
Bussei Kenkyu

NII-Electronic Library Service

Bussel 　 Kenkyu

研究会報告

分子 回転運動が非平衡な高密度流体の 運動学

　　　　　　一 ATP 駆動ポン プの 仕組み 一

高度情報科学技術研究機構 　　田次邑吉
1

1 　水中で の ATP の 加水分解

　細胞な どの プラズマ 膜に おけるイオン ポン プは ATP の 加水分解の エ ネル ギで駆動され る 。 水は

非球分子の高密度な流体で あるため 、 加水分解で放出される高速の Pi イオン が周辺の 水分子を押

す時 、 水分子は 、 後方に生 じた ボイ ドを埋め るべ く、回転運動を起す もの と考 え られ る。

ATP 十H20 − → ADP 十 Pi

　　　 ＼ pushing　 H 、o ／

（1）

回転する水分子は、イオ ンが混入する と、水分子問の 歯車が噛み合い 、併行運動を加速する。 加速
された水分子 は、イオ ン を濃度勾配や電気勾配に抗 して輸送する 。 輸送を担 っ た水分子は、水 中
で の逐次衝突 に よ り運動量をカオス的に混合 し、逆行を くい 止める。式 （1）は、光合成や FoFl 複

合体で 見 られるように 、（エ ネル ギの 出入を伴な う）可逆反応であ り、統計力学的記述を保証す る 。

　式 （1）の 回転する水分子 に よる輸送を記述するに は 、（イ）分子 の広が りを陽に扱 い 、分子衝突

に おけ る回転運動 と併行運動の結合を記述す る こ と、（ロ ）逐次衝突に おける運動量の カ オス 的混

合を説明し 、 運動量輸送の不可逆性を記述す る 、 とい う課題を 成し遂げねばな らな い 。

2　 分子系に た い するPost −Boltzmann 方程式

2．1　 統計 力学 的記述 の 原理 と衝突の 粗視化

　統計力学的記述の原理は、等重率 とエ ル ゴー ド仮説である （そ れぞれ 原理 （a ）、原理 （b）と書く）。
しか し、 従来の位相空間にお ける仮想集団の よ うに、原理 （b）を長時間平均で定義する と、全て の

衝突が 同時的な事象 とな り、同時に粗視化されて、逐次衝突は時間序列を失 っ て 自己衝突に い た
る 。 こ こ で は、実集団を取 り、原理 （b）を有限時間平均で定義 して 、巨視性を集団平均 と時間平均
の 交換可能性に よっ て 判定する方法を とる。 こ の 有限時間平均が空間セル を生 じ、セルの運動や、
セ ル 中で の 広が りを もつ 分子の 衝突を考慮するこ とに よ り、非平衡な分子流体を扱 う。

　従来の 位相分布 DN （X ，　t）を構成する 1＞分子系か ら、局所 R に 自由時間 tnの 間に存する n 分子部

分系の実集団 、 orn 個の互 に孤立 した空間セル を抜き出す 。 各セ ルに は原理 （a）に よ り順行 と逆行
の分子が一

様等方に同居するの で、セル は μ空閤にあると見なされ、
一
様な密度分布 ＜ Fn（Xn ，

t）＞ n

で表現され る （＜ ・
＞ n は tnで の時間平均）。 セル とセルの融合は粗視化に よ り表す とする と、　 n 個

の セル は 6n 次元 T 空間
’

を張り、 ＜Fn （Xn ，
t）＞ n は 位相分布と見なせ る 。 か くして 、 粗視化を座

標に組み込ん だ開い た絶対的な位相空間が張られ て 、運動量輸送を記述する こ とが出来る 。

　原理 （a ）は全角運動量がセ ル平均に つ い て零 にな る と表現で きる （水分子を 2 原子分子 とする）。

　 　 　 　 　 　 　 n 　 　 　 　　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 れ

α n （＜ Fn∈R ＞ ，、 〔浬1
　rl

× pl　e 浬1
　ul

× IID・・　O
，　 α n ：セル平均 （2）

（rl ， pg は 分子の 重心の 座標 と運動量の 値 。 （ul ，
lg は分子の 方向 と回転運動量の 値 。 位相空間で は

分子は剛性を失い 、2 質点 とな り、1Ul ＝ llとなる。そ こ で 、分子 に剛性条件を課す。

α 。 （＜ Fn∈R ＞ 。 　ul × 置り＝ o， （3）
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　原理 （b）、巨視性条件 は重心角運動量が零 となると書ける 。
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  編 pl＋ 1）／（i＋ 1），

式 （2）と （4）か ら代わ りの Liouville方程式が次の よ うに得 られ る。

　　　　　　　　n − 1　 ・ n ・咢、 一

鰹 ｛H ・ ・
　Fn｝〉 ・ ，

｛H ・ ・
Fn｝一

一

Σ驫絵・ 爭 論 一

莟（与籌 ・ 窪誓），
− mi 一

（4）

（5）

　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 3m

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　 （i＋ 1）

式 （6）は open
‘

7−space
’ in〆

−space で定義 されてお り、　 Liouville定理を以下の ように 課す る 。

　　　　　　　　　　　　　　童11呵 明 ・飾 駆 一 ・…　 　 ）

（6）

（7）

　　… （
可 ∬・・P ・ ＋

薔
1渦 ・ ・

一 ・・ns ・an ・・
）

e − ・／（・… Rb） Rb ・ボ・ ・長・

　　　　　　ρ1（R 、，
ul

，
t） 一 ・L（・F2・ 。）， η1（R 、，

ul
，
t）＝＝　。qk ．F2． 。），

　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 Ml

　　　　　　E1 （Rl ，ul ，t） ＝　L（11＜ F2＞ o），　H1 （Rl ，
u1 ，t）＝£ （ul × ll＜ F2＞ o）．

£ ＝∫dΩ 1 ∫du1∫dλ1 （Ω 1 ＝ P1 ／IP，1，λ1 ； 11／11，D．回転と移行の 相互 作用は以下の とうり。

　　　　　　　　　　　［繰ト … d・ε1 − 1（・・瓦 ・ 誓・ m ）・

2．2　 分子 の 衝突 におけ る回転運 動 と移 行運動の 結合

　2個の分子の （Pl ，
11

，
12）の 相互作用は、通常の粗視化の場で行われる 。 回転運動は、集団を形成

しな い の で 、回転的に粗視化域を描 くの が移行的に描 くよ りも早い ときにの み、陽にな る 。

　　　　　　π 1／1121≡ To ≦ 丁12 ≡ miRm ／lpil，　　or 　　Ipll／Ml く Rm ／70 ≡ c
，　　　　　（9）

こ こ で To は早 く回転する方の半回転時間、1  L は平均自由距離 、　 c は 恍 逮 。 早い 回 転時間で （第
1の ）時間粗視化するこ とに よ り、新 しい 運動量保存則が え られる。

（10）

（11）

（12）

（13）

2．3　加速された分子 の不 可 逆的な運動量輸送

　3 個の セル が同時に融合 して 自己衝突す る の を 防ぐため 、 運動量保存則 に よ り衝突毎に時間を
（第 2の）粗視化すると、Post−Boltzmann方程式 （15）の右辺第 2、第 3 項を得る。

　　　　f・（・・… ，
・，，b − 1… f　・λ・Fl　（r1 ，

・P1 ，
・ ・，

1・，
t）

　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 1

　　　　　　　　　　　
0「
　互弄

Ψ1（r1 ，Pl，ll，t）［1 ＋ 3ω rj1 （rl ・Pl，
1．i ，

t）］，　ω 1 ＝ P1 ／IP，1・　　（14）＿
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・黔一CI 一 藷 ・jlΨ・ ＋

、、毒，Ffdy・咢… Ψ・Ψ・

　　　　　　　　　　　　　　　　・ 昜… El ＋ 誓・ H ・）・（・ ・傍・ ・1；
’

？ili）， （・5）

CI は衝突項 。　 Un ＝ σ n ／fft は非中心力と中心力の 断面積の 比 。 右辺第 4 項で 、 分子 回転が 流れ
j1を 加速す る （E1 ，

H1 は
‘Ma ）cwell 方程式

’

より得 られ る）。
　 CI に よ りj1が分散す ると、第 2項の

一∂
iji

／0tに より引き伸ばされ、第 3 項の局所での流れ の 保存則に よ り折 りたたまれる。局所的な
運動量保存の故に 、 こ の カオス 的混合は局所で行われ、環境に依存す るため、決定論 的でな く、
10cally　non −Markov 的 とな り、不 可逆性を示す 。
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