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　 ラ ン ジ ュ バ ン 方程式で 記述 され る系 の 非 平衡定常状態 に お い て 、散逸率 と揺動散逸 関係 との 破 れ とを っ

な ぐ等式関係 を提示 す る。非平衡定常 状 態 に あ る系 に お い て は、外部 か ら受 け 取 っ た エ ネ ル ギーを環境 （熱

浴）へ と散逸す る事に よ っ て 、系が 定常状態 に維持 さ れ る。一
方、熱平衡状態 に あ る系 で は 、熱力学変数 の

フ ラ ッ クス の 揺 ら ぎ と応答係数 と の 間 に
、 系 お よ び 熱浴 の 温度 を 介 し た 簡潔な関係が成立 す る こ とが 知 ら

れ て お り、揺動散逸定理 と呼ばれ て い るe しか し、そ の よ うな関係 （揺動散逸関係）は、平衡か ら遠 く離れ

た系に お い て は成立 しな い
。 本稿で は、ラ ン ジ ュ バ ン 方程式で 記述 され るよ うな非平衡系 に お い て は、系の

エ ネ ル ギ
ー

散逸率が 揺動散逸関係 の 破 れの 度合 い を用 い て 表現 で き る事 を示す 。 こ こ で提示 した 関係式は、

実験的 に 測定可能な量だけで 閉じて い る た め 、 様々 な実験系 に応用す る こ とが 可能で あ る。特に、生体分子

モーターの 運動 メ カ ニ ズム を解明 す る 上で 、本稿で提示 す る結果が どの よ うに 役立 つ か を議論す る。

1　 は じめ に

　近年の 実験技術の 発展 に伴 っ て 、分子 モ ーターの よ うな タ ン パ ク質複合系に つ い て 、定量的な

実験が可能に な り、 詳細な実験デ
ー

タが得 られ つ つ あ る 。 そ うして 得 られ た実験結果を解釈す る

た め に 、これ まで に も様々 な理論的 アプ ロ ーチが とられ て い て 、それ ら は 大き く二 つ に分 けられ

るで あ ろう。

一
つ は可能 な限 り系の 詳細を取 り込 ん だモ デ ル を用 い て分子動力学計算を行 い

、 実

験データの 定量的解釈 を目指す もの 、もう
一

つ は非常に抽象化 された
‘C
お もちゃ

”

の モ デル を詳 し

く解析 して 、実験結果の 定性的な理解を与 え ようとする もの （e．g．ラチ ェ ッ ト模型な ど）で あ る 。

現実に存在す る分子モ ーターの メ カ ニ ズ ム を理解す る た め に は、前者の よ うな方法 論は避 けて 通

れ な い と考え られ るが、現時点で は解析可能な系の ス ケール に制限が 大 きい の も実情で ある。か

とい っ て後者 の ような抽象的なモ デル で は、実験結果の 定量的な側面を説 明 しきれな い し、また

同 じ よ うな結果を与え る モ デル は い くつ で も考える こ とが で きる とい う本質 的な困難が あ る。

　抽象モ デル の そ の ような問題点 は 、モ デル が実験的に 測定可能な物理 量 だ けで 閉じ て い な い こ

とに 由来 して い る。 た とえば ラチ ェ ッ ト模型 で は 周期ポテ ン シ ャ ル の存在 を しば しば仮定す る が
、

そ の 周期ポテ ン シ ャ ル の プロ フ ァ イル を実験的に 測定す る の は きわ め て 困難で あ る 。 また系 に 課

されて い る非平衡条件 を実験的に特定す るの も容易で はな い 。従 っ て、実験 との 比較 に 耐え うる

予言をするため には、実験 的に 測定可能 な量だけで 閉 じた、定量的な命題を提出す る必要が あ る 。

1E −mai1 ： t．harada◎scphys ．kyot［” u ．ac ．jp
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その 命題 は 、
モ デル の 解釈 な ど に依存す る こ とな く、 実験的測定の み か ら テ ス トされ なければな

らない 。

本稿で は、その ような命題の一
つ の例 と して 、非平衡 ラ ン ジ ュ バ ン 系に お い て最近示 された、エ

ネル ギー散逸率 を他の 測定量 と関係づ ける等式関係を紹介す る ［1，2］。

2　 モ デル と結果

　こ こ で 扱 うの は、
一次元線路上を微粒子が ブラウ ン 運動 して い るよ うな 系で ある

。 粒子 は 以下

の よ うなラ ン ジ ュ バ ン方程式に従っ て運動す る とす る。

cr±（t）＝ F （x （t），
σ（t））＋ ξ（t）＋ εfp（t）， （1）

こ こ で 7 は散逸係数 、 ξ（t）は 平均 0、分 散 27kBT の 白色ガ ウ ス ノ イズ で 、　T は 系の 温 度で あ る。

F （x （t），σ（t））は系 に働 く力 （保存力／非保存力含む）で あり、 こ こ で は粒子の 内部状態，
σ （t），

に

依存す る として い る 。 σ （t）は ｛0，
1

，

…
，
n − 1｝上 の Poisson過程で ある とし、σ → σ

’
と い う状態

間遷移が起 こ る遷移率
，

α
σ σ

’（x ），は
一般 に 粒子の 座標 に 依存 して も良い

。 また ここで は 、 粒子 の内

部状態 に よっ て 、粒子が 感 じるポテ ン シ ャ ル （周 期 6の 周期ポテ ン シ ャ ル とす る）が切 り替わ る 、

とす る 。
っ ま り

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　∂σ
。 ＠）

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　（2）　　　　　　　　　　　　　　　　 F （x ，σ ）… 一
　 　 　　 　 　 　 　　 　 　 　 　　 　 　 　 　　 　 　 　 　 ∂x

ただ し U
σ （x ）は状態 σ にお い て粒子が感 じ るポテ ン シ ャ ル 、とす る 。 （1）式右辺 の 最後の 項 は

、 系

の応答 を測定するた め の 微小外力で あ る （ε 《 1）。

　こ こ で 導入 したモ デル （1），〔2）は、フ ラ ッ シ ン グラチ ェ ッ トと呼ばれる有名なモ デル で ある。 こ

の モ デル で は、粒子の 内部状態の遷移確率 ，
α

。 σ
’（x ），

と各状態に お け るポテ ン シ ャ ル
，
U

。 （x ），
と

が、任意の σ
，

σ
’

，
x に つ い て 次の よ うな条件 （詳細釣 り合い の 条件）を満た して い る場合 に限 り、

系が 熱平衡に 達す る。

　　　　　　　　　　　　，

−u ・ 〔x ）／k ・
T

α
。。

’（x ）− e
“σ

・
’〔x ）！le・ T

α
。
’
。 （x ）　 　 　 　 　 （3）

そ の よ うな 熱平衡状態に お い て は 、 粒子の平均速度 ， v ， ，
は 0で ある し、 また系 へ の 正 味の エ ネ ル

ギー入 出力 も 0 で ある。
一方 、 遷移率やポテ ン シ ャ ル が条件 （3）を破 っ て い る場合に は

、 系は非平

衡定常状態 に達す る。つ まり粒子は
一般 に 0 で ない 平均速度を持ち 、 また外部か ら受け取 っ た エ

ネル ギー
を熱浴 へ と散逸し て い る e 詳細 は 最近 の総説 ［3，

4］を参照 された い 。

　さて 我々 は こ の 系の 内部の 構造を知らな い として 、 外部か らの 測定可能な量だけに よ っ て こ の

系の 非平衡定常状態を特徴づ けた い と考え る 。 そ の た め に以下の よ うな 、 測定可能な物理 量 を定

義して お く。まず、定常状態 （ε ＝0）に お ける平均速度 u
、

E 〈th（t）＞o を測 る こ とが で きる。 こ こ で

（…＞o は摂動が な い 状態 に お けるア ンサ ン ブル 平均を表す 。 また平均速度か ら の揺 らぎの 相関関数

0 （t）≡ 〈［dr（t）
− v ，］［tr（0）− v

・｝〉。 ， （4）
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も測定可能で あ る 。 次 に 、 粒子 に微小 外力 εfp（のを及 ぼ した場合の 平均速度 の 応答は 、応答関数

R （t）を用 い て 次の ように特徴 づ け られる。

　　　　　　　　　　　（di（t）〉＿

− Vs　一 ε

ノニニ＿ ＿

R （t
− s）fp〔・）・・ ＋ ・（e2 ）， 　 　 （・）

ただ し、〈… ＞E は摂動がか か っ た状態にお ける ア ン サ ン ブル 平均を表す。こ こ で R （t）は t ≧ 0 で の

み定義されて い るが
、 因果律 の 結果 として、時刻 tの 速度はそれ よ り過去の 時間の 摂動の 影響 しか

受けな い か ら、t ＜ 0 で は R （t）＝ ・　O と定義 して お くの が 自然で ある 。

　さ て 、系の パ ラ メ ー
タが 条件 （3）を満た して お り系が 平衡 に 達 して い る場合、こ こ で定義 した相

関関数 と応答関数の 間 に は 、 亡≧ 0 に お い て 次の ような関係が成立 する事 を示せ る 同 。

0 （の訥 B 盟 （t） （6）

こ こ で 、任意の 関数 A （t）の Fourier変換を次の よ うに 定義する と、

A（・ ）一∠ン（t）・
’W ‘d・・ 〔7）

（6）式の Fourier変換 は次 の よ うに な る 。

c （ω ）＝ 2kBTR ’

（ω ） （8）

ただ し、
’
は実部 を表す 。

一方 、
パ ラメータが条件 （3）を満た して お らず、系が 非平衡定常状態 に

ある場合 に は 、相関関数 と応答関数の 間に （6）や （8）の ような関係 （以下 、

「揺動散逸関係」 と呼

ぶ ）は成 り立た ない
。

　もう
一

っ 非平衡系を特徴づ けるた め に重要な物理量 として 、系が 単位時間当た りに 熱浴 へ と散

逸するエ ネル ギー
，J（t），

が ある 。

」（t）dt ≡ h毒（t）一ξ（t）］odx （t）， （9）

ただ し 。 は StratQnQvichの意味で の 積で あ る ［6］。非平衡定常状態に お い て は エ ネル ギーバ ラ ン ス

か ら、（」（t）＞o は 系が単位時間当た りに入力 され るエ ネル ギーに 等 しい。当然 こ の 量は 、平衡 に お

い て 0 で あ り、 非平衡定常状態、で は
一般 に正 の値 を とる （熱力学第 2 法則）。

　以上の 準備の もとで、以下の ような関係式 を証明する こ とが で きる 。

［定理］定常状態 における散逸率 」（t）の平均 は、揺動散逸関係の破れを用 い て以下 の ように表せ る。

　　　　　　　　　　（・〉・ 一 ・｛・ξ・ 罵［∂（・）一・… 胸 ］穿｝・ 　 　 （・・）

証明に っ い て は、文献 国 を参照 された い
。

一 74一

N 工工
一Eleotronlo 　Llbrary 　



Bussei Kenkyu

NII-Electronic Library Service

Bussei 　 Kenkyu

「複雑な多谷 ポ テ ン シ ャ ル エ ネ ル ギー面 Eで 生起す る 動力学諸問題」

3　物理的意味につ い て

　（10）式右辺 は、平衡状態で成 り立 つ 揺動散逸関係 （8）が、非平衡定常状態 に お い て 破れ て い る

度合い を表 して い る こ とに注意された い
。

つ ま り（10）式は、非平衡定常状態に ある ラ ン ジ ュ バ ン

系の 定常 エ ネ ル ギー散逸率 を、実験 的に測定可能 な揺動散逸関係の 破れ として評価で き る こ とを

表 して お り、 冒頭で述べ た よ うな、測定可能量で 閉じた命題を与 えて い る。 また 、 （10）式の特徴

として、元の モ デ ル 〔1）の 詳細、例 えば F （x ，
σ ）として どん な関数を選ぶ か など、に は依存 しない

形を して い る こ とが 挙げられ る 。 実際に
、
F （x ，

u ）を どの よ うに選ぼ うとも、最後の 結果 （10）は そ

の ままの形で 成立する こ とを示せ る 。 それだ け で な く、（10）は ラチ ェ ッ トモ デル に 限 らず、非常に

広 い クラス の Langevin 系で
一般的に成立 す る関係式 に な っ て い る。こ こ で は詳細に 述 べ る余裕が

ない が 、（10）式の 結果 は、系の 自由度が もっ と多 い 場合や 、 時間周 期的な外力に よ っ て 駆動 され

る系の 場合、また慣性の 効 く場合 な どに も一般化 する こ とが で き る。

　次 に 、生体分子モ ータ
ー

の運動メ カ ニ ズ ム を調 べ るた め に
、

こ こ で 述べ た結果が どの よ うに 使

え るか を議論す る。分子モ ータ
ー系 （モ

ーター及 びレ ール の タ ン パ ク質複合系） は、多数の 複雑

な分子か らな る複合系で あり、従 っ て 非常に多 くの 自由度を持っ 系で ある 。 しか しなが ら、ある種

の分子モ ーターの 挙動を簡単なラチェ ッ トモ デル を通 して理 解で きる とい う示唆が実験的に得 られ

っ っ ある 〔7］。非常 に た くさん の 自由度 を持 つ は ずの 系の振 る舞 い が 、せ い ぜ い 1 〜 2 自由度 の ラ

チ ェ ッ トモ デル で 記述で き る とい う事 は決 して 自明で はな い 。そ こ で 、こ の
「
分子モ ー

タ
ー

の運動

を何らかの ラ ン ジ ュ バ ン 方程式で 記述で きる （A ）」 とい う仮定 は定量的に検証 され る必要が ある 。

　一方、 こ の 節の 始 め に述 べ た事柄か ら、関係式 （10）は 、仮定 （A ）が 妥当で あれば、分子 モ ー

タ
ー系で も成立 す る こ とが 予想 さ れ る 。 そ こ で 、もしも実験 的に式 （10）が成 り立 つ こ とを確認で

きた な らば、それ は仮定 （A）の 妥当性の 定量 的な検証を与える こ とに な る。逆 に、も し式 （10）が

実験 で 否定 され た場合、それは モ
ー

タ
ー

の 運動を記述 す る の に
、 そ の 重心の 並進運動だけ を扱 っ

た （1）式の よ うなモ デル は妥当で ない こ とに な る 。
つ ま り、それ以外の何 らか の 自由度 （分子 の 内

部運動の 自由度な どで あろ う）が、モ ータ
ー

の エ ネル ギー変換メ カ ニ ズ ム に お い て 重要 な役割を

果た して い る とい う示唆が 、（10）式の 検証 を通 して得 られる の で ある 。

　こ の よ うな観点か ら生体分子 モ ータ
ー系を解析す るこ とは 、 こ れ まで行われ な か っ た こ とで あ

り、 どの ような自由度が重要で 、 どれは それ ほ ど重要で ない か を実験的に判断す る上 で 、有用な

指針を与 えられ る こ とが 期待 さ れ る 。

4　 まとめ および今後の 課題

　本稿で は 、非平衡定常状態に あ るラ ン ジ ュ バ ン 系にお い て 、 揺動散逸関係 の 破れ が エ ネ ル ギー

散逸率に結びつ い て い る こ とを示す等式関係を提示 した。
こ の 関係式は 、

モ デル の 詳細に よ らず 、

また線形非平衡の 範囲 を越え て 厳密に成立す る結果で ある。今後、こ の ような関係式が 成立 する

範囲が どこ まで
一

般化で きるの か を探る と共 に 、さ まざま な実験系 に お い て検証 して い くこ とは 、

平衡か ら遠 く離れた系の 理解に大 き く役立 つ こ とが 期待 さ れ る 。
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