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【序論】 
疎水性相互作用は水溶液中で非極性分子が会合しようとする相互作用であり、生体内反応

において重要である[1]。特にそのイオン依存性を評価することは、タンパク質や生体膜に与

えるイオンの影響を論じる上で重要な視点である[2]。ところが、分子レベルでのそのメカニ

ズムについては未だ不明な点が多い[3]。そこで本研究では、疎水性相互作用へのイオンによ

る影響を分子動力学(MD)シミュレーションにより検討する。 
 また、タンパク質のフォールディングにおいては、疎水性側鎖同士の会合の持続時間を知

ることが重要であることが知られている[4]。そのため本研究では、疎水性相互作用のキネテ

ィクスと、さらにそのイオン依存性についても解析を行う。 
【方法】 

疎水性相互作用のモデル系としてメタンの会合を扱い、イオンとしては塩化ナトリウム、

塩化アンモニウム、塩化グアニジニウムを用いた。メタンの濃度はおよそ 1.0M に、イオンの

濃度はおよそ 2.0M とした。 
 ポテンシャル力場として、水は TIP3P を、イオンは OPLSAA を、メタン分子は United Atom

モデルを用いた 上述の系に対してソフトウェアTINKERを用いてMDシミュレーションを行っ

た。NVT アンサンブルのもとで温度は 300K とした。 

 疎水性相互作用の定量的な尺度として次式で定義されるメタン間の Potential of Mean 

Force (PMF)を計算した。 
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ここでｇMe-Me(r)はメタン間の動径分布関数である。 
 またメタンの会合のキネティクスを解析するために、次式で定義される Distinct part of 
van Hove correlation function (DVH)をメタン間に対して計算した。 
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このDVHはある粒子が時刻t＝0 に原点にあったときに、時刻ｔ＝ｔにおいて別の粒子がそこ

から距離ｒの位置に見出される確率に比例する。左辺でt＝0 とおくと動径分布関数に比例す

る(Gd(r,0)=ρg(r))。このDVHはメタン間の密度の時空の相関を表す。このDVHによりメタン

の会合のキネティクスを解析する。 
 本研究ではこれら PMF や DVH がイオンの存在下、あるいはイオンの種類によりどのよう

に変化するか、またその変化がどのようなメカニズムによりもたらされるかを検討する。 



【結果】 
MD 計算から得られたそれぞれの系のメタン間の PMF を図 1 に示す。 

メタン間の疎水性相互作用はNaClに
よって促進、NH4Clによって抑制、そ

してGdmClによってより強く促進さ

れていることがわかる。NaClの系につ

いては、そのメカニズムを十分に論じ

ることができなかったが、NH4Clの場

合には、水の構造のゆらぎを抑制する

ことにより、メタンの会合を抑制して

いると考えられた。また、GdmClの系

ではGdm+イオンによって大きな溶媒

和殻が形成され、その溶媒和殻内でメ

タンの会合が著しく促進されてい 
図 1 :それぞれの系でのメタン間の PMF。 

None がイオンなしの系。 
ると考えられた。 
 続いてイオンなしの系のメタン間の

DVH を図２に示す。この DVH よりメタ

ンの会合のキネティクスの特徴として次

のようなことがわかった。 
1.メタンの会合の緩和時間は数 ps 程度と

かなり遅い。これは疎水性相互作用によ

る会合の特徴であると考えられる。すな

わち、直接的な相互作用ではなく、水溶

液の影響による間接的な効果により会合

することの結果であると考えられる。 
2.ある時間がたつと、r=0 で平均の密度 

より大きくなるピークが確認される。これ

は時刻 t=0 にあるメタンがあったときに、ある時刻後でその位置に別のメタンが存在する確

率が大きくなるということである。 

図 2 :イオンなしの系でのメタン間の DVH。

これらの結果からメタンのような非極性分子同士の会合の持続時間は、その比較的弱い相互

作用にもかかわらず、長いと考えられる。 
イオン存在下での DVH の結果については当日示す。詳しい考察は当日の発表で行うが、

イオンのメタンの会合のキネティクスへの影響として、イオンは主に水の拡散を抑制するこ

とにより、メタンの会合の持続時間を延ばすということが明らかになった。 
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