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研究成果の概要： 

 

水の構造揺らぎ、それが相転移に及ぼす影響を解析し、また生体分子の反応過程にお

ける、水分子と蛋白質に因って作られる水素結合構造の揺らぎとその効果、などを調

べ、  

１）氷の融解、氷化過程を新しいネットワーク解析法を用いて、その分子機構を明ら

かにした。  

２）モデルイオンチャネル系でエントロピー（長時間支配）とエネルギー（短時間支

配）のバランスによって効率の良いイオン輸送が行われていることを明らかにした。 

３）光励起黄色蛋白質の光サイクルの解明、光合成の反応中心で生じる光駆動プロトン取

り込み機構を解明した。 
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１．研究開始当初の背景 

 

水は多様な特異的性質を持っており、それら

が生命や地球環境にとって大切な働きをし

ている。我々は過去約 30 年に渡り、水の物

理化学の広範な研究を進め、多くの概念、方

法論を築いてきた。特に本研究では、今まで

の研究で明らかになってきた水の揺らぎの

様相、その分子的機構が、いかに水の相転移、

生体高分子反応に及ぼす影響を明らかにす

ることを目指した。 

 

 

２．研究の目的 

 

水の多様な特異的の源を探り、それが生体反

応を含むさまざまな化学反応にいかなる影

響を及ぼすかを明らかにする。即ち、水素結

合ネットワーク構造変化の様子を調べ、それ

が、水の相転移、また水の絡む化学反応・生

体高分子反応への影響を及ぼすかを解明す

ることを目的とした。 

 

 

３．研究の方法 

 

水素結合の変化に関する長時間の分子動力

学、刻々と変化する水素結合ネットワークの

分類を行うための新しいグラフ理論に基づ

くフラグメント法、複雑な多次元の運動の中

で重要な変化を追うための新しい多次元分

光法、巨大な系の反応を調べるための量子力

学（QM/MM）法、また反応の束、大域的多次

元ポテンシャル面解析法など、多くの新しい

理論的方法を開発し解析を行った。 

 

 

４．研究成果 

 

水の揺らぎ、相転移、反応に関して以下の結

果を得た。 

１）高次多次元分光法など新しい実験観測

法の開発し、 

2）水の相転移（氷化・融解過程）の全過

程の分子機構の解明をおこない、  

３）生体高分子反応の機能の発現機構にた

いして、具体的な幾つか系（イオンチャネ

ル、光反応中心や黄色蛋白質の光サイク

ル）を調べ、いかに水分子と蛋白質がつく

る水素結合の構造の揺らぎが重要な働き

をしているかを明らかにした。 
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