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１．緒言 

 生体の基本要素は細胞である．生命の本質を理

解するためには，細胞レベルのモデルから生体全

体を理解する必要がある．また，疾患のメカニズ

ム解明や薬剤による治療を考えた場合には，分子

生物学的知見を如何に病態に結びつけるかが極め

て重要となる．すなわち，タンパク質，細胞レベ

ルから器官・臓器までを結びつけるマルチスケー

ルモデルを構築することが重要となる．本講演では，

タンパク質レベルの相互作用から細胞スケール，さら

に連続体としての血流や筋肉までを結びつけるための

手法について説明する．具体的には，循環器系疾患を

再現するマルチスケールシミュレーションの例として，

血栓症の初期過程である血小板粘着現象について解析

する計算手法について紹介する． 

 

２．血小板粘着プロセスのモデリング 

動脈硬化巣への血小板粘着を再現するため，血

管壁上のフォンヴィレブランド因子(VWF)分子と，

血小板表面の GPIbα 分子の間のタンパク質分子

間の相互作用をモンテカルロ法で計算しながら，

有限差分法に基づくオイラー型流体構造連成計算

手法と連成させる手法の開発を行った．この手法

では，血流中を流れる多数の赤血球や血小板など

の血球細胞については，流れ場と相互作用して変

形しながら流れていく状態を流体構造連成問題と

して詳細に解く．血小板については，膜表面の

GPIbα分子と血管壁の VWF分子の分子間相互作用

力を分子動力学シミュレーションにより評価し，

GPIbα 分子と VWF 分子の結合・乖離を遷移状態理

論に基づいてモンテカルロ法により計算する．こ

の結果を，血小板と壁面の間に働く力として，造

連成の計算の中に取り込んで連成させて解くこと

により，血小板の壁面吸着まで取り込んだマルチ

スケールシミュレーションが達成される． 

 

３．結果 

 計算手法の詳細は文献[1]を参照のこと．ここで

は，この手法を用いて，血管の一部に動脈硬化巣

を想定した凸部があるとし，その形状の違いによ

り血小板粘着現象にどのような差異が生じるかを

シミュレートした結果を図に示しておく． 
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Fig. 1 血小板粘着現象に対する動脈硬化巣の形状の影響に関するシミュレーション 


