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　最近， DNA や 合成ポ リ ヌ ク レ オチ ドの 分子 が秩序状態に ある と い う条 件の 下で 、ポ リヌ ク

レ オ チ ド2 重 らせ ん の 中に 時々 開 い た構 造 が存在す る こ とが DNA を重水 に 溶か した ときの 水

素
一
重水素交換速度 の 測定で 証明 され た 。 Englander 達 は

一
つ の 開 い た構造の 単位が 2 重 ら せ

ん に 沿 っ て 動い て い る と推定 して重水素 化の 速 さ を説明し 、 DNA の こ の よ うな
“
open 　state

”

は ソ リ ト ン 励起 と し て 記述 され る か もしれ な い こ とを示 唆 した 。 われ わ れ は こ れ に 理論的説明

を与え るた め
一 つ の ソ リ トン 理 論 を提出 した が，こ の 理 論に お ける 相補的な塩 基間の 水素結合

の エ ネ ル ギー
の 表現に 欠点があ っ た の で ， こ こ で は よ り

一
般的で合理的な形に 改め た理 論を紹

介 する 。 こ こ で も塩基対をつ くっ て い る構成塩 基が らせ ん軸に 平行な 軸 の まわ りに 回転す る こ

とが で きる と い う単純化 した モ デ ル を採用す る 。 こ こ で は塩 基の 回転に は塩 基が所属 し て い る

ヌ ク レ オ チ ド鎖 の糖 や燐酸の 回転が伴 うもの と推定 して い る 。

　図 1 （a ）は DNA や ポ リヌ ク レ オ チ ド2 重 らせ ん の B 型構造の 模式図 で （b）は n 番目の 塩基

対 を xy ・面 へ 射影 した もの で あ る 。 塩基 Bn と 瑳 がそれ ぞ れ Z 軸 に 平行な軸 Pn と 窺 の ま わ

りに 回転す る とし，塩基 Bn と BA の 方向 ベ ク トル

　 　　　　　　　　　

」
） B　，　 P ’ B ’

　 　 　 　 　 n 　 　 　 Tレn 　　　7L

が Pn と P 見軸 の ま わ りに回転 して い る角 を

Z

、山

Pn

y

導麟
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　　　 Z
π

三 ∠ P £　P ル
　Bn と zE　

1 ∠ P
π
　P 孟　BA

に よ っ て 指定す る 。

　DNA の conformation と安定性 は主に 相補的な塩基対間の 水素結合 の エ ネル ギー と，同 じ鎖

内 の 相隣 る塩基間 の stacking エ ネ ル ギ ーと ， ヌ ク レ オ チ ド鎖の 捩れ の エ ネ ル ギ
ーに よ っ て 決定

され て い る。 n 番目塩基対の 水素結合の エ ネ ル ギー 7n （x 。
’x £）は 回転角 x

。

，麗 に つ い て

2 π の 周期関 数で ある が ． い ま Zn と 規 に つ い て 偶関数で あ る と仮定 し て ， こ れ を Xn と 麗

に関す る 2 重 フ
ー

リエ 級数 の 形で 展開 し ， そ の 最初 の 4 項 で こ れ を近似 し ， さ らに塩基対 A −

T お よび G − C の 2 重 と 3 重 の 水素結 合 に っ い て 平均 の パ ラメ タ
ーを採用 し，対称性 を考慮 し

DNA の B 型 をエ ネ ル ギーの 基底に とれ ば ， 相補的塩 基 対 の 水 素結合 の 全 エ ネ ル ギー
は

一般性

を失 うこ とな く次式 で 表わ され る 。

　　　Z］・［A （1 −一
… Xn ）一一　A （1 −

… XL ）＋ B （1 −
… Z

．
　
c ・暖 ）コ・　 　 （1）

　 　 　 n

こ こ で A と B は 定数で あ る 。

一
っ の ヌ ク レ オ チ ドの 相隣る塩 基 間 の stacking エ ネ ル ギーとヌ ク

レ オ チ ド鎖の 捩 れ の エ ネ ル ギー とは い ずれ も相隣 る塩基の 相対的 な捩れ 角の 関数で あ る が， こ

れ らが図形で 与え られ る と推定 して ， こ れ ら 2 つ の エ ネ ル ギーの 和 を次式で 表わ す 。

　　　Σ ［S ｛1 −−
c・・ （Xn − Z

。
．1 ）｝＋ S ｛1 −

… （X £
・一

　xA− 1
）｝コ・　 　 　 （2）

　 　 　 兀

こ こ で， S は定数で エ ネル ギーの基 準は こ こ で も B形に とられ て い る 。 （1）と （2）の 式 か ら、 2

（A ＋ B ） と 45 は 平均の 水素結合 の エ ネ ル ギー
お よび stacking と捩 れ の エ ネ ル ギー

の 和 の 平

均 を意味 し て い る 。 そ こ で DNA や合成 ポ リヌ ク レ オ チ ドの 2 重 らせ ん の ハ ミ ル トニ ァ ン は 次

の よ うに な る 。

　　　認 一 Σ ［S・ ・を纏
2
・・ A ・・一

… X
．

・・ A ・・
一

・・s　xE ）

＋ B （1 −
c ・SZ

．

c・ s　X ：）

　　　　　　　＋ S ｛1− … （X
。

− Z
。
．1 ）｝＋ S ｛1 −

… 〔XE
一

陥 ）｝コ・　 　 （3）

こ こ で ， 第 1 項は塩基の 回転とそれ に 伴 うヌ ク レ オ チ ド鎖 の 回転の 運動 エ ネ ル ギ ー を表わ して

い る 。 1 は こ の 回転運動の 平均の 慣性能率 で あ る 。 こ こ で わ れ わ れ は， らせ ん軸 ま わ りの 2 っ

の ヌ ク レ オチ ド鎖 の 慣性 能率は ヌ ク レ オ チ ド鎖 の まわ りの ヌ ク レ オ チ ドと塩 基 の 慣 性 能率よ り
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遙に 大 きい と推定 し て ， らせ ん軸 まわ りの 2 つ の ヌ ク レ オ チ ド鎖の 回転 を無視 して い る 。 連続

近似で 回転角 の 場 を導入す る と，

　　　 Xn （t）→ x （z ・t　）・　xA （t ）→ x
’

（z ・t ）・

わ れ われ の ハ ミ ル トニ ァ ン は次 の よ うに 2 通 りに か け る 。

　　　距 ∫
坐

［
⊥

、 （i・
＋ i’・

）＋ A （1 −
。。， X ）＋ A （・

一
。。、 X

’

）
　 　 　 　 　 　 α 　 　 2

　　　　　・ …
一

… xc ・・ ／ ・・ 圭・α
2
（・1・ xl2 ）コ 　 　 　 …

　　　　一 ∫穿・ii・ψ2
＋ φ

2
）・ ・A （1− … 当… 妥・

　　　　　・ B ｛1一ム1… ψ・ … φ… ｝・・
2
（ψ1・ ・llコ 　 　 …

こ こ で，

　　　ψ ＝ X 十 Z
’ ，　φ ＝ X 一

丿ピ，　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　 （6 ）

また α は ，塩 基対 の z 軸方向の 間隔で あ る 。 （4）と （5）の 式 に相 当す る Lagrangianか らそ れぞ

れ 次 の Euler−Lagrangeの 式 が得ら れ る 。

∫を＋ A ・i・ X ＋ B ・ i・ Z … X
’ − Sa2　X

． 。
　・ O ・

∫を’
＋ A ・i・ X

’
＋ B ・i・ X

’

… 疋 づ ・
2
塩

一 〇・

・ψ・ ・A … 詈… 爰・ ・ ・…
一・α

2

綜 ・・

勘 ＋ 2A ，i。 9 。。。
e＋ B 、i。 φ

一 S 。
・

φ 一 。
　 　 　 　 　 　 2　 　 2 　 　 　 　 　 　 　 　 　

zz

（7）

（8）

酸や塩濃度 を適当に 変える こ とに よ っ て ，塩基対 の 水素結合 の エ ネル ギーが 塩基 と外の 溶媒の

水 と の 水素結合 の エ ネ ル ギ
ー

に ほ ぼ等 し くなる よ うな溶媒条件 A ・ ・ 　O を実現 す る こ と は可能で

あ る と推測 し て A ・＝一， O の 場合 もあわ せ て 考察す る ti

〔1） A ＝ 0 の 場合

　方程式 （7）か ら基底状態に 相当す る解
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　 　 　 　　 　 　 　 　 　 　 　　 　 　 　 　 　 　 　　 　 　 　 　 　 　 DNA 二 重 らせ ん に お け る ソ リ トン

　（i）　｛X ＝ 2 π π ．Z
’

＝ 2m π ｝お よ び，

　｛iD　｛二Z ＝ （2n 十 1）π ， 疋
ノ ＝（2m 十 1）π ｝

と X と ／ の 運動が結合 し て い な い uncoupled −2π ソ リ ト ン 解

　〔ilD　｛Z ＝ Xs ・ Z
’

； 2 尻 π ｝・　｛Z ＝＝2n π ・zt ＝ Xs ｝ お よ び

〔M ｛Z　＝ ・
　X

。

＋ ・ ・X
’

一 （2m ＋ 1）・ ｝・ ｛Z − （2m ＋ 1 ）・ ・Z
’

・；・
ち

＋ ・ ｝

を見 出す こ と が で きる 。 こ こ で ， Xs は sine −Gordon　 方程式

　　　々 ＋ B ・i・ Z − 5a2　 X
。 ．

− 0 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 （9）

の 解 で ある ：

　　　。
s

− ・ ・an
− ’

　e
± （「／d ）（ζ一ζ

・）
，　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 （10）

こ こ で ．

　　　4　＝ ＝ 　z − ・ ・， 9 − （5 〆B ）
1〆  ， r − （1 − 〃

2
〆vl ）

− 1／2
，

　　　v
。

一 （S 〃 ）
1／2

α ， v 〈 v
。 　 　 　 　 　 　 　 　 　 （11）

　
一

方、方程式 （8）か ら も基底状態に 相当す る解 と in　phase と out 　of 　phase の coupled ・
π

ソ リ トン 解

　 　 　 　 　 　 　 　 1　　　　　　　　　　 1
　〔V） ｛X ； nrr ＋ − X ，　　　　　　　　　　　　／ ＝ − n π 十 一 x ｝お よ び，
　 　 　 　 　 　 　 　 2　

s
　 　 　 　 　 　 　 　 2　

s

　 　 　 　 　 　 　 　 1　　　　　　　　　 1
〔vi＞ ｛x ＝

m ・ ＋ i　
x

・
・ z

’ ＝ m π
一
2　

z
・
｝

が見 出 され る 。 こ れ ら U ｝〜M ｝の 解 は模式的に 図 2 （a ）に 示 され て い る 。 こ の 図で は ，塩基の

回転の み を表示す る た め に 2 重らせ ん の ひ ね りを除い て 2 本 の 平行線で 示 し，塩基 B
．

の 方向

ベ ク トル

　 　 　
　　　　

う 　　　　　　　　　　
　

　 　 　 PB 　 を　 PP ’

　 　 　 　 7レ　　 7レ　　　　　　　　　 n 　　　n

線上に 射影 し た成分 ベ ク ト ル を短 い 水平棒で 示 し． ソ リ ト ン波に お け る塩 基 の 回転 と らせ ん の

開い た構造 の 長 さを直感的に 見 る こ とが で きる よ うに し て い る 。 図 2 （b）は ソ リ トン 励起 の 塩
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　　　　　　目！l騨｛
　 　 　 　 　 　 　 （iJ　　　 tiiJ　　　 〔iii｝　　　 ‘iV）

　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　

　　　　l！昇1鶉 昌　
　 　 　 　 　 tV 〕　　 （vi ）　　　　 ｛Vii ）　　 ｛Viii）　　 〔iY）

　　　　　　　　　　　　 〔a
）　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　 cG ）

　　　　　　　　　　　　　　　　　　 図 2

基 の 回転角 を数値計算し た 結果 を ｛iii）の 場合 に つ い て 示 した もの で あ る 。

（∬） A ≒ 0 の 場合

　方程 式 （7）か ら基底状態に 相当す る解

　〔D 　｛Z ； 2n π ，　 X
’ ＝ 2 厭 ｝

と uncoupled ・2π ソ リ トン 解

　 　 　 　 　 　 　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　

（vゆ ｛X − z
，

・ ／ − 2m π ｝・ ｛x ＝ 2n π ・ z
’

　
＝ ・

　Xs ｝

　　　　　　　　　　　　
が 見出 され る 。 こ こ で ， Xs は sine −Gordon 方程式

　　　 lX ＋ （A ＋ B ）・i・ X − 　S α
2
　X

。 。

− 0 　 　 　 　 　 　 　 　 　 （12）

の 解で あ る 。

　　　　　　　　　　　 A

　　　  4 ・・n
− ie ± （「／の （C−C・）， 2 − （S ／（A ＋ B ））

1／2
α 　 　 　 　 （・3）

一
方，方程式 （8）か ら は基底状態に 相当す る解以 外に in　phase と out 　of 　phase の coupled ・2π

ソ リ ト ン 解

　Mi）　 ｛x ＝ z
ノ

＝ x ｝，

　“×） ｛X ＝−
Z

’ ＝ Zs ｝

が見 出 され る 。 こ こ で Xs は拡張 され た sine−Gordon 方程式
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　 　 　 　 　 　 　 　 　　 　 　 　 　 　 　 　　 　 　 　 　 　 　 　　 　 DNA 二 重 らせ ん に お け る ソ リ トン

　　　i
’
i・ A … X ＋ 号… 2X −

・ ・
2
　Z

。 ．

一 … 　 　 　 　 　 4・

の 解で 次式で与え られ る 。

慌 ≒
  1− ｛：：隠：lllj：：：∵∴ （・5）

こ こ で ，

　　　κ 一 B 〆（A ＋ B ）， Z ＝ （S ／A ）
1／2a

　 　 　 　 　 　 　 　 　 （16）

上式 の 複号 は kinkと antikink の 解に 対応 し て い る 。　 A ＝・B の 場合に っ い て ，　 Zs
−

vs
一

ζ／9

　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 AJ 　　　　　　　　　　　　　　　
ハ

を数値 計算 した結果 は曲wa　X
。

−
VS

一 ζ／／，或 は、　 Xs −
VS

一 ぐ〃 と殆 ど相 似の 曲線 とな る 。

こ れ ら （vD・一　ex）の 解 の 模式図は図 2 に画か れ て い る ・

　 さて ， わ れ わ れ が見出 した 4 種類の ソ リ トン 励起波の エ ネ ル ギ
ー

は． ハ ミ ル トニ ァ ン に それ

ぞれ の 解を代入 して 計算で きる 。 A ＝ 0 と A ≒ 0 ．　 coupled と uncoupled ， お よび π と 2 π ソ

リ トン の 場合 をそ れ ぞれ 添字で 区別 し て 表 す と， こ れ ら 4 種の ソ リ トン の エ ネ ル ギーは 次式 で

与 え られ る 。

　　　E毒2。

− 8 ・痂 ・・ E烈 一 4 》再 ・・

　　　E 盤 一 8 （A ＋ B ） S ・・ E 誠 一 16砺 φ（ξ）r・　 　 　 （17）

こ こ で ，

　　　φ（ξ）− 1 ｛、厨 ＋ ユー 1。9 （4τ ＋ V
・F

’
i
−
）｝， ξ 一 BIA 　 　 （、8）

　　　　　　　
2
　　　　 ff

　酸度や塩 濃度の 変化に よ っ て ， 溶媒条件が殆 ど A ＝ 0 を満す と き ， 最 も低 い 励起 エ ネ ル ギー

を もつ ソ リ トン と し て ， A ； O の 場合 の CQupled 一π ソ リ トン が ある が ，図 2 の M 〜（vi）で 見 ら

れ る よ うに ， こ れ は生 理的に 非常に 興味の あ る ソ リ トン で ある 。 こ の ソ リ トン が 2 重 らせ ん を

伝播 す る こ とに よ っ て ， DNA の B 型構造が ほ どけ た り結 んだ りす る 。 DNA の 複 製や mRNA

の 転写過程等で 2 重 らせ ん が ほ どけ る の に は 一
っ の coupled ・

π ソ リ トン の 運 動 で 十 分で あ っ て ．

今まで 想像 し て い る よ うな DNA の 2 つ の 鎖 の 連続的 なま き もど りと い う不 可能に近い 運 動に

よ っ て 鎖 の 開離を行 う必要がな い とい うこ とで あ る 。
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　 DNA ．の 全長 を L とし ， ソ リ トン の 存在領域 の 幅 を dz と し，　 L を長さ 」z を も っ た N こ の

セ グメ ン トに 分割 して ， 開い た 構造 と閉 じた構造の セ グメ ン トの 数 を NQP ，亙 d 　とす る と，平

衡定数 は

　　　K ・
一
・ N

。 P
／N

、 、
＝   ／IV＝ Ln ／（L ／d ・ ）− nAz

とか け る 。 こ こ で， n は ソ リ トン の 数密度で ，

　　　。 一 （・。 ）
一・〆… 〃 ）（β・S… 1ノ・

e

−
／’
E　S°）

で 与 え られ る 。 こ こ で は，Englander 達や Tsuboiら の 実験条 件で は ，　 A ≒ O の 場合の 最低励起

エ ネル ギーの uncQupled 　2 π ソ リ トン が励起 され る と推定 して い る 。　 log　K の 1／T プ ロ ッ ト

の 実験 曲緯と理 論 と の 比較か ら ソ リ トン の 静止 エ ネル ギー E！
o）

や dz が評価 され る 。

　　　E
（o ）rO ．35eV ，　 dz ＝ 12 ／，　A 十 Br4S

とす る と ， （17）式か ら

　　　 2 （A 十 B ）＝ 0．］8eV ，　 4S ＝ 0．09eV

　　　　　　　　　　 　
が え られ ， （13）式 か ら 1 ＝ α ノ2 とな り，開い た 構造の ひ ろ が りと して ∠ z ＝ 6 α が得 られ ，

ソ リ トン の 速 さの 上限 と して

　　　v
。

＝　104　cm 〆sec

が評価 され る 。 実測 値は 300° K で K ： 2 × 10
』4

で ，

　　　 n ＝ 丿（ノdzz3 × 10
−5a

とな り， ソ リ トン 数は 1 万塩 基 あた り O．　3個 の 割合で ある 。

一
つ の ソ リ トン 領域 dzr6 α の

うち， H − D 交換に 有効な塩 基対 の 数をその 半分 の 3 個 と見積る と、 1 万塩 基対 当 り 1 個の 塩

基が 交換に 有効に 働 ら い て い る こ と に な る 。
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