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【序】近年、脂質やタンパク質を分子レベルで制御することで、ドラックデリバリーシステム（DDS）

や、生体膜を模したセンサー等、種々のテクノロジーへの応用が期待されている。そのためには

生体分子の構造の詳細を把握する必要があるが、脂質分子の分布や表面の詳細情報は実験で得る

ことは難しく、現在においてもその多くは明らかになっていない。こうした研究を進めるには分

子シミュレーションが不可欠であり、中でもメゾスケール（分子集団）の挙動を扱うために、散

逸粒子動力学(DPD)[1]など、原子団を粗視化したシミュレーションが重要となる。そうした中、

我々はここ数年、DPDで使われる有効相互作用パラメータをフラグメント分子軌道(FMO)計算[2]

に基づいて算定する FMO-DPD 連携マルチスケールシミュレーションを確立し、応用展開を進め

てきた[3-6]。今回は複数種の脂質とコレステロールの混合系と、膜透過に重要な役割を果たすペ

プチドに焦点をあて、計算システムの整備も併せた種々の検証結果を報告する。 

【リン脂質、コレステロールの解析】リン脂質(DOPC)/コレステロールの混合系において、DPDで

作成した大規模構造を全原子化し、FMO法による詳細解析を網羅的に行うことで、二重膜状態で

の種々の相互作用を解析した。また、不飽和/飽和リン脂質の混合モデル(DOPC, DPPC)においてコ

レステロールの分布を検証した。 

【ペプチド、タンパク質の計算】アルギニン(Arg)を多く含むペプチドは膜透過性が高く、複合体

を形成することで細胞膜不透過性の分子を細胞内に送達できることが知られている。粗視化シミ

ュレーションでは初期構造の作成が一つの課題であるが、アミノ酸の残基配列情報から、骨格情

報を付与した上で任意に粗視化モデルを配置できるシステムを作成し、Arg ペプチドモデルの二

重膜内での安定性を種々の配置から検証した。また、大規模タンパク質の構造再現の端緒として、

α-シヌクレインの簡易的な構造再現も実行した[7]。 
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