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研究成果の概要 

本年度は、反応性プロトン輸送モデルを用いて、カーボンナノチューブモデル細孔内におけるプロト

ン輸送現象を解析した。さらに、ナノ細孔内部に種々の極性・非極性分子を修飾させ電荷分布を制御す

ることで、細孔径による選択性だけでなく、イオン種による選択性の機能発現メカニズムを解明した。

内部に極性残基を修飾することで、プロトンがオキソニウムとして極性残基と水素結合を形成し、水分

子の輸送を抑制することが明らかとなった。さらに、全原子 MD法を用いて人工 DNAチャネルモデルを

構築し、直径約 2nmのナノポアを有する 6つの螺旋構造からなる six-helix bundle (6HB)を基盤に内

部に極性・非極性分子を修飾することで輸送の制御を行った。疎水性の官能基を修飾することで、正電

荷イオンの選択性が低下することを明らかにした。 

また、粗視化 MD 法による高次構造解析モデルを用いて、相分離構造の制御パラメータに関する知見

を応用した人工相分離構造体を構築し、形成メカニズムの解明とイオン濃度の制御に取り組んだ。具体

的には、加熱によりドロップレットを形成するエラスチン様ポリペプチド(ELP) に着目し、ELP配列を

人為的に導入した人工相分離タンパク質を設計し、形成能について評価を行った。その結果、ELP分子

量だけでなく ELP濃度の増加に伴い、相分離形成が促進されることが明らかとなった。さらに、小分子

の相分離内への取込評価より、疎水性の小分子のほうが自由エネルギー的にもより安定的に取り込ま

れることが明らかとなり、ELP相分離によって疎水的環境場が構築できていることが明らかとなった。 
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