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A.SolitaryExcitationsinDNADoubleHelices

DNAや合成ポリヌクレオチ ド2重らせん内の水素は,これらの分子が秩序構造にあるとい

う条件下で溶媒の水素と交換することが知られている｡最近,DNAや合成ポリヌクレオチ ド

2重 らせんに開いた状態 (openstate)の存在することが,Englanderら1)やNakanishi-Tsu-

boi2)らの水素一重水素交換実験によって実証された｡Englanderらは2重らせんに沿って動い

ているopenunitを推定 し,kineticexperimentsのデーターから開いた状態は 10塩基対 ぐ

らいの長さであると推定している｡(図(a))

また,彼等は,振子がっいた2本の平行な棒

の力学モデルを提出し,openstateを一つの

solitaryexcitationとして記述できることを

示唆 した｡われわれは最近DNA2重 らせん

に対する一つのソリトン理論を提出した3.)

DNAやポ リヌクレオチ ド2重 らせん (図(a))

のhelix軸 (Z)に垂直な面-の塩基の射影は図

(b)のように示 されるOここでBn,Biは相補
(b)

的な2つのstrandsに所属する相補的な塩基対で,水平面内におけるBn;Bn'の方向はそれ

ぞれbasesBn,Bn'がstrandsにくっついている点を通 り,Z軸に平行な軸 pn,piのまわりの

回転角On,0三によって定義される｡DNA塩基の Z軸に垂直な面での運動を記述するHamil
ltonianは次式で与えられる｡

-U-写[去I(bn2.∂£2)+Bt1-cos(On-0ニーW)I

+S(1-cos(On- On_1- α0))+S(1-cos(0£- 0ニー1- α0))] ( 1)

ここで,ZはBasesのP軸まわ りの平均の慣性能率,Bは相補的な塩基対間の平均の水素結

合エネルギー,Sはintrastrand塩基対間の平均のstackingenergyである｡OnとOn'に関
するHamilton方程式は次式で与えられる｡
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Z∂n+Bsin(On10こ一打)+S(sin(0-On_1-α.)n

-sin(On.I-On-αo))-0,

zb'n-Bsin(On-0三一万)+S(sin(0ニー0£-1-a｡)

-sin(現十110£-α.))-0

連続近似で,

∂2β

･育 -Sa2憲 +Bsin(- - W,-0,

∂2β′

･Tif -Sa2% '- Bsin(- ′-わ 0

(2)

(3)

(2)と(3)式の差をとれば,塩基対のdistorsionangle♂- 0-0′｢Eに関してsine-Cordon

型方程式が得られる｡

∂2¢ 1 ∂2¢ 1

- ㌦ 含有 ア sinQ,∂z2

VO-Ra, ど-度a°
和をとると,q,- 0+0′+7E,波動方程式が得られる.

∂29
_ _⊥ 並 =｡
∂Z2 uo2∂t2

場の方程式 (4)のkinkとantikinkのソリトン解

¢- 4t｡n-1｡±7r 'Z-ut-Co), γ - ( 1- 号 )-1,2, (V<U｡),
Uo

はそれぞれ正 と負の- リシティをもったopen

stateに対応 している(図 (C))｡エネルギーβ,

Sに関する分子軌道法的計算の結果からrea-

sonableなβ,Sの値 として

2月=0.10eV, 45-0.10eV (8)
-6-5-4-3 12 -10 1 2 3 4 5 6

(C)

を推定すると, /とソリトンの速 さの上限 (波動Pの速度 )voの値が評価 され ;

/-0.5a, u0- 1.1×104cm/sec,
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(6)

(7)

γ(;-;｡J/I
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開いた形のエネルギーE｡や開いた配置の長さ Azにっいての理論値

Ep=0･20-0･4eV, Az=7a

は,キネティックな実験データーから推定された値 6kcal/

m｡1(0.26eV)1),8.1kca抽-ol(0.35eV)2)dz=10αと同 じ

程度の値になる｡またopenstateを- リックス軸に垂直な平

面に射影すると図(d)のようになる｡矢印はbaseの方向を示

している｡
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B.SolitaryWavesinOne-Dimensiona一H-BondedSystems

最近,一次元水素結合系の一つのモデルがHalobacteriumHalobiumの紫膜におけるプロ

トンチャンネルとして提出された｡ このchannelはHalobacteriumHalobiumのBacterio-

rhodopsinのポ リペプチ ドにおける4つの- リックスで構成 されていて,(Asp占15orAsp呂12)

･･1b,r占50-･Tyr占47･.･Tyr昌7-ITb,r83-Tyr呂′1-Tyr昌9･･･GluZ14で表わされている｡このような一次
元水素結合系-0-H-0-H-･0-H-におけるprotonsの動的な性質 をプロトンの運動 と格

I l [

子の変形 とのcouplingを取 り入れて取 り扱 う 1.),2)

protonのpolarizationと1atticeの displaceme-

ntをそれぞれ連続近似でS孟/S≡wn(±)- a(x,

i),Qn(i)-Q(x,i)と表わす と(図 (a)),po-

larizationfielda(a,i)とdisplacementfield

Q(x,i)とのcoupleした一対 の式 をうるが,

a(x-ut),Q(x-ui)の形 の解 をassumeす

ると,LLに関 して,Klein-Gordon型の方程式

∂2払 1 ∂2u 1

cog (1-7 生て )uL mc目 上 丁 空-｢ )

Uo- u uo-U

ax2 K2 ､at2

(o)

0∩_lQn On.1

(b)一一一H-0- 日一〇一一一日-01-1HI0-H一日0-H---0-H---OIH--
l I I I l I l

(C) -一一〇一¶一一一〇一HH-0-日-一一0--1H4 ---H一〇一一一日-0--
t I I l I l I

をうるO ここで が(a)- -2｡S(1-u2)V2---JS2u2は場のPotentialである.この方程式はf
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(U)…1-u2/co2-〟2(uo2-V2)>o(図(d))をみたす U の領域でsoliton解をもっている(図

(b)(C)(e))｡

Q,+2cotp.tanhll[tan(V,/2ト tan(po/2)]- ± 3,

9 -sin~1u' 90- sinll弘o'

3- (3-ut-{o)/i, f諺 tf刷 1/2

これらのソリトンのkink解はDtdefault(H30十

ion)にanti-kink解はLtdefault(OH-ion)に

相当している｡ 図(f)のp(S),7(S)はそれぞれ

電荷密度 とlatticedeformationの割合を示 して

いる｡図(d)からわかるようにJ(〟)>0をみたす

領域が2つあり,領域 0< u<ulはslowmode

のsolitonに,領域 vo<V<u2はfastmodeの

solitonに対応 している｡前者はlatticeのcont-

ractionを伴って走 り,後者はlatticeのexpan-

tionを伴って走るソリトンである｡図 (d)で′

(〟)<0がみたされるむの領域 〃1くびくび0と〃

0.80.6`0.40.2＼

>u2でsmalloscillationの解 u-± uo+Asin[q(x-vt)
+0]-±uo+Asin[qx-wt+0]が存在する｡ これらはそ
れぞれ,lowfrequencyphononmodeとhighfrequency

phononmodeに対応 し,それらのdispersionralationsは

図 (g)で与えられている｡

1) S.Yomosa:J.Phys.Soc.Japan51,3318(1982).
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C,DavydovSoJitonin a-HaJix

musclecontractionのmoleculartheoryを構成するため
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に, 1972年以来,Davydovはα-HericalproteinのH-bondedpolypeptidechainsにおけ

るsolitontheoryをっぎっぎに提出した｡これはamidelの振動励起にIatticedeformation

がcoupleした長寿命のsolitaryexcitationをformulateしたものである｡彼は,opticalな

励起ではこのようなsoliton励起は実現しないが,ATP分解という化学反応 (長寿命)によって,
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latticeの歪を伴ったペプチ ドのC-0bondの振動励起が実現する可能性を指摘し,このdefor-

mationを伴ったソリトン波がミオシンとアクチンの相対的なslidingにおける力の発生の起源で

あるとした.Davydovsolitonは次の形のnonlinearSchrddinger方程式でかかれる｡

∂2
(i緩 -A･J評 +GFa(i,i)f2)a(i,i)-0

ここで,i-Z/R,a(i,i)はamidelvibrationの励起のprobabilityamplitude,Aはen-

ergy,Jはamidelvibrationalexcitationのdipole-dipolecoupling,G-4x2/K(1-u2/

u喜)で,再まamideIvibrationalexcitationとlatticedeformationとのcouplingconstant

であり,〃Oはsoundvelocityで,これはsolitarywaveのvelocityの上限を与えている｡方

程式の解は

Ia(E,i)F2-
.′L Zコ

2cosh2[p(仁〟t-fo)]' u= KJ(1-u2/uo2) I/-u/R

で与えられ,latticedistanceのrelativereductionを表わす p(i,i)の波も同型の局在波

p(i,i)-
Xie

K(1-u2/V.2)cosh2[p(i-〃t-fo)]

で表わされる｡最近Scottl)は数値計算によって｡-Helicalproteinにsoliton波ができるため

のx一値の範囲として

o･35×10110N≦ xl≦0･6×10-10N

をみいだしている｡

1) A･C.Scott:Phys.Rev.A26,578(1982).

物性におけるKubo-Namiki-Ohba Solitonbag

早大 ･理工 石 井 晃

物性に現われるsolitonには強磁性体におけるものの様に構造それ自体が トポロジカルに

ソリトンを形成 している場合もあれば (sine-Gordon系 ),そうでないノン トポ ロジカルな

ソリトン(KdV,NLS等)もある｡この種の分類はTD.Leel)によって拡められたが,彼に拠

ればノントポロジカルなソリトンは構造からの要請が無いため,孤立波を維持するためには

波の鉱がりを妨げる引力場が必要である｡ 境界条件としてその引力場が与えられてしまって

いる系もあるだろうが,. ソリトンとして興味があるのは引力場が孤立波の振巾の関数として
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