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l 序 _

たんぱく質はアミノ酸の重合体で､一本のひもである｡このひもが特有の立体構造を形成すること
で､酵素反応をはじめとする様々な機能をもたらす｡たいていのたんぱく質は60℃付近で壊れるが､

温度を下げてやると､もとの立体構造に巻き戻 り､氷一水のような相転移的な振る舞いを示す｡この

研究では､アミノ酸が15個つながった200原子程度のポリマー (ポリアラニン)の物性を調べた｡

たんぱく質立体構造の部品の一つに､棒状 (らせん状)のHelixがあり､ポリアラニンは低温では

Helix状態をとる｡高温ではHelixは崩壊してランダムコイル的になり､ HelixICoil転移は一種の

order-disorder転移のような1次相転移的な性質を示す.転移温度付近では､Helixの生成と崩壊が自

発的に繰 り返し､水のエネルギーゆらぎ､クオーツの振動､粉体の密度ゆらぎ､さらには交通量のゆ

らぎ､など様々な現象で生じるようなフリッカーノイズが見られたので報告する｡

__2 才路 _

分子動力学計算を行った｡連立のニュートン方程式をLeapFlogVelet法で数値積分した｡時間刻
みは1フェム ト秒､ポテンシャル関数は､内部振動のためのh… onicポテンシャルと､Codomb､

Leruwd-Jonesポテンシャルが含まれる.また､温度を制御するため､次の2つの方法を用いた｡

3NkT=呈Pi

i=)〝ち

のようにある瞬間の湿度を等分配則をもとに運動エネルギーで定義し､

p- 雫 +γ,i-1,p･ q-芝
とするBerendsenの方法 (I.ChemPhys.量も3684)と､熟浴とのカップリングの仕方を少し変えた

p-一昔-rEp･ I-γ,fJ ,

Nose-H00verの方法 (I.Chem.用ys.Bi511,myS.Rev.A呈上1695)である. 後者はエルゴード性の仮

定の下で､厳密なcanomiCal分布を生成する｡Toは設定温度､γは抵抗係数でありγ-5.OxlO12(S-1)

とした｡

3 彪農 と音容

転移の様子はFig.1の粒子間隔の相対ゆらぎを示すLindemannindex

(rLj2)-くru)2

の温度変化から､700Ⅹ付近が転移温度であることがわかる｡ 転移点付近では比熱はピークを示し

(datanotshown)､ 1次相転移的性質を持つ.Fig.2は転移温度でのスナップショットを､Fig.3は秩
序 (ここでは水素結合の形成)の生成崩壊の時空ダイヤグラムを示す｡転移温度ではHelix-Coil間の

自発的な遷移が見られる｡このゆらぎのパワースペクトル をFig.4に示した｡温度制御した場合と一

定詰 '認 蒜 訟 Itf:I､(,U表芸㌫ 蒜1蒜 訟 諾 豊 =widBHo*mSRffe慧 .diei;S'.0
,53_,497など).これは広い範囲に分布した緩和時間を持つ'並行した緩和過程'の結果､I/fゆ

らぎが生じるとするものである.個々の綾和過程はD曲ye-LorentziaJl型のスペクトルだが､緩和時間
の分布叫 T)のため
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｢複雑系 5｣

S(I)-/Poで

(If)2I)

D(I)dT

となり (poは仝パワー)､Po-Const.､D(T)∝1/ TのときS(D∝1/fになることは容易に示せ
る｡実際､これを満たす3つの緩和時間を持つ Markovnoiseの足し合わせをシミュレートすると1/f

を再現できる (Fig.5左).またpo∝T(遅いゆらぎほどパワーが大)とすると1/fy(y～ 1.5)
になる (Fig.5右)0

アラニンdimerは4つのエネ)I,ギーミニマムを持ち､15merではおおざっぱに415≒109個のミニマ

ムがあり､少なくともこれ以上のサ ドルが存在するO よってactivationenergyも広範削 こ分布すると

考えられ､Dutta-Homのpictureはよく当てはまると考えられるO

Fig.1 Lindemannindex
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Fig.2 転移点のスナップショット (Helix->Coil->Helix)
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Fig.3水 素結合生成崩壊の時空ダイヤグラム
Residuenumber 水素結合はoIH間距襟で定義され､黒い部分ほど強く形成 されている｡
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Fis.5 Markov-noiseのパワースペクトル

左)xル.∫--PXルナJT7 r.

右)x..J=PXn+r.

rnはwhitenoiseでpは相関係数｡それぞれT-5､50､500
psに対応するの3つの親和過程の単純和からスペクトルを計算｡
実線がそのスペクトル｡

- 6 57 -

■

■

■

o

0

0

r=

:

=‖

Q
冴

倉

stq

tq

鼻

h
a
JB
O
J

i

･- 仙 瓜---N○■〇一HoOyq
--●Cod .Zk r

閥

t

! a ..i

........I../I一′ ､ヽI■, 1ーrl ¶

し⊥.aヽI ●一●iiII_ l

欄IlIt

100MHz IGHz lOOtb 1OOGIIZ

Fig.4 転移温度(700K)での秩序パ

ラメータ (Fig.3をもとに計算)の
パワースペクトル


