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研究成果の概要（和文）：分子シミュレーションにおける膜の曲げ弾性の測定法を比較検討し、

従来の平面膜のゆらぎから求める方法に補正を加えることを提案した。この補正によってこれ

までより高い精度を得ることができる。また、座屈した膜において界面張力が異方性を示すこ

とを明らかにした。この異方性は楕円関数を用いて解析的に厳密に求めることができる。脂質

膜の物性を大幅に変えることのできる新しい粗視化分子模型も開発した。 
 
研究成果の概要（英文）：We proposed an accurate estimation method of bending rigidity of 
biomembranes in molecular simulations. Our correction method for height fluctuation of 
planar membranes gives higher accuracy than the previous methods. We have found 
anisotropic surface tension of buckled membrane. This tension can be analytically derived  
using elliptic functions. We developed a novel coarse-grained model for lipid molecules, 
in which membrane properties can be varied over wide range. 
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１．研究開始当初の背景 
 生体膜は細胞の内外を仕切る単なる敷居
ではなく、細胞内における物質輸送など様々
な生体機能を担っている。これらの機能にお
いて膜融合・分裂といった生体膜の動的な構
造変化は重要な素過程ではあり、そのメカニ
ズムを理解することは非常に重要である。 
 生体膜の厚みは約 5nm であるが、細胞の
直径は一般的には数m であり、その間には

３桁のスケールギャップが存在する。そのた
め、１つの分子模型もしくは、膜模型で全て
のスケールを扱うことはできず、調べたい現
象に特徴的なサイズに応じて異なったシミ
ュレーション模型を使う必要がある。本研究
者はこれまでに複数の膜模型を提案してき
ており、それらの模型を用いて、膜融合、分
裂などの分子スケールの現象から赤血球の
流れによる変形など細胞スケールの現象ま
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で研究してきた。 
 
２．研究の目的 
 本研究では、分子スケールでの生体膜の構
造変化のメカニズムの解明を目指す。これま
での脂質模型を発展させ、脂質膜の物性をよ
り幅広く変えることのできる脂質分子模型
を構築し、それを、膜融合その他の現状に応
用する。また、膜の物性の測定方法の精度向
上にも取り組む。平面膜の横方向の圧縮によ
って生じる膜の座屈は曲率の効果を調べる
よい対象なので、これを用いて曲率による表
面張力への影響を調べる。 
 
３．研究の方法 
 粗視化脂質模型を用いた分子シミュレー
ションとメッシュレス膜模型を用いた粒子
シミュレーションを用いた。理論解析も適宜、
行った。 
 
４．研究成果 
(1) 膜の曲げ弾性の測定法 

 生体膜の曲げ弾性を測定する計算法
について研究した。１）平面膜の高さの
ゆらぎ、２）チューブ状膜における軸方
向の力、３）チューブ状膜のゆらぎの３
通りの手法を比較した。このうち、平面
膜のゆらぎから求める方法において、補
正を加えることでもっとも高い精度を
得ることができることを明らかにした。 
 平面膜のゆらぎの振幅は 
  
  
 （１） 
 
で表される。は表面張力では曲げ弾性
定数である。1/<|h(q)|2>をｑ２に対して 
最小二乗法でフィットしてを求めるの
が一般的である。高周波数では分子間相
互作用の影響によって、式（１）に合わ
なくなる。従って、低周波数についてフ
ィットするのだが、そのカットオフ周波
数については注意を払われてこなかっ
た。カットオフ周波数の影響を調べたと
ころ、図１に示すように強い依存性を示
すことが明らかとなった。有限のカット
オフ周波数では膜の大きさやフィット
法によって値は異なるが、カットオフ周
波数→０の極限では全て一致する。この
低周波極限での値がより正しい曲げ弾
性定数を与えることがわかる。 
 

(2) 自発曲率をもつメッシュレス膜模型 
本研究者がこれまでに開発したメッシ
ュレス膜模型は自発曲率を与えること
ができなかった。膜粒子に方向ベクトル
を持たせることで自発曲率をコントロ 

 
図１：平面膜のゆらぎから最小二乗法で 
得られる曲げ弾性の値のカットオフ周
波数依存性。詳細は論文②参照 
 
ールできるメッシュレス膜模型を構築
した。曲げ弾性定数と膜端の線張力は独
立に変化させることができる。また、膜
の自発曲率を測定する方法も２種類考
案した。 
 

(3) 膜の座屈 
細い棒の両端をある程度以上の大きな
力で押すと棒はたわむ（座屈）。この座
屈の形状は elastica と呼ばれ、Euler
によって、１８世紀に楕円関数を用いて
解かれている。脂質膜においてもこの形
状をつくることができる。本研究では座
屈した脂質膜では表面張力に異方性が
あることを明らかにした（図２）。大き
く座靴下膜では横方向には逆に縮む方
向に表面張力が働く。表面張力の値は解
析的にも求めた。解析解とシミュレーシ
ョン結果は良い一致を示した。 

図２：座屈した脂質膜の表面張力。記号
はシミュレーション結果を、実線は解析
解を表す。詳細は論文③参照 
 
 また、座屈した膜を多数並べた場合、
座屈強度を大きくするにつれて、膜の座
屈の位相と膜間距離が揃うことを明ら
かにした（図３）。擬一次元系なので、
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連続転移である。 

 
図３：座屈した脂質膜間の位相の同期。 
座屈強度の増加（右図から左図）に伴っ
て、座屈の位相が揃っていく。詳細は論
文③参照 

 
(4) 粗視化脂質分子模型の構築 

 これまでに多数の粗視化脂質分子模
型が提案されてきたが、一つの模型が扱
える膜の物性値の幅は限られていた。膜
融合経路などで得られた個々のシミュ
レーション結果に差がみられるが、それ
が膜物性の違いによるものか、他の要因
によるものかはっきりしていない。 
 本研究では膜の物性を広範囲に変え
ることのできる粗視化脂質分子模型を
構築した。脂質分子は球と疎水基から親
水基の向きを示す方向ベクトルで表示
される。球間に排除体積と引力相互作用
を与え、膜の曲げ弾性と単分子膜の自発
曲率は膜の連続体模型のひとつである
傾き模型を離散化したポテンシャルで
制御する。液晶相とゲル相の転移温度も
変えることができ、広いパラメータ空間
で液晶相の膜を作ることができる。膜の
曲げ弾性、膜端の線張力、膜圧縮率、側
方拡散係数、フリップフロップ時間を大
きく変化させることができる。特に曲げ
弾性は傾き模型の２つのパラメータに
線形に依存するので、曲げ弾性を固定し
たまま、他の物性を変えることが可能で
ある。 
 図４にこの脂質模型を用いた自己集
合の過程を示す。まず、脂質分子は自発
的に集合し、円盤状の膜を形成する。そ
の後、円盤同士が融合し成長する。ある
閾値をこえると、膜端によるフリーエネ
ルギー損失が、ベシクルの曲率エネルギ
ーを越えるため、膜端が閉じて、ベシク
ルを形成する。 
 

図４：脂質分子の自己集合。詳細は論文
④参照 
 
単分子膜の自発曲率を増加させると、２
分子膜構造は不安定化し、円筒状のミセ
ル構造が現れる。図５に円筒ミセルの形
成過程を示す。 
 

図５：ベシクルの破裂による円筒ミセル
形成。詳細は論文④参照 

 
(5) 今後の展望 

 本研究で開発した膜模型を２分子膜
以外の構造を含む現象で大規模もしく



は長時間のダイナミクスを追う必要の
あるものを研究するのに向いている。現
在、２種類の脂質分子を用いて、膜内の
相分離のミセル形成に対する影響につ
いて、研究を進めている。円筒構造と２
分子膜構造のミセル内の共存など、いく
つか興味深い現象をすでに得ている。今
後、膜の物性を変化させ、ミセルの形状
がどのように制御させるか調べていく
予定である。また、膜融合の中間状態の
安定性についても研究を進めている。 
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