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1. 緒言 

近年脂質二分子膜中のグラミシジンAの透過の MDシミュレーションはいくつかの研究グループで行わ

れている。われわれは POPE 脂質二分子膜中のグラミシジン A イオンチャネルによるセシウムイオンの

透過性の様子をビジュアル的に観察するのを目的に namd を使用して計算を行った。今回はセシウムイオ

ンが透過する際に水分子がどのような挙動をするのか、またグラミシジン近傍でカウンターイオンの塩

素イオンがどのような役割をするのかに注目した。 

2. 方法 

グラミシジンの初期配置はイオンが透過するようなポリペプチドが重なった構造から出発した。モデルの構

築はVMDを使って行った。POPE脂質8個をグラミシジンの周りにＺ軸に平行に配置させCs+イオン4個,Cl-

イオン 4 個をそれぞれの膜内外に配置した。またＺ軸の両端に水をそれぞれ 290 個ずつ配置させた。 セル

の大きさは 64×32×32 Å3で,温度は 310K に設定した。2 個の Cs イオンのみに外力を 5 kcal/mol・Åかけ、

2.5 ns のシミュレーションを行なった。二分子膜のシミュレーションは、周期境界条件下、NVT アンサンブ

ルで行なった。MD 計算には,namd を使用した。  



3. 結果と考察 

図１,図２にそれぞれ時間の関数とした温度,エネルギーのモニター曲線を示す。50ps 以内で一定に達した。 

二分子膜のシミュレーションのスナップ･ショットを図 3 に示した。水分子がグラミシジン中に Cs イオンと

ともに透過していく様子がわかる。図４から明らかなように平均して 250ps おきに Cs イオンが透過してい

った。ある Cs イオンは約 0.3ns でグラミシジン中を通過した（図 5）。グラミシジン A は二つのらせん状の

ポリペプチドがちょうど重なったとき,イオンが透過できるが,2 分子のグラミシジンの境界領域でイオンの 

透過速度がもっとも小さくなる結果を得た（図 6）。今後グラミシジン内でのセシウムイオンの透過速度と D

体,L 体を含めた構成アミノ酸の種類との相関関係をエネルギー的に明らかにする予定である。 
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