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1． 研究目的 

核融合の生成物・燃料であるトリチウムの生体

分子への影響を、分子動力学法を使って、原子

レベルから定量的な評価を行うことを目的と

する。いわゆる放射物質の生体への影響は直

接・間接作用、そして、壊変効果が知られてい

る[1]。本研究では、壊変効果をターゲットとす

る。さらに、生体高分子としてDNAのテロメア

構造を考え、DNA二重鎖切断頻度の評価を行う

[2,3]。 

２．シミュレーション手法・モデル 

分子シミュレーションには、MDコードには、
Large-scale Atomic/Molecular Massively Parallel 

Simulator (LAMMPS) コードを用いる。力場と

して、CHARMM, ReaxFF[4]を用いる。具体的な

シミュレーションモデルとして図1のように、

配置する。 

３．結果 

図2のように、DNAの平衡状態を得ることがで

きた。図2左図は、水分子を見えないようにした

状態でのDNAの構造である。右図は、DNAの主

鎖のみの構造を図示している。 

定常状態を得ることができた。ただし、今回

選んだDNAは短いため、端の方から、共有結合

が離れていく様子が見えている。 

この構造にβ崩壊による壊変を、人工的に加

えて、その位置・数による二重鎖切断の有無な

どを報告したい。 
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図１．DNA と溶媒（水）のモデル。 

 

 
図 2．平衡状態での DNA の構造 

（左）DNA 全体構造、（右）DNA 主鎖の形 


