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１．研究計画の概要 
【平成２０年度】水中の溶質分子が感じる
静的ポテンシャルのゆらぎの計算を、生体分
子の場合でもシミュレーションを通じても
確かめ、ATPの加水分解が水の状態に与える
影響を調べる。揺らぎの点から荷電符号によ
って、劇的に水の状態がスイッチする事を調
べる。（２年目以降に引き継ぐ。） 
【平成２１年度以降】前年のものを引き継
ぐ。さらに１年目に木下らの溶質周囲の溶媒
のエントロピーの計算がスタートしている。
そこで、その後を追う形で、分担研究者の吉
森と適切な近似の下で一般化ランジュバン
方程式を解く事で、二体分布関数と溶質分子
のダイナミクスとの関係を定性的に検討し、
エネルギー変換機構を議論し、機能発現機構
の作業仮説建設につなげたい。（３、４年目）。
一方で、積分方程式理論とモデル溶質分子を
用いた計算を参照しながら、分子認識機構を
議論したい（２、３年目）。 
 
２．研究の進捗状況 
（１）静的ポテンシャルのゆらぎの計算 
	
 分子動力学計算を用いて、上でも触れたス
イッチング等に着いて再検討する事が出来
た。溶質分子周囲の水和構造変化によってス
イッチングだけでなく揺らぎに微細構造が
現れる事が示された。さらに外場が強い場合
に誘電飽和傾向がある程度進むとその先は
線形応答に近接してゆく挙動も示された。ま
た、積分方程式理論の結果の問題点も示され
つつある。現在、誘電緩和現象のシミュレー
ションの準備が進んでいる。また、分子動力
学計算だけでなく統計力学理論による溶媒
の緩和過程の水和殻解析結果も吉森らによ
って与えられつつある。 

（２）溶媒中の蛋白質分子の感じる摩擦、お
よび混み合い分子添加効果 
平成２１年度に静的な場合の混み合い分子
の効果、特に活量係数との関係について出版
した。溶液中の蛋白質分子の感じる摩擦に着
いて計算中である。特に最近添加物効果の進
展は大きく、微量でも極めて大きな効果を起
こす事が分かりつつある。 
（３）分子認識機構 
ミオグロビンへの麻酔分子の吸着機構の論
文を３年目に出版した。溶媒分子の並進運動
の重要性は示せたが、この機構は本研究の
ATP と蛋白質と水の場合にはあまり適切で
ない事も分かって来た。一方で、分子認識や
化学反応（加水分解等）に伴う部分モル体積
変化の測定の重要性に着いて解説を執筆し
た。（掲載は平成２３年度になる。） 
（４）溶媒和変化により駆動されるモーター
分子の計算 
当初（２）と関連していたが、独立して行っ
ている。ATP の加水分解を意識して、『コロ
イド粒子表面での化学反応が溶媒和構造変
化を引き起こし、その結果コロイド粒子が動
く分子モーターモデル』をした。分子動力学
計算を用いてその実現可能性を示す事が出
来た。 
（５）同符号荷電コロイド粒子間引力の研究 
現在では領域内の研究として行っている。電
解質中では同符号荷電コロイド粒子間に実
効引力が働く事がある。積分方程式理論を用
いて、この実効引力が電解質濃度変化に関し
てリエントラントな挙動を示す事を再現出
来た。この現象は ATP を使うアクチンのト
レッドミル運動とも関係している事が明ら
かになりつつある。（これもまた ATP加水分
解型の分子モーターである）。 
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３．現在までの達成度 
（１）静的ポテンシャルのゆらぎの計算 
やや遅れている。分子シミュレーションは、
率直に言えば２年目の進捗が極めて悪かっ
たため、かなり遅れている。ただし、３年目
７月に赴任した博士研究員（久保田陽二氏）
の活躍で急速に高い達成度を回復しつつあ
る事は勘案されたい。今月中に論文投稿の予
定である。また、研究分担者の吉森の行って
いる計算の結果がまとまりつつある事も含
めると上の評価となる。 
（２）溶媒中の蛋白質分子の感じる摩擦、お
よび混み合い分子添加効果 
当初の計画以上に進展している。関わった学
生の卒業等で出版が遅れ気味であるが、現在
それらの論文を作成中である。平成２３年度
中の出版が期待できる。 
（３）分子認識機構 
やや遅れている。本領域の木下、松林らの進
捗状況を勘案して、むしろダイナミクス、キ
ネティクス方面に力を入れる事にした。 
（４）溶媒和変化により駆動されるモータ分
子の計算 
当初の計画以上に進展している。 
（５）同符号荷電コロイド粒子間引力の研究 
当初の計画以上に進展している。以上二つは
途中から加わったテーマであるからこのよ
うな評価となる。 
 
４．今後の研究の推進方策	
 
（１）水の中でのポテンシャルゆらぎの計算 
やや遅れているが、３年目７月に赴任した久
保田氏の活躍でダイナミクス（誘電緩和現
象）研究への準備もできており、平成２３年
度中には当初の予定に追いつきそうである。
今後は主力のテーマとなる。 
（２）溶媒中の蛋白質分子の感じる摩擦、お
よび混み合い分子添加効果 
今後の課題は、論文の出版と流体の方程式を
どのように考えてゆくかを検討する事にあ
る。また、ハードルは高いが蛋白質形状や水
らしさの効果を理論的に取り込んでゆく事
も目指したい。 
（３）分子認識機構 
基本的には停止。論文の出版は続ける。木下、
松林らの進捗状況を勘案し、領域全体を見て
ダイナミクス方面に力を入れる事にした。 
（４）溶媒和変化により駆動されるモータ分
子の計算 
熱揺らぎと同程度の仕事をする系の解析方
法を検討する為のモデル系として研究を進
めている。アクチン－ミオシン系での解析方
法について提案できればと考えている。 
（５）同符号荷電コロイド粒子間引力の研究 
当初の計画以上に進展している。 
論文作成後実体系との関連、実験方法の提案

を検討する予定である。	
 
	
 
５.	
 代表的な研究成果	
 
（研究代表者、研究分担者及び連携研究者に
は下線）	
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