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1. はじめに 

 近年、プラズマ医科学が急速に発展し、有益な医療

効果が確認されている(1)。本現象はプラズマ照射時に

生成されるラジカルやイオンに起因することが実験的

に示されている。具体的には、細胞や組織表面での機

能発現、細胞膜への浸透、さらには細胞内の化学反応

を引き起こす。 

しかしながら、プラズマより生じる放電活性種と生

体分子との相互作用は、十分には理解されていない。 

特に分子レベルの複雑な生体応答は実験的な定量化が

困難であり、数値シミュレーションによるモデル解析

が不可欠である。実際、活性酸素種の膜輸送を再現し

た分子シミュレーションが行われている(2)。 

 本研究の目的は、拡張性の高い全原子モデルを用い

た放電活性種における膜透過基礎特性の精査である。

本報では、水中膜モデルにおける酸素活性種の平均力

ポテンシャル(potential of mean force 以下 PMF) をア

ンブレラサンプリング法により導出した。また、サン

プリングウィンドウを増加した場合における PMF の

安定性および再現性を検証した。 

 

2．解析方法 

 本解析モデルは、細胞膜を構成するリン脂質として

1-palmitoyl-2-oleoyl-sn-glyoero-3-phosphocholine (POP

C)を選択し、128の POPC分子と 3812の水分子で構築

した。アンブレラサンプリングのウィンドウ幅を 1 Å

として計算を行った。平衡時間は 3 nsとし、その他の

条件は前報(3)と同様とした。 

 

3．解析結果および考察 

Fig. 1にOHにおけるPMFの膜内位置依存性を示す。

比較のため、膜中心（0 Å）から 2 Å刻み（even）およ

び 1 Åの位置から 2 Å刻み（odd）の結果も付記してい

る。 

 ウィンドウ幅が 2 Åの場合と比べて、ウィンドウ幅

が 1 Åでは特性曲線が平滑化されている。Fig. 2およ

び Fig. 3に示す OHのヒストグラムを比較すると、重

なりに差があるのが明白である。すなわち、標本量が

増加したため、統計誤差が減少したと言える。 

また、ウィンドウ幅が 1 Å における PMF は、他 2

つの条件における結果を平均化したような特性となっ

た。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Fig. 1. Dependence of PMF on position in membrane 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Fig. 2. Histogram of OH at 2 Å（even）intervals 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Fig. 3. Histogram of OH at 1 Å intervals 
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