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1 はじめに

両親媒性分子の集合体構造の振舞いを調べるために､近年開発された散逸粒子動力学 (DPD)シ

ミュレーション【1,2,3,4,51を用いる｡従来行われている全原子分子動力学 (all-atomMD)シ
ミュレーションでの計算限界は 10m秒､ 10nmである｡しかし両親媒性分子の超分子構造の

ダイナミクスは､それらより大きな時空間での振舞いになるため､all-atomMDシミュレーショ

ンでは不十分である｡そこで､MDの粗視化にあたるDPDシミュレーションを用いる｡

このDPDシミュレーションを用いた両親媒性分子の超分子構造ダイナミクスの研究は､我が国

でも行われている｡例えば､溶媒中の理想化した両親媒性分子の集団は､ランダムもしくは2つ

の平面状の二分子膜状態を初期条件から､一つのベシクルを構成するようなシミュレーションが､

山本達により行われている【6,7】 ｡ これにより､超分子構造形成シナリオを調べることができるよ
うになった｡

本発表では､メゾスケールでの両親媒性分子の超分子構造の振舞いとして古くから知られてい

る↑キサエチレングリコール ドデシルエーテル (C12E6) の相図 [8]の解明を行うため､DPDシ

ミュレーションを用いて行う｡この系のDPDシミュレーションは､Jury達により行われており､

実験で分かっている相図を部分的に再現をしている[9]｡本発表では､DPDシミュレーションを用
いて､相図のより広い部分の再現を目指す｡

2 計算アルゴリズム

両親媒性分子を構成する原子､および､溶媒分子数個を一つの粒子として粗視化して扱う｡こ

の粗視化粒子は質量が同じであると仮定する｡このように選んだ粒子の古典運動方程式を､速度

ベルレ法で数値積分し解いていく｡粒子 打に働く力f7を次のように仮定する｡

f7-∑(塞+環+F-tP･F-iSj), (1)
J≠i

ここで､巧は保存力､巧はランダムカ､F-iPは散逸力を各々表すoこれらは､粒子 it粒子 j
の二体間力であることが､特徴である｡ さて､さらにこれらの力は具体的には､以下のごとくか

ける｡なお､r-ij≡r-i-r-i,さらに､ rij≡Ir-ijl,e-ij≡r-ij/ri, と定義する｡また､かソトオフとし
てRcを導入する｡

F-i7-
-aij(1- rid/Rc)elij ifrt]<Rc,
0 ifrり ≧Rc,
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ここで､関数W(r)は以下の式で書ける.

W(r)-
〈呂

(i-r)ifr<Rc,
ifr≧Rc,

さらに､両親媒性分子内で､隣接粒子間には以下のような束縛力が働く｡

F-LS]-ak(ri,-rO)e-ijifiisconnectedtoj･

以上を用いて計算する｡尚境界条件としては､周期境界を用いる｡

3 計算結果

非イオン界面活性剤のC12E6を､

溶媒 (水)中にランダムに配置し

た初期状態から計算を始める｡ま

た､速度については､各粒子には､

系の温度に相当するマクスウェル

分布を満たすように与える｡

最終的に得られる系の超分子構造

は､C12E6の濃度､そして､系の温

度に応じて､時間発展する｡例え

ば､C12E6の濃度が50%の場合に

はヘキサゴナル構造､65%ではラ

メラ構造を得た(右図)｡これは実

験的に得られた相図と一致する｡

図 :モデル化した両親媒性分子 (C12E6)の濃度による形

態 (相)の変化溶媒と溶質の質料比が､50% (左)の時ヘ
キサゴナル相になり､65% (右)は､ラメラ相になる
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