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定を行ない,格子振動を調べた｡多結晶試料についてはXの全域で固溶体が得られたが,それ

を出発物質として化学気相輸送法によって得 られた単結晶のCr濃度Ⅹは,0, 0.01, 0..05,

0.10, 0.15, 0.2, 0.26, 0.93, 1.0であった｡得られた単結晶試料によるラマン散乱ス

ペクトル測定の結果,5つの活性モー ドのうち3つのモー ドに関しては0≦Ⅹ≦0.26の領域

で観測され,中心振動数と幅のⅩ依存性において,シフト,幅ともにほとんど変化しないもの

と大きく変化するものの2種類に明瞭に分かれた｡0.93≦Ⅹ≦1.0では,どのモードもXの減

少に伴って低振動数側-変化 した｡実験結果をスピネル格子に一般的に用いられるモデル計算

と比較する｡
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1. 小さな球状蛋白質,BasicPancreatic

Trypsinlnhibitorの規準振動解析
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58残基から成る球状蛋白質,BPTI, (BasicPancreaticTrypsinI血ibitor)の内部運動の

様子を規準振動解析によって調べた｡BPTIを次のような力学系として扱った｡ i)水素結
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合に関与しない原子は陽に扱わない, ii)独立変数は回転し得る2面角のみ, jii)相互作用と

して, Lenard-Jones相互作用,静電相互作用,水素結合,S-S結合を考える｡iv)溶媒の効

果は考慮しない｡ この力学系におけるエネルギー極小の点を求め,その点で運動エネルギーと

位置エネルギーについてのH行列と.F行列を計算 し,両方の行列を同時に対角化することによ

り,規準振動モードを求めた｡得られた規準振動モードの特徴は以下のとおりである｡

(1)振動数分布の区間は,5cm-1-670cm-1で120cm-1以下に約700/Oのモー ドが存在する｡

(2) 各モードは振動数の大きさによって特徴が異なる｡

i)高振動モードでは,運動は局在化 している｡

ii)低振動モードでは,運動は分子全体に拡がっていて,しかも,原子の動きのベクトル

の空間的変化は連続的である｡又,熱平衡における原子の平均二乗変位-の寄与が大

きい｡

2. カオスの中の秩序運動
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乱流発生に対する quadraticmodelのように一次元差分系は,力学系の新 しい性質の発見や

理解に役立っ ｡ quadraticmodelの nonchaosから chaos-の転移や chaosの発達は,周期

軌道の発生の仕方と強く結びついていると考えられる｡

quadraticmodelやそれの直線近似したテント変換は, Sharkovskiiの順序によって,不連続

な一次元差分系であるβ変換はTakahashi順序によって,周期軌道の発生の仕方は,支配され

ている｡

そこで,安定な2周期軌道からchaos-転移 し,Sharkovskiiや Takahashi順序とは別の順

序をもった一次元差分系について, chaosの発達やパワースペクトラムの変化をその順序によ

る周期軌道の発生と関連させて調べた｡

周期軌道?中で最後に消えるタイプの周期軌道を minimalorbitというが,この一次元差分

系においては,不変密度 ･自己相関関数 ･パワースペクトラムの変化から次のことが期待され

る｡

(1) カオスの発達の仕方は,周期軌道の発生の仕方とその周期軌道の性質による｡即ち,順

序関係と minimalorbitのタイプに支配されている｡

(2)転移点支傍において,2周期を除いた最小の周期の minimalorbitの近傍に相似性が成

-332-


