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分子動力学計算による脂質二重膜への
分子透過性評価

概要
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自由エネルギー計算から分子の透過性に関する知見が得られます

測定法 ：計算科学・AI・データ解析
製品分野 ：バイオテクノロジ、医薬品、化粧品
分析目的 ：化学結合状態評価、形状評価、構造評価、熱物性評価、その他（物性予測）

TEL ： 03-3749-2525     E-mail ： info@mst.or.jp
URL ： https://www.mst.or.jp/

分析サービスで、あなたの研究開発を強力サポート！

化粧品、医薬品などの開発にあたっては生体内への有効成分の浸透や透過性を制御することが重要で
す。分子動力学計算から求められる自由エネルギーは系の安定性の予測に加え、空間的、時間的に揺
らぎのある系の物質分配、輸送現象の理解に繋がる重要な値であり、例えば生体膜に対する分子の透
過性に関する知見を得るのに有効です。本資料では水溶媒中の脂質二重膜を例に、ベンゼン、二酸化
炭素が移動したときの自由エネルギー値から、膜中の分子の透過性を議論した事例を紹介します。
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■自由エネルギー計算

脂質二重膜を中心から5Åごとの領域に分け、
各領域に二酸化炭素、ベンゼンが位置したときの
溶媒和自由エネルギーを求めました。

安定な領域に存在する分子は周囲と強い
相互作用が存在しており、その領域からの
移動が困難です。
脂質二重膜中を移動する分子の透過性は
二酸化炭素 ＞ ベンゼン
の傾向にあることが分かります。

✔脂質二重膜を構成する分子や温度の変化が、透過性に与える影響を見積もることも可能です。
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透過分子

DPPC（Dipalmitoylphosphatidylcholine）
脂質二重膜を構成する一般的な分子

脂質二重膜を構成する各成分の分布
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