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視細胞の機能を人工物で代替する人工網膜は、網膜色素変性の治療法の候補として有望視され

ている。岡山大を中心とするグループが近年提案した光電変換色素分子を使った人工網膜

(OURePTM)1は、従来の方式に比べて解像度が非常に良く、かつ生体との相性も良いが、臨床応用

へ向けて化学的・熱的安定性が課題となっている。我々は、この人工網膜に用いられている光電

変換色素分子（人工網膜分子 NK5962）に対し第一原理分子動力学法に基づく計算機シミュレー

ションを行い、人工網膜分子の基礎物性を調べるとともに、人工網膜分子の改良の方法を探って

いる。今回我々は、この人工網膜分子のカウンターイオンに着目し、イオン置換による光応答や

熱的安定性などの物性への影響を調べた。 

図はシミュレーションに使用しているモデルシステムと

シミュレーションによって得られた光吸収スペクトルを示

している。計算には光電変換色素（NK5962）をエチレン鎖

の先端につけたモデルシステムを使用し、光吸収スペクト

ルは線形応答時間依存型密度汎関数法 2を用いて求めた。 

計算から得られた吸収特性は、実験から得られた特性 3

を矛盾なく再現している。本研究では、図(a)の矢印で示し

ているカンターイオン（臭素）を別のハロゲン元素に変え

て計算を行い、光吸収特性や熱安定性などの物性変化を詳

しく調べた。講演では、ハロゲン元素だけでなく、（CF3SO2）

2N- 分子に置き換えた結果も紹介する。さらに人工網膜分

子の光吸収によって生じた励起電子・ホールの挙動に関し

ても議論する。 
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(a) Structure model of the 

artificial-retinal molecule, where the 

arrow indicates counter-ion. (b) 

Calculated absorption spectrum of the 

molecule: in the inset the experimental 

result3 is shown for comparison. 
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