
「非平衡系の物理一非平傷ゆらぎと集団挙動-J

マックスウエノレの魔(デーモン〉辻存在しうるか!

達成調和振動子の一部のみが熱溜まりに浸っている場合

浅井博(早務回大学理工学総合研究センター)* 

1. Introduction 

タンパク賓の機能発現には、その原子の援動速度に比べて桁違いの時間を要する。著者

は連成調和振動子モデ、ノレで、どの程度にタンパク賞の特徴と動的機能を抽出できるかとい

う需題に興味をもっている。タンパク質の特徴の一つは、その表面のみが溶媒分子に固

まれていて、内部は疎水性で溶媒分子が入り込めないということである。そこで、有限

値の達成調和振動子の一部のみが熟語りに長っている場合の振葺運動にエネルギーを調

べたc 一次元の場合、熱溜りに浸っている振動子の平均エネルギ~~士、当然 k BT/2 であ
る。鵠々のことですが、熱揺り iこ浸っていない他の援動子の運動エネルギーも調べて見

た。熱濯りに曇っている振動子の位置によって、振嘉子モデ、ノレの全エネルギーが大いに

異なることを発見した。これが、本発表の経緯である。本モデ、ノレはランジュヴァン方程

式の一種の拡張モデルで、あるが、今まで誰も計算を試み無かったものである。ヴラウン

運動の一環として、 MC日Tangと GE.Uhlenbeck~士、ランジュヴァン方程式の結果を詳し

く論じている。また、 Chandrasekhar はすべての達成調和援動子が熱溜まり~;こ浸っている

場合のモデルをちょっとあつかったが、あまり新規なことは出てこないと述べていた。

すべての振動子が熟語りに浸っていれ司、当然の結果である。

よく知られたマックスウエノレの賓(悪麗、デーモン〕とは、 1867年ころ、物理学者の

ジェムズ・クラーク・マックスウエノレが提唱した思考実験による。ガス分子の運動を観

察できる架空のデーモンを想定することによって、「熱力学第二法問」で禁乙られたエン

トロビーの減少が原理的に可能である、とするものである(フリー百科辞典Wikipediaよ

り)0 1 929年のことであるが、 レオ・シラードは、マックスウエノレのモデノレを単純

化して 1分子のみを関じ込めたしラードのエンジンと呼ばれるモデ、ノレを用い、デーモン

が間じ大きさの 2つの部屋のどちらに分子があるかを観践するということにより，

k BT Lu 2だけのエントロピーエネルギーが変化することを示した。このエントロピー

エネルギーの大きさは、上記の振動子運動エネルギーと同程度である。もしも、熱黙り

に浸っている 1恒の振動子のスイッチングによって、振動子系オリゴ、マーの全エネルギ

ーが大きく変化すれば、マックスウエノレの魔が実現で、きたことになりうる。本論文はそ

のようなオリゴマー振動子を扱う。

2.宥限値の連成調和援動子の運動方程式と各振動子の運動エネルギー

j 番目の援動子の運動は、次式で与えられる。ただし、簡単のために費量mやノ〈ネ

定数は均ーとする。 ηは摩擦定数であ号、 F(けは溶媒分子との衝突力とする。

d2 kηi  d 
~X j =石 (Xj-1-2Xj+玄 j+ 1) ーす訂 X j 十五 F j (t) 

ただし、荷揚固定の場合には、 XO(t)=Xn汁 (t)=0であり、ヲング状の場合は、 Xo(t)=

Xn(t)である。第 1の援動子のみが熟語りに浸っているとき、 η1は摩擦定数でありゼロ

ではない。また、 F1 (けは溶媒分子との欝突力である。本論文では、両端固定で、 n=
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2と3と4のみを取り扱うことにするが、本質的に江叡た結果を得ることが期待される。

Gj (S) =50∞ exp争st) Xj (t) d tとLaplace変換すると、多少は便利である。以下で

は、独立変数を省略することがある。 Gjは、 Gj (s) I D j 1/1 D Iと行列式で

表される。これは、微分方程式で云えば、非同次式となる。 iDI=oの解は、 η=0

のときの向次微分方程式の解となる。 !D!=Oはs の代数方程式となり、厳密に解く

ことはできない。そこで、摩擦の項ははパネ定数よりも撤小として解く場合のみを取り

扱うことにする。分母の ID Iは、ラプラス逆変換すれば、減衰援動を表すし、分子は

微分演算子にあたる。 X j (けから速夏dx Jd tへの変換は、 Fから Fの微分となる。

Fのラプラス変換を f(計とすると、 Sf (8) に相当する。全ての関数の初霜条件は、ゼ

ロと仮定してある。

2.計算の結果{両端医定)

I ¥/¥/0¥/¥/0¥/¥/ I 
k BT/2 (=100覧〉よ 100覧

heatるath

I ¥/¥/0¥/¥/0¥/¥/0¥/¥/ I 
k BT/2 (=100覧)↓ 100翼 100覧

I ¥/¥/0¥/¥/0¥/¥/0¥/¥/ I 
50話よ 50覧

heat bath k B T/2 (=100'拡〉

このように、熱溜りに浸った振動子の位置の違いによって、振動子系の全エネノレギー

の大きさが異なってくることがわかった。熱海りに浸った振動子の平均運動エネノレギ一、

くm (d x/d t) 2>/2 t士、く F'F>ニ 2ηkBT となっている。
4振動子系の場合はどうであろうか。結果は次の様である。

I ¥/¥/0¥/¥/0¥/¥/0¥/¥/0¥/¥/ I I ¥/¥/0¥/¥/0¥/¥/0¥/¥/0¥/¥/ I 
↓ 100覧100覧 50覧 100翼よ 150覧 100話

heat bath (200覧) heat bath (150覧)

となった。 このように、単原子分子や2振動子系、 3振動子系と異なり、熱語りに浸

っている振動子もくFF>=2ηkBTと異なる結果となってしまった。援動子系によって、

異会る溶媒密突力を使用しなければならないかもしれない。言い換えれば、オロゴ、マー

振動子系においては、単純なランジュヴァン方程式が成立しなし功￥もしれないという新

たな問題が発生してきた。これは、溶媒分子と特定の援動子との樟突によるエネノレギー

交換を完全弾性管突の原理と運動量保存期を用いて、Fを定めなければならないという可

能性が出てきたことになるc 近似度を高める計算を含めて、将来の実行しなければなら

記い著者の課題である。
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