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1． はじめに 

近年、安定生成技術の確立した大気圧非平衡
プラズマが注目されており、その応用としてプ
ラズマ医療が急速に発展している。現在では、
医療効果に関する臨床試験も多く行われてお
り、齲蝕殺菌やアポトーシス誘導、火傷治療に
おいて有効性が確認されている。本技術ではプ
ラズマの照射量の変化により細胞の不活性化
から再生まで幅広く制御することが可能であ
る。しかし、プラズマ照射における生体との相
互作用は未だ不明な点が多く、未解明である。
複雑な分子相互作用を定量的に把握するため
には数値シミュレーションによるモデル解析
が必要である。 
本研究の目的は細胞膜に対する放電活性種

の影響を詳細に解明することである。本研究で
は主目的の前段階として原子分子の電子配置
を高精度に解析できる量子力学計算単独で活
性種と膜構成分子間の反応工程やポテンシャ
ルエネルギー曲線を精査する。量子化学計算は
Gaussian09 を用いて計算を行った。 

2． 原理及び解析方法 

量子化学計算は半経験方法、非経験的方
法、密度汎関数法(DFT)の 3 つに大別でき
る。今回我は密度汎関数法を用いた。DFT 法
は実験結果と十分な一致を得られることがで
き、シュレディンガー方程式を解く他の 2 つ
の計算より計算コストが小さい。DFT 法では
以下で示すコーン･シャム方程式を解くことに
より分子軌道やエネルギーを求める。 
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∇2 + 𝑣𝑒𝑓𝑓(𝑟)) 𝜑𝑖 = 𝜀𝑖𝜑𝑖               ･･･(1) 

本解析では細胞膜と放電活性種の反応解析
の初期段階として膜構成分子における仮想的
な脂肪酸部位メタン(CH4)酸化時の検証を行
った。今回使用した仮想モデルは Fig.1 に解
析モデルを示す。用いた理論モデルは
B3LYP。初期位置は C-O間は 0.75Å、計算
点は 26 点、刻みは 0.1Åで離していき各点で
エネルギー計算を行った。 

3． 解析結果 

 解析結果を Fig.2,Fig.3 に示す。Fig.2,Fig3. 

 
より CH3-O の最も安定しているのは 1.35Å
のときであり CH3-OH の場合では 1.1Åのと
きである。十分に離れた点を基準としたとき
の結合エネルギーに相当する値はそれぞれ
118.88 ,130.63 (kcal/mol)であった。このこと
から Oより OHの方が反応性が高いことがわ
かる。 

 
Fig.1. Analysis model 

 

Fig.2. Potential curve of CH3-O 

 

Fig.3. Potential curve of CH3-OH 
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