的な物性を有することが知ら
れている。主な要因と考えられる、⽔分⼦と材料を構成する有機分⼦との相互作⽤をより深く理解す
るためには、最先端の計測⼿法と分⼦シミュレーションを駆使した研究の展開が期待される。本研究
では、全原⼦分⼦動⼒学(MD)シミュレーションを⽤いて、様々な⽔圏機能材料における機能発現の
メカニズムや⽔分⼦の動態を解明することを⽬指してきた。 

【分⼦集合体の⽣体分⼦吸着メカニズム解明】⽔圏で特異的な⽣体分
⼦吸着性を発現する有機分⼦集合体は、⽣物学的現象を計測・検出す
るソフトマテリアルへの応⽤が期待されているが、分⼦レベルでの
ダイナミクス、周囲に存在する⽔分⼦の動態の理解には計算科学的
⼿法による解析が重要な役割を果たす 1)。 
 例えば、A01-1 加藤が設計した⽣体分⼦認識能を持つ液晶分⼦で
構成された⽔⾯上単分⼦膜について、⽔中のタンパク質吸着時の膜
構造変化や界⾯の⽔分⼦のダイナミクスを MD シミュレーションに
より調べた(図 1) 2)。その結果、タンパク質が安定して吸着する単分
⼦膜では、吸着前後での膜構造変化、そして膜界⾯における⽔分⼦の
拡散挙動の抑制が有意に⼤きいことが明らかとなった。同様の傾向
が、A01 芹澤が提案した逆平⾏配列した結晶性セルロース集合体においても確かめられた 3)。また、
アンブレラサンプリングを⽤いた⾃由エネルギー解析によって、分⼦集合体と⽣体分⼦の吸着性を定
量的に評価可能であることも確認している。 

【超分⼦材料の安定性評価】ホスト−ゲスト結合やトポロジカルな
制約に基づく超分⼦材料は、マクロな物性を実験で調べることが⼀
般的であるが、1 分⼦同⼠といった分⼦スケールでの分⼦間相互作
⽤や安定性評価では MD シミュレーションが有効な場合がある。 
 A01 中村が開発した、リン酸モノエステルを選択的に結合するア
ミドシクロデキストリン誘導体について、そのアニオン認識の選択
性には、シクロデキストリン内孔の疎⽔効果とアミド N-H プロト
ンによる⽔素結合の両⽅が寄与していることを裏付ける結果が MD
シミュレーションで得られている(図 2)4)。前述の系以外にも、⽔中
での有機⾊素分⼦とシクロデキストリンの包接錯体の構造安定性
や溶液中の超分⼦メカノフォアにおける包接・解離状態の遷移ダイ
ナミクスの理解に⾃由エネルギー解析が有⽤であることを⽰した。 
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図 1. ⽣体分⼦吸着性を⽰す⽔
⾯上単分⼦膜の MD シミュレ
ーションのスナップショット 

 
図 2. フェニルリン酸、アダマン
チルリン酸とシクロデキストリ
ンとの包接錯体における⽔素結
合状態 
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