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反応ネ ッ トワ
ー

ク における分子数の 離散性効果

東京大学大学院総合文化研究科　冨樫 祐
一

　化学反応系に お い て 、分子の 個数が 離散的 （整数）で ある こ とが 、系の 振舞い に どの よ うな効

果 を及ぼ し うるか 、 計算機シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン を通 じて 議論する 。 自己触媒的な反応系に お い て 、

分子数の 離散性が 本質的で ある よ うな新 たな状態へ の 遷 移が起こ る こ とを示す。 生物の ような大

規模な反応ネ ッ ト ワ
ー

クを持 つ 系に お い て 、 分子数の 離散性を利用 した現象が生ず る可能性に つ

い て も、あわせ て 論ず る 。

　化学反応系の ダイナ ミ ク ス を考える際には 、通常 、 速度方程式 を用い る こ とが多い 。 そこ で は 、

各成分の 量は連続量 （実数）と し て 取り扱わ れ る 。

　と こ ろ が 、各成分の 分子数は、整数で しかあ りえな い
。 分子数が小 さい 成分が ある場合には 、

そ の 有限性 ・離散性が 問題 とな りうる 。 速度方程式に よるアプ ロ
ー

チが 適用で きる とは限らない
。

　こ の よ うな 、 分子数が小 さい 系の 振舞い を考える際に は 、確率微分方程式が多 く用い られて き

た 。 だが 、確率微分方程式は 、連続極限で の 挙動 に連続量として ゆ らぎを加えた もの で あ り、分

子数が離散的で ある こ とそ の もの の 影響を取 り扱 うこ とは で きな い 。

　本研究では 、 こ の 分子数の 離散性が本質的で ある よ うな効果 を問題 とする 。 連続極限で の 挙動

に ゅ らぎを加えた もの と して は とらえきれな い 新 たな状態が 、分子数が 離散的で ある こ とに よ っ

て 現れ て くる可能性に つ い て 議論す る 。

　まず、第 2 章で は、最小限 の モ デ ル 反応系として 、4 種類の 分子 Xi（i ＝1
，

…
，
4）か らなる 自己

触媒的なル ープ Xi ＋ Xi＋1 → 2Xi＋1，
X5 ≡ Xl を考える 。 反応容器外で の 各成分の濃度は一

定に

保たれ て い る もの と し、容器の 内外 に拡散に よ る分子 の 出入 りが ある もの とする 。

　連続極限で は 、各成分の 濃度変化は 、 速度方程式を用 い て 考 える こ とがで きる 。 各成分の濃度

は 、振動しなが ら 固定点 （定常状態）に収束 して ゆ く。 反応容器 の 体積 y が 大きい （分子が 多い ）

時の 振舞い は 、概 ね、こ の 連続極限 で の 挙動にゆ らぎが 加わ っ た もの と見なすこ とがで きる 。

　ところが 、V が 小 さい （分子が少ない ）時に は 、こ れ とは全 く異なる挙動を示す。ゆ らぎが 大

きく、か つ 、分子数が 離散的で ある こ とに よ り、 各成分 X
、
の 分子数 （Ni 〉が 0 に まで 達す る よ

うに なる 。 ひ とたび 瓦 ＝ ・　O となると 、X
、
を生成する反応が完全に停止 し、次 に Xi 分子が流入す

る まで Ni ＝ 0の 状態が続 く。 これ に よ り、Nl
，
N3 が 比較的大きく、か つ 、殆ど の 時間に 渡 っ て

N2 ＝ N4 ＝ 0 で ある ような新たな状態 （1−3　rich 状態）が現れ る （同様に 、2−4　rich 状態 ：殆 ど の

時間に渡っ て N1 ＝ N3 ＝ o 　も現れる ）。 こ の 1−3　ri（血 状態で は 、 ただ 1個の x2 もし くは x4 分

子の 流入に よ り、各成分 の 分子数が急激に 変化する よ うな、特徴的な振舞い が 見られ る 。

　こ の状態が 現れ るために は 、分子数の ゆ らぎと離散性の 双方が必 要で あ る 。 連続極 限で は対応

する状態は存在せ ず 、
こ の 状態を連続極限で の 挙動 に ゆ らぎを加 えた もの として と らえる こ とは

で きない 。 y を変化 させる と、こ の 状態 へ の 明確な遷移が 見られ る 。

　第 3 章以 降で は 、よ り複雑な反応ネ ッ ト ワーク の 中で 、分子数の 離散性が ど の よ うな効果を及

ぼ し うるか 論ず る 。
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