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はじめに

多数の高分子がからみあった系は,1)分子量が数万から数百万に及ぶこと,2)数百から数千秒以上の時間

スケールを持っスローダイナミクス)が重要であること,から既存の分子シミュレーションで扱 うのが非常

に困難である.筆者らはレプテ-ション理論に基づく粗視化を行いながらも,既存の分子シミュレーション

と同様に分子の形や相互作用を様々に取り入れることができる新しい手法を開発した.

モデル

高分子をからみあい点間分子量程度の要素 (チューブ要素)に分割する【1,2】.分割点がからみあい点であ

り,そこでは他の分子とからみあいを形成する.からみあいは,スリップリンクとよばれる束縛に置き換え

る (高分子はレプテ-ション運動によってのみからみあいをはずすことができると仮定する).高分子の運

動は,このスリップリンクの運動と,チューブ内部のモノマーの輸送により記述されるとする.まずスリッ

プリンクの運動方程式は
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ここで∈はチューブ要素あたりの抵抗,Rはスリップリンク

の位置,bはチューブ内のモノマーの長さ,rはチューブ要

素ベク トル,〃はチューブ要素内に含まれるモノマーの数､

州ま単位体積あたりのチューブセグメン トの数である｡右辺

第 1項がからみあいにかかる張力のバランス､力学平衡を現

し､第 2項は力学平衡に起因するネットワークの変形に伴 う

浸透圧である｡第 3項はランダムカである｡チューブの中の

モノマーの運動は以下の式で計算する｡
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αはチューブ要素の平衡長さである.右辺第 1項は局所的

な張力差をあらわし,2項目はランダムカである.からみあ

い トポロジーの組み替えは,逐次末端チューブセグメントに

存在するモノマー数 n,･を監視 し,ある数より少なくなった

らからみあいの消滅,逆に多くなれば周 りの分子からランダ

ムに選んだ相手とからみあいの生成を行 う.
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計算例

計算のスナップショットを示す.分子を構成する質点 (スリップリンク)の数は約 60,相当する分子量

はポリスチレン換算で約 50万である.ボックス状に描かれているユニットセル中に,この分子が75個存

在する.(図では見やすさのためにそのうちの一分子だけを強調 して表示 してある.)このような系でもパソ

コン程度の計算資源で十分計算が可能である.計算結果の実験との比較については当日紹介する.
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