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研究課題及び研究実績の概要 

研究課題 活性種による高分子構造変化及び活性種の細胞膜輸送に関する分子動力学研究 

活性種は反応性の高い物質であり、高分子や生体分子に接触するとそれらに損傷を与え、材料や物質

の本来の機能を損なう。高分子材料が損傷を受けると、架橋や鎖切断等が発生することはよく知られて

いるが、その構造変化の全容はまだ完全には明らかになっていない。一方、活性種は正常な細胞には侵

入せず、ガン細胞のみに侵入して DNA を攻撃し、ガン細胞を死滅させることが知られている。このよう

な活性種の性質に着目したガン治療法が提出されたが、活性種の細胞膜輸送過程の全容はまだ明らかに

なっていない。上述の二つの過程の時間スケールと空間スケールは極めく小さいため、現時点では、実

験で研究することは困難である。そこで、本研究では、分子動力学（MD）法を用い、上述の二つの課題、

①活性種による損傷高分子の構造変化、及び②活性種の細胞膜輸送過程について調べた。 

課題①では、MD 法を用いて通常の環境条件下で、代表的な高分子材料であるポリエチレンを研究対象

とし、活性種により水素の引き抜かれたポリエチレンの構造変化を調べた。古典 MD シミュレーションを

行った結果、全炭素数に対する取り除かれた水素数の比が 0.1 以上の場合、ポリエチレンの熱安定性及

び構造安定性が低下することを明らかにした。また、反応 MD シミュレーションを用い、損傷ポリエチレ

ンの分子内及び分子間化学反応（二重結合の生成、環状構造や共役構造の形成、高温での鎖切断など）

の過程が再現でき、架橋反応が起こるために必要な条件についても明らかにした。今後、本研究と同じ

手法を用いることにより、より複雑な高分子材料が損傷を受けた場合の構造変化を予測することが可能

となる。 

 課題②では、古典 MD シミュレーション及び操舵 MD シミュレーションを行い、OH ラジカルの脂質二重

膜－タンパク質（AQP1）複合体の透過過程を調べた。OH ラジカルが各経路を透過する過程における各位

置での受ける力を計算した結果、脂質膜、AQP1 の水チャンネル、APQ1 真中の穴をそれぞれ透過する過程

において、特定の部位で OH ラジカルが大きな斥力または引力を受けることが分かった。現段階では、OH

ラジカルの細胞膜輸送経路の詳細を確認できていないが、今後自由エネルギー計算を行うことにより、

細胞膜輸送経路を明らかにすることができると期待される。また、前述のように、活性種の種類や濃度

の膜透過性への影響を調べ、データを収集することにより、最も効率的にガン細胞を死滅させる組成を

明らかにすることが可能となる。これらの知見は、今後活性種を含む CAP（低温大気圧プラズマ）によ

るガン治療を展開する上で非常に役立つものと期待される。 
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