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スーパーへ リックスDNAの理論
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環状の2重らせんDNAは,linkingnumberLkで分類することができる.これはtopological

な数なので連続変形に対して不変な数である.

writhingnumberWr,twistingnumberTwという2つの数もDNAの形を特徴づける数として

定義でき,Lk-W,+Twという関係式をみたす.

Lkを与えた時のI)NAの安定な形を考えるために弾性体モデルを導入し,弾性エネルギーU

の極小を捜すことにする.DNAを弾性体の断面が円形の棒であるとすると,

N-I.L岩(o′2+sin209,2)･!(叶 α｡)2ds

となる･ここで0,9はDNA中心軸の按ベクトルの極角,桝まヌクレオチ ド鎖の中心軸まわ

りの角,a｡はそのもともとのねじれ率,A,Cは曲げとねじりの弾性定数である.閉じる条件

L

J (sinOcosP,sinOsinp,cosO)ds-00

の下でUの条件付変分をとると次のような,連立非線形微分方程式が得られる.

A(sinOcosOp'2- 0")- 1cosOcosP+psinO-0

A(siflOP〝+ 2cosOp'0′)十スsi叩 -0

Cサ 〝-0

(A)

(B.1)

(B.2)

(B.3)

(B･3)よりただちに少-αSが得られる.条件 (A)を考え0′-0の場合の解を考えると(B.

1)(B･2)の方程式は
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7E

〟=0,♂-ち

A?〟+}sin9-0

となる.条件 (A)を満たし,なめらかに閉じる解は

症 )-竿 n-±1,±2,

sinRT - ksn(Uns,k)

7E

wn一字 J2
dβ

n-±1,±2,

,k-0.9089･･･

となり又,(D･1),(D･2)に対する曲げの弾性エネルギーUiは

U bl-

Ub2-

2打2An 2
上

16(2k2-i)K2(k)An2

(C)

(D･1)

(D･2)

(E･1)

(E.2)

となる･DNA鎖は同じ点を占めることができないので0が言からわずかにずれることを許す

と(E･1),(E･2)はWrithingnumberWrを使って次のように表わすことができる

Ubl-誓 (lWrI2+1) W,-0･±1,

Ub2-竿 (fw,.2.1) Wr-±1,±3,

(F･1)

(F･2)

ただしMl=19.74,M2=14.06.W,が等しいときには, (D･2)に対応する8の字形のほう

が弾性エネ′レギーが小さいことがわかる.ねじりの弾性エネルギーUtはW,によって次のように

表わすことができる.

Ut-響 (ALk-W,)2
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ソリトン系のダイナ ミクスとそれに関するカオスの間題

ここでALk-Lk一芸 である･"Lklが増すとねじ｡の弾性エネルギーが大きくなる･よ-

て全弾性エネルギーを減らすために (D･1)のn-±1,W,-0の円から(D･2)のn-±1,

W,-±1の8の字形にDNAの形が変化することがわかる.より一般にIALklが増すとともに

より複雑な形をDNAが取ることが予想される.このように簡単なモデルではあるが,DNA

の形の変化を説明できる.
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筋肉タンパク質におけるソリトン
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ミオシン分子の超らせん構造の中に2つのα-らせんポリペプチ ドがある.それぞれの- リ

ックスの中に,水素結合で結ばれたペプチ ドグループの一次元的分子鎖が 3本あり,それ ら

がa-らせんの構造を安定化 している.われわれは問題を単純化するため一つの一次元的

鎖-･OCNfi･-OCNfi･-OCNH-に注目する.ペプチ ドグループ間相互作用は水素結合によ

る電荷移動相互作用によって顕著な非線形性をもっている.従って,この一次元分子鎖を一つ

の非線形格子とみなすことができる.われわれはさきにこれを戸田ポテンシャルで記述 し,戸

田格子ソリトンを用いて筋収縮を説明する理論を提出したが,ここでは,水素結合相互作用を

3次の非線形をもつポテンシャルで記述 しよう.

vn(rn)-Arn2-Brn3,

rn= yn.1- yn=Rn-D, (1)

ここで,ynはn番目格子点 (ペプチ ドグループ)の変位,rnはn番目の格子間隔Rnの伸び,D
O

-4.50Aは格子定数を表わしている.水素結合ポテンシャルは,γに関して顕著な非対称性を

もっているので,3次の項はこのポテンシャルを近似するのに本質的に重要である.パラメ

タ-A,Bの値はフォルムアミド2量体の水素結合エネルギーを結合距離の関数 として分子軌

道法(abinitioSCFMO)によって計算した結果得られる断熱ポテンシャルカーブから最小2乗
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