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研究成果の概要（和文）：細胞の内外を分ける細胞膜内に存在するタンパク質であるアクアポリンは，水分子のみを透
過する特殊な分子である．この分子の特徴を研究し，カーボンナノチューブを用いて淡水化のための新規透過膜につい
て研究を行った．アクアポリン内部のアミノ酸間の距離のゆらぎを解析した結果，1/fゆらぎであることを示した．ま
たカーボンナノチューブを用いた系においては，電場を印可することにより水のみの系ではカーボンナノチューブ内に
螺旋状の氷構造ができることがわかった．水／アルコール混合系に電場を印可した際には，水分子のみがカーボンナノ
チューブ内に存在し，水とアルコールの分離を行うことに成功した．

研究成果の概要（英文）：Aquaporins (AQPs), which transport water molecules across cell membranes, are 
involved in many physiological processes.Using all-atom molecular dynamics simulations, we analyze water 
transportation and fluctuations of amino acids within AQP1. The amino acids exhibit 1/f fluctuations, 
indicating possession of long-term memory. Moreover, we find that water molecules crossing the ar/R 
region obey a non-Poisson process.
Molecular dynamics simulations are performed to investigate the effect of an electric field on 
water-methanol separation by carbon nanotubes (CNTs) with diameters of 0.81 to 4.07 nm. Under an electric 
field, water molecules strongly prefer to occupy the CNTs over methanol molecules, resulting in a 
separation effect for water. More interestingly, the separation effect for water does not decrease with 
increasing CNT diameter. Formation of water structures in CNTs induced by an electric field has an 
important role in the separation of water from methanol.

研究分野：熱工学

キーワード： 分子動力学シミュレーション　淡水化　カーボンナノチューブ　アクアポリン
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１．研究開始当初の背景 
	 現在の海水淡水化技術は，大きく分けて蒸
発法と膜法の 2つがある．蒸発法（多段フラ
ッシュ法，多重効用法など）とは，海水を加
熱し水を蒸発させて，再び凝縮して淡水を得
る方法である．膜法（逆浸透法）とは，海水
に圧力をかけて，水は通すが水に溶解してい
る塩類は通しにくい半透膜を用いて，真水の
みを透過させて淡水を得る方法である．蒸発
法は大量の淡水を作り出すことができ，海水
の品質は問題ないが，蒸発に多くのエネルギ
ーを使用する必要があり熱効率が悪い．一方
膜法は，エネルギー効率に優れている反面，
膜に海水中の微生物や析出物が詰まるため，
定期的に膜を交換する等，整備にコストがか
かるという問題がある．現在実用化もされて
いる技術も多数あるが，新たな技術の開発が
求められている． 
	 アクアポリンは，細胞の内外をわける細胞
膜内に存在するタンパク質であり，水分子を
透過する部分が特殊な筒状の構造をしてお
り，水分子のみを細胞の内外に輸送すること
ができるものである．本研究は，生体内で発
現している水分子のみを透過するアクアポ
リンに着目して，アクアポリンの水分子透過
メカニズムを解明し，海水淡水化技術に応用
できる親水基付加型カーボンナノチューブ
構造の開発を行う研究を提案するものであ
った． 
 
２．研究の目的 
	 本研究の当初の目的は，水分子のみ透過さ
せるアクアポリン（膜タンパク質）の水分子
透過メカニズムを分子レベルで解明し，海水
淡水化技術に応用できる親水基を埋め込ん
だ新しいカーボンナノチューブ構造を提案
することである．まずアクアポリンの分子動
力学シミュレーションを行い，アクアポリン
の入り口構造がアクアポリン内への水分子
の取り込みに与える影響，水分子以外の物質
透過を阻害するフィルタメカニズムの解明
を行う．次に，得られた知見から，疎水性の
カーボンナノチューブに親水基を埋め込ん
だ親水基付加型カーボンナノチューブ構造
を考え，分子シミュレーションを行い，水分
子以外の物質を透過させない親水基付加型
カーボンナノチューブの構造開発をするこ
とが目的であった．研究を進めて行くうちに
海外の他の研究グループで部分的ではある
がカーボンナノチューブに親水基を付加し
た淡水化の提案がなされたため，生体内にお
いても影響があると考えられている電場を
淡水化に用いることを考えた．そこで，本研
究は，アクアポリンのゆらぎと水透過に関す
る研究と，電場を付加した際の水／アルコー
ルの分離に関する研究を行うこととした．  
 
３．研究の方法 
(1)	アクアポリン	
アクアポリン 1(AQP1)/脂質二重膜/水分子の

系に対して分子動力学シミュレーションを
定温・定圧下(310	K，0.1	MPa)で行い，アク
アポリンポア内部のアミノ酸残基のゆらぎ
と水分子の透過性の関係について解析した．	
	
(2)	カーボンナノチューブ	
	 水または水／アルコール混合の系におい
て，グラフェンシートで細胞の内外と同様に
系を分けた．その 2つをカーボンナノチュー
ブを用いてつなぐことで，一方向からもう一
方向に拡散することができる系を作成した．
その系に電場をかけることで，分子動力学シ
ミュレーションを実行した．	
	
４．研究成果	
(1)	アクアポリン	
	 図 1(a)にアクアポリン内部の水の透過の
様子を示す．分子が一列に並んで透過してい
る様子が観察できる．アクアポリンポア内部
の構造的ゆらぎを解析するために，Phe58、
His182，Cys191，Arg197の四つのアミノ酸残
基で構成される AQP1 の ar/R フィルタにおい
て(図 1(b))，His182 と Arg197 間の距離を計
算し，フーリエ変換した．この結果，アミノ	
酸残基間の距離は 1/fゆらぎという長期相関
がある特殊なゆらぎを示すことがわかった．
他 のアミノ酸同士の距離のゆらぎも同 様 に	
1/fゆらぎを示していた．また，ar/R フィル
タを	超える時間感覚の分布を調べたところ，
その確率密度分布は非指数分布をしており，
非ポアソン性（時間的相関がある現象）の水
分子透過をしていることがわかった．	
 

 
図 1	 (a)アクアポリンと内部の水分子の様
子．(b)ゆらぎを解析するためのアクアポリ
ン内部のアミノ酸の距離 r	
雑誌論文(3)の Figure	2 の図の一部を再録．	



 

 

(2)	カーボンナノチューブ	
	 水のみの系について電場を印可した場合
にカーボンナノチューブ内に螺旋状の氷の
構造ができることがわかった．図 2(a)はカー
ボンナノチューブのサイズを変えた場合に，
チューブ径が小さい場合は水が螺旋状構造
を作るだけであるが，大きくなると螺旋構造
の中に水分子が直線上に並ぶことがわかっ
た．また電場の強さによって螺旋構造が異な
ることもわかった．	
	 水／メタノールの系について電場を印加
した場合は，図 3のようにカーボンナノチュ
ーブ内に水の螺旋状構造ができることによ
り水とエタノールを分離することを見いだ
した．これは水淡水化の技術として応用でき
る可能性あることを示唆している．エタノー
ルについても同様の結果を得た．	
 

図 2	 電場を印加した場合のカーボンナノチ
ューブ内の水分子の構造	
雑誌論文(2)の Figure	6 の図を再録．	
 

	
図 3	 水／メタノール混合系に電場を印加し
た場合のスナップショット．	
雑誌論文(1)の Abstract の図を再録．	
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