
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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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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法で,A-0.62｡Ⅴ/A.2,B-0.83｡V/i 3と決定される.

連続近似で,nD-3,rn- r(a,i)で,非線形格子の運動方程式はKdV方程式に帰着す
ることはよく知られている;

uT-12uuf+ LLEEE= 0,

i-芸-je t,7-去JTt,a-tBr･

ここで,

(2)

(3)

格子の収縮が強く局所化 していることを表わすためにデルタ関数の形をした特殊な初期条件を

とる.この初期値

a(i,0)ニーk∂(I-Eo) (4)

に対して,逆散乱法は時間経過とともに一つの単一 ソリトン解が出現してくることを示 してい

る;

r(x,i)--1 K2sech2[蓋 (3-vt)-∂],12B

V-U｡(1+K2/24),V.-JgD,♂-言E｡弓ln2･
(5)

(6)

ミオシン分子の頭部がアクチン分子と接触 して励起複合体 (ミオシン-ATP-アクチン)を

つくり,これが加水分解反応をおこす過程で放出すべきエネルギーが,ミオシンの一つのα-

らせんの中にあるペプチ ドグル-プの一次元鎖の端で,格子間隔の局所的な初期縮みをっくる

のにつかわれたと仮定すると,(5)の形 をもった格子収縮或はこれに対応する格子張力 ;メ

-- ∂V/∂r--2Ar+3Br2,の単一ソリトンが時間経過とともに現れてくる.このソリトン

はミオシン分子に局所的な強い曲げをひき起す.このわん曲部分は,ミオシンの頭 (クロスブ

リッジ)の端からミオシン分子をたばねている太いフィラメントの方-移動するので,ミオシ

ン分子の端は回転を伴った曲げ運動を起すであろう.回転を伴 うというのは,われわれの一次

元格子はα-らせんの中でらせん対称性をもっているからである.実際はミオシンの頭がアク

チンフィラメントの2重 らせんの表面に接触 しているので,ミオシンの頭がアクチンフィラメ

ントをひっかこうとして力を加える.ミオシンの太フィラメントとアクチンの細フィラメント
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の相対的な滑 りによっておこる筋収縮は,この力によって起されていると考えられる.この過

程で行われる力学的仕事によってソリトンのエネルギーと振幅はゼロになるまで,そ してソリ

トンの速度はV.=4.5×105cm/secになるまで減少する.最初につくられるソリトンを特徴

づけているKの最大値はソリトンのエネルギーをATPの加水分解で解放されるエネルギー0.49

evに等 しいとおいて近似的に評価される;k=2.9.格子収縮或はこれに相当する格子張力の

ソリトンの最大振幅は

fr/Dlm｡Ⅹ-0･12,fm｡x-2･0×10~4dyne (7)

(⊃

と評価され,ソリトン波の幅は2D/a-3.2Aと評価される.これらは驚くべき合理的な値を

与えている.筋肉が1kg重 (106dyne)の程度の力を出すために同時に働かなければならない

ミオシン分子の数は(7)のfmaxの値から約N=106/10ー4-1010と推定される.一方,脊椎動物

の横紋筋は約 100万の筋繊維からなる組織であり,各筋繊維は同様なサルコメアからなる約千

のミオフィブリルを含んでおり,サルコメアの中心は約2-3百のミオシン分子を含む太いフ

ィラメントで占められている.結尾 一つの横紋筋は約 1011個のミオシン分子を含んでいる.

従って,上に述べた理論的な評価は横紋筋の中にあるミオシン分子の数について合理的な数を

与えている.ミオシン分子の頭が行うひっかき運動(scratchingmotion)の時間は(ミオシン-ツ
○

ド或はクロスブリッジの長さ)/(ソリトンの速さ)=250A/4.5×105cm/S=6picosecondの

程度と推定される.picosecondの程度の周期をもったミオシンの頭の運動を検出する実験が切

望される.

Polypeptide系 と分子性結晶におけるvibronsoliton

京工繊大･工芸 武 野 正

1. INTRODUCTION

Acharacteristicfeaturewhichexistsinbiologicallyimportantmacr0-
mOleculessuchasproteinsandDNAistheirstructuralanddynamical
flexibility. ThiSreflectsthe factthatmany functionalpropertiesof
thesemoleculescannotbecompletelyunderstoodfromtheaveragestruc-
tureasdeterminedbyx-rayanalysis. Forexample,reactionratesof
en2:ymeSmaybecorrelatedwiththestructuralanddynamicalflexibility
ofproteins.whilelocalstructuralfluctuationsinDNAmaybeapartof
whatproteinsrecogni2:e･ r'Asiswellknown.recentdevelopmentofnonli-
nearsciencehasyieldednewandinterdisciplinaryconceptssuchasso-
1itons,universalroutestochaos.fractal等IPatternSeledtionandso
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