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研究成果の概要（和文）：双頭型両親媒性分子の自己会合機構を解明するため、粗視化モデルに対する散逸粒子
動力学シミュレーションと分子動力学シミュレーションを併用し、自己会合体の構造及び形成過程を調べた。そ
の結果、粒子間相互作用の強さを変えることにより、ベシクルやチューブ、ひも状ミセルなど、様々な形態の自
己会合構造を形成することが分かった。また、両側の親水基が異なる非対称双頭型両親媒性分子に比べて、両側
の親水基が同じ対称双頭型両親媒性分子の方が、多様な自己会合構造を形成することも明らかになった。

研究成果の概要（英文）：In order to elucidate the self-assembly mechanism of bolaamphiphilic 
molecules, dissipative particle dynamics simulation and molecular dynamics simulation for the 
coarse-grained model are used in combination to investigate the self-assembled structures and their 
formation processes. By changing the strength of the interparticle interactions, it is found that 
various forms of self-assembled structures such as vesicles, tubes, and wormlike micelles are 
formed. In addition, it is also revealed that symmetric bolaamphiphilic molecules having the same 
hydrophilic group on both sides form a variety of self-assembled structures than asymmetric 
bolaamphiphilic molecules having different hydrophilic groups on both sides.

研究分野： ソフトマターの物理・計算物理

キーワード： 双頭型両親媒性分子　自己会合　ナノベシクル　ナノチューブ　分子シミュレーション　散逸粒子動力
学法　粗視化分子動力学法

  １版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
本研究で得られた、非対称双頭型両親媒性分子に比べて対称双頭型両親媒性分子の方が多様な自己会合構造を形
成するという成果は、分子の対称性が自己会合構造の多様性に影響を及ぼすことを示している。この知見は、系
全体の自己組織化において微視的性質が重要な役割を果たすことを示唆するものであり、自己組織化研究におけ
る学術的意義は大きい。



様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９－１、Ｚ－１９、ＣＫ－１９（共通） 
１．研究開始当初の背景 
一般に、脂質分子や界面活性剤分子などの両親媒性分子は、水になじむ親水基を頭部に、油

になじむ疎水基を尾部に持つ分子である。このような単頭型両親媒性分子を水に溶かすと、疎
水性相互作用により、溶媒中に等方ミセル相やヘキサゴナル相、ラメラ相などの凝集構造を自
発的に形成する。また、低濃度領域では、ベシクルなどの中空膜構造も形成される。 
これまで、単頭型両親媒性分子の構造形成に関しては、国内外を問わず、数多くの実験的研

究ならびに理論・シミュレーション研究がなされてきた。そのため、単頭型両親媒性分子系に
ついては、構造形成に関する様々な知見が蓄積されてきた。また、有機ナノチューブ・ナノベ
シクルに関しても、ナノ構造の超高密度化などの工業的要請により実験的研究が精力的に行わ
れている。しかしながら、思い通りのサイズや形状を持った有機ナノチューブ・ナノベシクル
の形成機構を明らかにすることは、実験でもシミュレーションでも、今なお困難である。 
有機ナノチューブ・ナノベシクルのサイズや形状を制御するための方法論を確立することを

目指して、本研究では双頭型両親媒性分子を対象とし、２種類の分子シミュレーション（散逸
粒子動力学（DPD）シミュレーション及び分子動力学（MD）シミュレーション）手法を効果的に
組み合わせることにより、有機ナノチューブ・ナノベシクル形成の機構を解明する。 
 
２．研究の目的 
有機ナノチューブ・ナノベシクルなどのソフトナノ材料は、シリコンナノデバイスなどのハ

ードナノ材料にはない「やわらかい」という特質を有しているため、ナノテクノロジーのみな
らずバイオテクノロジー分野においても様々な応用の可能性を秘めている。例えば、脂質分子
から成る有機ナノチューブは、ナノワイヤーやドラッグ・デリバリー・システムなどへの応用
展開が期待されている。このような社会的要請を背景に、本研究では、有機ナノチューブ・ナ
ノベシクルのサイズや形状を制御するための方法論を確立することにより社会的貢献を果たす。
具体的には、２種類の分子シミュレーション手法を効果的に組み合わせることにより、有機ナ
ノチューブ・ナノベシクル形成機構の解明を効率的に行うことを本研究の目的とする。 

 
３．研究の方法 
双頭型両親媒性分子の自己会合機構を効率的に解明するため、粗視化モデルに対する DPD シ

ミュレーションと MDシミュレーションを併用し、自己会合体の構造及び形成過程を調べる。双
頭型両親媒性分子の粗視化モデルとして、両側の親水基は１つの親水性粒子（A及び C）からな
り、真ん中の疎水基は３つの疎水性粒子（B）からなる非対称双頭型両親媒性分子、及び、両側
の親水基は１つの親水性粒子（A）からなり、真ん中の疎水基は３つの疎水性粒子（B）からな
る対称双頭型両親媒性分子を用いる。また、溶媒粒子は１つの親水性粒子（S）でモデル化する。 
DPD シミュレーションで用いる粒子間の非結合相互作用は、最大反発力の値 a_ij (i, j = A, 

B, C or S)により記述されるが、本シミュレーションでは特に、A同士の最大反発力の値 a_AA
の様々な値に対して DPD シミュレーションを行い、自己会合構造の形成過程を解析する。 
MD シミュレーションで用いる粒子間の非結合相互作用は、親水性粒子(親水基 A, C 及び溶媒

粒子 S)と疎水性粒子 Bの間、及び、２種類の親水基 Aと Cの間の相互作用は斥力のみのソフト
コア・ポテンシャル、親水性粒子同士及び疎水性粒子同士の間の相互作用はレナード-ジョーン
ズ（LJ）ポテンシャルで表す｡本シミュレーションでは特に、親水基 Aと溶媒粒子 Sの間の相互
作用パラメータε_AS の様々な値に対して MD シミュレーションを行い、自己会合構造の形成過
程を解析する。 
 
４．研究成果 
双頭型両親媒性分子の DPD シミュレーション及

び MD シミュレーションを行い、自己会合構造の形
成過程を詳細に解析することにより、以下の成果
が得られた。 
(1) 屈曲性非対称双頭型両親媒性分子の DPD シミ
ュレーションを様々な a_AA の値に対して行った
結果、Δa = a_AA－a_CC が小さいときは球状のベ
シクルを形成するのに対して、Δa が大きくなる
と細長いひも状ミセルを形成することが分かった。 
(2) 半屈曲性非対称双頭型両親媒性分子の DPD シ
ミュレーションを様々な a_AA の値に対して行っ
た結果、ベシクル、チューブ、チューブ状ミセル、
ひも状ミセルなど、多様な形態の自己会合構造が
得られた（図１）。 
(3) 半屈曲性非対称双頭型両親媒性分子の MD シ
ミュレーションを様々なε_AS の値に対して行っ
た結果、初期配置として用いたチューブは、ε_AS
の値が小さい場合は板状ミセルへ、大きい場合は
球状ミセルへと形状変化することが分かった。 

(a) (b) 

(c) (d) 

図１．半屈曲性非対称双頭型両親媒性分
子によって形成された自己会合構造。(a) 
ベシクル、(b) チューブ、(c) チューブ状
ミセル、(d) ひも状ミセル。 
 



 
(4) 屈曲性対称双頭型両親媒性分子のDPDシミュレーションを様々なa_AAの値に対して行った
結果、a_AA が大きくなるにつれて、自己会合構造の形態が球状ミセルからチューブへ、さらに
ベシクルへ、最終的にひも状ミセルへと変化することが明らかになった。 
(5) 上記(1)より、屈曲性非対称双頭型両親媒性分子の場合、DPD シミュレーションにおいて得
られた自己会合構造は、ベシクルとひも状ミセルの２種類のみであった。この結果と上記(4)
の結果を比較すると、非対称双頭型両親媒性分子に比べて，対称双頭型両親媒性分子の方が多
様な自己会合構造を形成することが明らかになった。 
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