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1 緒言

ベシクルは､中心に水を取り囲む形で両親媒性分子の二分子膜が球状になった物質であ

る｡両親媒性分子は分子内に親水性の頭部と疎水性の飽和炭化水素鎖を持つ構造をしてい

る｡この分子が形成する二分子膜は生体膜などの基礎モデルとなる｡ベシクルの含有分子

数は極めて大きく､さらに周りの水分子を考慮すると通常の分子動力学法で計算するのは

困難である｡本研究では､メソ領域の解析手法である散逸粒子動力学法を用いて両親媒性

分子のベシクル構造形成シミュレーションを行った｡

2 方法

散逸粒子動力学法は粒子を原子分子の集合体として取り扱う手法である｡両親媒性分子

のモデルとして親水基を表す球1つと疎水基の球3つが数珠状に繋がった物を考えた｡ま

た水分子の集合体を球1つで表現した｡それぞれの球の大きさは同一とした｡水10688粒

子の中に両親媒性分子400分子 (1600粒子)をランダムに配置して初期状態とした｡水

と疎水基の反発係数が強い場合と弱い場合について調べた｡

3 結果

反発係数が強い場合､ランダムに配置された両親媒性分子はまず球状ミセルを形成す

る｡その球状ミセルがさらに結合して円盤状のミセルが出来上がり､さらに椀型に変化し

て水を包み込こんでベシクルとなる｡しかし反発係数が弱い場合には椀型の中間状態を通

らずに球状を形成していく｡球状になった初期には二分子膜が水を取り囲んだ形となって

いないが､時間の経過と共に二分子膜が整えられていく｡

このように水と疎水基の反発係数の大小によりベシクルの形成過程が変化することが

わかった｡さらに形成過程の違いを調べるために水の最大クラスター数の時間変化を調べ

た｡反発係数が大きい場合にはベシクルが形成された時点で一定量の水が二分子膜によっ

て完全に取り囲まれ､その後内包された水の数は変化しない｡しかし反発係数が弱い場合

には断続的にピークが立ち､二分子膜に穴が開閉してベシクル内外の水が繋がることがわ

かった｡またこの穴の開閉によってベシクルに内包される水の数が変化した｡

連続体モデルでは発生しない穴の開閉のダイナミクスが観察され､同時に膜の水透過性

が確認された｡
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