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最近,DNAや合成ポ リヌクレオチ ドの分子が秩序状態にあるという条件の下で,ポリヌク

レオチ ド2重らせんの中に時々開いた構造が存在することがDNAを重水に溶かしたときの水

素一重水素交換速度の測定で証明された. Englander達は一つの開いた構造の単位が2重らせ

んに沿って動いていると推定して重水素化の速さを説明し,DNAのこのような "openstate"

はソリトン励起として記述されるかもしれないことを示唆した｡われわれはこれに理論的説明

を与えるため一つのソリトン理論を提出したが,この理論における相補的な塩基間の水素結合

のエネルギーの表現に欠点があったので,ここではより一般的で合理的な形に改めた理論を紹

介する｡ ここでも塩基対をつくっている構成塩基がらせん軸に平行な軸のまわ りに回転するこ

とができるという単純化したモデルを採用する｡ここでは塩基の回転には塩基が所属している

ヌクレオチ ド鎖の糖や燐酸の回転が伴 うものと推定している｡

図 1(a)はDNAやポ リヌクレオチ ド2重らせんのB型構造の模式図で(b)はn番目の塩基

対をxy席 -射影 したものであるO塩基 BnとB二がそれぞれ Z軸に平行な軸 pnとPこのまわ

りに回転するとし･塩基BnとBLの方向ベク トル

> - ニ
PnBn･ PこB二

がPnとPこ軸のまわ りに回転 している角を
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DNA二重 らせんにおけるソリ トン

xn≡∠P′P B と xニ ≡ ∠ P P′B′n n n n n a

によって指定する｡

DNAのconformationと安定性は主に相補的な塩基対間の水素結合のエネルギーと,同じ鎖

内の相隣る塩基間のstackingェネルギーと,ヌクレオチ ド鎖の振れのエネルギーによって決定

されている.n番 目塩基対の水素結合のエネルギーVn(xn･xこ)は回転角 xn･xまについて

27Tの周期関数であるが･いま xnとxまについて偶関数であると仮定して･これを xnとx左

に関する2重フー リエ級数の形で展開し,その最初の4項でこれを近似し,さらに塩基対A-

Tおよび G-Cの2重と3重の水素結合について平均のパラメタ-を採用し,対称性を考慮 し

DNA のB型をェネルギーの基底にとれば,相補的塩基対の水素結合の全エネルギーは一般性

を失 うことな く次式で表わされる｡

∑[A(1-cosxn)+A(1-cosxニ)+B(1-cosxncosxニ)], (1)
n

ここで｣とBは定数である.一つのヌクレオチ ドの相隣る塩基間の stackingエネルギーとヌク

レオチ ド鎖の振れのエネルギーとはいずれも柏隣る塩基の相対的な換れ角の関数であるが,こ

れらが図形で与えられると推定して,これら2つのエネルギーの和を次式で表わす｡

∑[S(1--COS(x n -Xn_i))+St1-cos(xニ- xニ_ll)]･
n

(2)

ここで,Sは定数でエネルギーの基準はここでもB形にとられている｡ (1)と(2)の式から. 2

(A+B) と4Sは平均の水素結合のエネルギーおよび stackingと振れのエネルギーの和の平

均を意味 している｡ そこでDNAや合成ポ リヌクレオチ ドの2重 らせんのハ ミ/レトニアンは次

のようになる｡

LU-雪[三I(か 元2)+A(- cosxn)+A(1-cosxi,

+B(1-cosx ncosxニ)

+St1-cos(x n - xn_1))+St1-cos(xニーxn'_1))]･ (3)

ここで,第 1項は塩基の回転とそれに伴 うヌクレオチ ド鎖の回転の運動エネルギーを表わして

いる｡ ∫はこの回転運動の平均の慣性能率である｡ ここでわれわれは,らせん軸まわ りの2つ

のヌクレオチ ド鎖の慣性能率はヌクレオチ ド鎖のまわ りのヌクレオチ ドと塩基の慣性能率より
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蓬に大きいと推定 して, らせん軸まわ りの2つのヌクレオチ ド鎖の回転を無視 している｡ 連続

近似で回転角の場を導入すると,

x n(i)- x(Z･t), xこ(i)- x′(Z･t)I

われわれのノ､ミル トニアンは次のように 2通 りにかける｡

LH-∫憲 [去I(;2弓 ,2,･A(1-cosx,+A(卜 cosx′)

･B(1-cosxcosx′)･isa2 (xz2･x三2)]

-∫誓 [去I(i 2+ b2,･2A(1-cos盲cos言)

+

･Btl弓 (cos恒 cos¢))･isa2(+2+Qz2,]

ここで.

少 - I+x′, ¢-xIX′,

(4)

(5)

(6)

またαは,塩基対の Z軸方向の間隔である｡ (4)と(5)の式に相当するLagrangianからそれぞ

れ次の Euler-Lagrangeの式が得 られる｡

Ix+Asinx+Bsinxcosx/-Sa2xzz-o･

Ix′+Asinx′+Bsinx′cosx-Sa2x三ヱ-0･

ー

し

SOC
･y
t
2

n･lSJ2
+

‥
-yrJ 旦+Bsin軒 Sa2少zz-02

め
+2Asin- cos吏+Bsin¢-Sa2¢zz-02 2

(7)

(8)

酸や塩濃度 を適当に変えることによって,塩基対の水素結合のエネルギーが塩基 と外の溶媒の

水 との水素結合のエネルギーにほぼ等 しくなるような溶媒条件A-0を実現することは可能で

あると推測 して A -0の場合 もあわせて考察するd

(Ⅰ)』-0の場合

方程式 (7)から基底状態に相当する解
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日) tx-2nTE,X′-27花7E)および,

日日 tx -(2n+1)TE.X′- (27花+1)7日

とxとx′の運動が結合していない unCOupledl27Tソリトン解

(iii) tx -xo･x′-27花n弓, tx - 27川 ･x′-Xs)および

(iv) tx -xs+打･X′-(27n+1)7日 , tx -(27n+1)7r･X′- Xs+再

を見出すことができる.ここで･xsは sine-Gordon 方程式

lx+Bsinx-Sa2 xz2-0

の解である :

-1 ±(γ/i)(ト Eo)
xs=4tan e ･

ここで.

E -Z-vt, i -(S/B)1/2a, γ -(1-V2/頼 ~1/2,

vo- (S/I)1/2a･ V< vo

(9)

(10)

(ll)

一方 方程式 (8)からも基底状態に相当する解と inphaseとOutofphaseの coupled一打

ソリトン解

(V= x-n花王 xs･ x′ニール花王 xs)および･

1

(vi日 x--打弓 xs･ x′--打一言Xs)

が見出される. これらli)～(vi)の解は模式的に図2(a)に示されている. この図では1,塩基の

回転のみを表示するために2重らせんのひね りを除いて2本の平行線で示し･塩基 Bn の方向

べク ト/レ

=

Pn Bn を Pn Pこ

線上に射影した成分ベクトルを短い水平棒で示 し.ソリトン波における塩基の回転とらせんの

開いた構造の長さを直感的に見ることができるようにしている｡ 図2(b)はソリトン励起の塩
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図2

基の回転角を数値計算した結果を(iii)の場合について示したものである.

(珊 A≒0の場合

方程式 (7)から基底状態に相当する解

(日 tx- 2n7E, X′- 27花7T)

とuncoupled-2打ソリトン解

′ヽ_′ ′ヽJl

(vjD tx - xs･ x′- 27n7r)I tx- 2n7r･ X′- Xs)

～

が見出される.ここで･ xsはsine-Gordon方程式

Ix+(A+B)sink-Sa2xzz-0

の解である｡

～ " , / - (S /(A +B) )1/2axs- 4 tan-1e±( γ/i)(ど- r o) 〈

(12)

(13)

一万･方程式 (8)からは基底状態に相当する解以外に inphaseと Outofphaseのcoupled-27T

ソリトン解

NiiItx- x′- xs)I

(ix) tx--x'- xc)

が見出される. ここで xsは拡張された sine-Gordon方程式
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･x･Asinx+ 芸 sin2x-Sa2xZZ -0

の解で次式で与えられる｡

ここで,

±1〟丁=薪(γ/i)({イo)

羊1〟古君･(γ/i-)((-(o)

K-B/(A +B), i--(S/A)1/2a

DNA二重 らせんにおける ソリトン

(14)

(0く x<7E)

(7r<x<27r),

(15)

(16)

上式の複号は kinkとantikinkの解に対応 しているo A-B の場合について, xs-vs-u i
/･＼ノ /＼

を数値計算した結果は曲線 xs-v s - {/Z･或は,xs-vs-{/Zと殆ど相似の曲線となるo

これら(vii)～Qx)の解の模式図は図 2に画かれている.

さて,われわれが見出した4種類のソリトン励起波のエネルギーは,ハ ミ/レトニアンにそれ

ぞれの解を代入して計算できる｡ A-0とA ≒ 0, coupledとuncoupled, および7Eと27rソ

リトンの場合をそれぞれ添字で区別して表すと,これら4種のソリトンのエネルギーは次式で

与えられる｡

E1,=20万 -8√膏了 γ･ E3,=W0-4ノ膏了 γ･

E票20W-8J毎 ~i~云)Sγ･ EfF20汀-16ノ万了 H f)γ,

"ど)-三(√i市 +⊥ log(J7 +√汀 i~)), E-B/A
JrF

ここで.

(17)

(18)

酸度や塩濃度の変化によって,溶媒条件が殆 どA= 0を満すとき,最も低い励起エネルギー

をもつ ソリトンとして,A-0の場合のcoupled-7Tソリトンがあるが.図2の(V)～(Vi)で見ら

れるように,これは生理的に非常に興味のあるソリトンである｡ このソリトンが2重らせんを

伝播することによって,DNAのB型構造がほどけたり結んだ りする｡Ⅰ)NAの複製やmRNA

の転写過程等で2重らせんがほどけるのには一つの coupled-7Tソリトンの運動で十分であって,

今まで想像 しているようなDNAの2つの鎖の連続的なまきもどりという不可能に近い運動に

よって鎖の開離を行 う必要がないということである｡
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DNAの全長をLとし, ソリトンの存在領域の幅をAzとし,Lを長さAzをもったNこの

セグメン トに分割して,開いた構造と閉じた構造のセグメントの数をⅣ ｡｡･〃 ｡. とすると,辛

衡定数は

K-No,/Ncl=No,/N-Ln/(L/AZ)-nAz

とかけるO ここで,nはソリトンの数密度で.

n- (2W )- 1/2'8/i) (PE !0') 1′2e-PESO)

で与えられる. ここで払 Englander達や Tsuboiらの実験条件では,A≒0の場合の最低励起

エネルギーの uncoupled27rソリトンが励起されると推定している. logK の 1/T プロット

の実験曲埠 と理論との比較からソリトンの静止エネルギーE50)や Azが評価される｡

E三o)=0.35eV, Az= 12Z, A+B= 4S

とすると, (17)式から

2(A+B)=0.]8eV, 4S=0.09eV

′ヽノ
がえられ,(13)式から /-α/2とな り,開いた構造のひろが りとして dz=6αが得られ,

ソリトンの速さの上限として

〃o= 104cm′sec

が評価される. 実測値は300 oKでK= 2× 10-4で,

n-K/Az= 3× 10~5a

とな り, ソリトン数は 1万塩基あた り0.3個の割合である｡ 一つのソリトン領域 dz=6αの

うち,H-D交換に有効な塩基対の数をその半分の3個と見積ると, 1万塩基対当 り1個の塩

基が交換に有効に勘らいていることになる｡
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