
The Japan Society of Mechanical Engineers

NII-Electronic Library Service

The 　Japan 　Sooiety 　of 　Meohanioal 　Engineers

1−204　Computati   n 　for　POtent董als　Produced　by　Interac重ing　Channel　Polypeptide
　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　on 　the　Excitable　Membrane

Y6shimitsu　Okita†
，
TbS  f辷齟 i　Sugiura‡，　Hhbhumi 　Hi哦 yama §，and 　Tenhisa　K細 i¶

；贐 嬲 麟 ：謙 嬲 攤 雛發階 瀧盤 謡蹄 欝
… 4・2−・・61畑

§D 叩 ・    ・・f劭 bli・ 囲 嵐 A ・蹠 飆 M ・dical　C ・11・g・，　Hi皀・・屈 2−1，M 」d・   
，翻   w ・ City・78−8510，脚S　Th ・ F鳳 助 ・    ・・fS  ・琳     融 M ・di・組 C ・11a9・，　H舳 一

・h・u　36・・，　H 躙 m 翻 31−3192 」、p、。

恥 e押uate 血 ・嘸 ・m ・1ec曲 i煎 ・・  1呈・n ・f・y1洫面 cal　P。lypgPtid・・舳 t眦 ・・ゆ ・血9 血・ i・n ・  ・］・・bunit，　we ・・mput ・d
血・ d・・伽 ce 　depe・d・曲 ・1ec曲 血t・蝋 i卿 ・t・血 i・1   ・1・・  g　C ・・1・mb 重・ 副 V洫 由・隔 1・p ・t・・ti、1、，　We 。。n，」d，，ed 吶

P猟 ems ° fge°me 面 c　c・・69肛 ・ti・n 　b・帥   啣 岬 i・面 ・ゆ iy脚 廿d… 0 ・… se 　i・曲 伽 ・ ・… 脚 ・i蹠 d　p・・allelly 跏 d
aゆ e「… i・ er・・s・d・We ・・sum ・d 飆 鰍 ・Cyli・der・・ha・・ 醗 ・e・t・鍼 i・・．　differ・nt 　pit・晦 血・ α 肚・旺x ，　S耄・ ・魄 ・ ・ 財 。n ，
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・hgrg・・f・・ an ・血・・ cyl洫虹 踊 ・… 鋤 t ・魄 ・ di・伽 ce 　di跏 b啣     醐 d・聡 ．　By 血… mpl ・x

stereo 　geome 血 c 　analysis ，　we 　cou 】d　exp 盻 ss　the　distances　of 　two 　point　cha   es　omhe 　su1血ces　of 　helicjes　of 　two　di衡 ent

呻 de「s・By 血   9・・m ・nic　e・nsid ・蘭 ・n ・w ・ ・  1d・皿・田飢・ 血・ i・重・r・Ctj・n・POtenti・1　wh ・n 御 鰐 1」血 ・a1　P・1噸 d・ 、　a，e
in　parallel　position　and 　crossed 　position．

盈砂 肋 鳩 ：Excitable　M   brane，　Molecular　ilterectio皿，　Van　der　Waals　Force
，
　Ge   etry

1．　 lnt「Oduction

　Io血 selecd 鴨 ch   els   excitable 　mem   es　are　con Ψosed 　of

finite　number 　ofcy1 血ddcal　polypeptides（Fig、1丘om 　refヒrence ｛2））．
these　rnolecules 　ehatige　their　conf （）  ぬ ons （Fig．2　frem　reference

（1））so 　as　to　ope 皿 and 　close 　the　ehannel 　molecules ．　In　the　preserit　in−
vestlgat 叫 we 　propose　a 　geometric　method 　to　cornpute 　interacting
potentials　amo 皿g　these　defi｛  ble　POIypqptides　to　analyze 　eledtro −
dynamical　mecha 重ゴsm 　f（）r　ion　selective 　chan 皿 el　ope 血 9．

2．Geome ¢ric　Cons韮dera重io皿

　 lhe　elecnical 　eharge 　disnitS」tion・of ・amin ・ ac埀ds   the 蝓   s

of 　c   el　po卿 i  s 鷹 a   ged　heli晦 鴨 re脚 ed

these　ch 缸 ges　by　POint　charges （Fig．3），　They　are 　denoted　by　yA　fbr
the　first　cyjinder 　aロd　xA 負）r　the　sθcond 　cylin ｛ieエ The　pitch　ofeach
heHx　are　given　by　L α a血d ヱンb　reSpectively 　fc）rthe 　cy1斑de  （Fig．4）．
Hence　the　rise　ang 】es　ofthese 　two 　helixes釦 re　entpressed 　by φα and

φb・lhe　h・血 ・ntal　displacement　betWeen　these　tW ・ cyl沁ders瓣
setbyaconsta 皿tc．
　 The　po血t　c比  es　on 　o皿 e　he蓋x　are　pr（唾ected 　on 　the　horizon−
1a1 （10ss 　secti｛mal 　plane　ofone 　cylinder 　which 　are　delloted　by　14n

〔Fig，5）．　These　projected　pint　dharges　disuibロte　by　eb　on 　the　sec   d
Cylinder（Fig、5〕and θα on 　dle缸rst ｛乃rli皿deエ　The　nearest 　distance
圃 ween 　tw・ （rylinders　was 　deneted　as　R．

　lh・ dista・・ce 　betWee皿 舗 P・int　ehaiges 　each ・f・theni・bel・ug 　t・
the　first　and 　the　second 　Cylilders　can 　be　calculated 　by　the面 gono−
metric 　measure （Fjg．6）．
　The 　i煎 emction 　between　one 　p血t　charge 　on 伽 firSt　helix　to　a】1
血epoint　cha 響es　on 　the　sec   d　helix　are　described　by　Fig．恥 f　the
case 　of （Yf2， xA ），　n ＝1to　9．

　By 血ese　geomenic　ccmsideration ，　we α mca 且cu］ate 　the　distances，
「n ・　amang 　all　the　P・…nt　Charges ・漁 e　tw・ heliXeS・ftW・ Cy］inderS，
　we 　c・mpute ！he 〜

「
an 　der　Waals　force　1／r6 　for・ne 　helical　t 

of 　tw ｛｝ qアiinders，　Fα r　si町 》1童ci重y，　aH 　the 　d喫 es　on 　the　helixes　are

assumed 　to　be　unity 　a皿d ．we 　analyzecE 　Qnly　the　influence　of 　the　gco−
menic 　propenies　ofthe 　helical　dis匂rjb血 on 　ofthe 　po洫 cha 〔ges，

3・ Computed　Resu 髭s

　Figure　8曲ows 　the　Gomlmted 　f註ctor　1か
6
　whe 皿 ム

α
and 　the 臓 dias

of　the 鯱 t   nder α，　were 　ch   ged．　Wi魚 an 血α ease 　of 　L α，出 e

1／r6　increased　gmdually，
　Figure　9　shows 　the　l／r6　when 　La　and 　the　radius 　of 　the　second
cyjnder わ，　were 　cha 皿ged．　V肖th　an   crease 　of 　b，　the　1／r6　de（：eased

rapidly ，

4．　 DiSC眠 ssio 睦

　The　pres  t　work 　only 曲 owed 　a　geOmenic　met 血od 　to　com −
pu鯰 the　charact 夛ds樋c　d耄s頓血ce　1／i6　fbr　in童e胆 cting 　two 　Cylinder
polypep廿de言eonstinit 血g　t血e　channell 　o 皿 excitable 　oellular 　sSrstems ．
The　compU に4　res山ts　have　to　be　compared 　with 　Ineasured 丶〜跏 der
V囲 sp

『
胎皿廿als　in　fUture　to　exami 皿e　the　vali｛慧ty　of 　the　prese皿 t

ge  et葭c　apPmach ・．The 　defeCt　of 　the　present　apProach   y　be
the　simpli 丘cadon 　ofthe 　cha 瑠 es 　ca 面 ed 　by　di丘ヒrertt　type　pf　amj 皿 o

acids 　that　are　con 顫戯 亘ng 　the　ch   el　p〔｝lypeptides，　S血ce　each

amillo 　ac埀ds　has　different　number 　of 　atoms ，　the　magnitude 　of 　the

P・int　chafg ・・蹴 傭 伽 m 舳   i呼 a皿 血e 血  ・ r　1／・
6
　have　t・ b・

wejghted 　by　the　characte 匝頭 c　amount 　oftlle　charges 　ca   ed 　by　the
an 血 o 　acjdS ．

5．　 Conc 且usio皿

　The　geome丗 c　analysis 　was 　jn重md 聾 ced 　point　cha   es　on　inter−
ac 廿ng 　tWo 　polypqp廿des　that　co 皿 s錘鴕Lte　ioれ sel  丘ve 　channel 　POre
・面 e 飢 ci稔 bl・ memb ・aiie・凸 e 丶  偽 r 鴨 ・置s 伽 t・ r　1〃

5
　w ・・

jnfluenced　s1rongly 　by　the　pitch　and 　the　Iadius 　ofinteracting 　cylin −
ders．　The 　plesent　stUdy 　may 　be　usefbl 曲 en 　precise　cha   e　on 山 e

跏 血 ・ acidS ・ar・ w ・ighted・皿 the ・fa・t・ ・ 1か
6．
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Fig．2 、 、　dl面 囲   ・f舳 ・ 継 ・e・i血 … 曲 ・ ・ぬ ・ ・f・・呵 腮 訂 ・f嵐・ 鐡   ；b　a・d ・・曲 ・卿   d　c1°舘 d

　　　　 c・ 
’
・mlati ・ns ・f⊂yliTidrical　peptides。ons 廿tu伽 9 血e　channel 　p・ 

（a ）

（b）

Fig，　l　 al　 three −dimensional　molecular 　st皿 c膿 of 　C田cium

　　　　 c  e1 轍 血ロ sub 面 ts　s  皿 ded　by 　errvelope ；b：
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Fig，3　Dis励 蚶   ofp 〔洫 charges 　en 　the　cy1洫dnca1　p ｝】ypep−

　　　　 tides，　where 　thehelical　dis励 utlons 　efpoint 　chalges 　on

　　　　 the　f靤 I　Cylinder　are　denoted　by　y耗andthQse 　on 　the　se ひ

　　　　 o皿d　cme 　are　by　xk ；ibr　general　case ，　we 　set　that血ere・are

　　　　 six　pointcharges　onthe　firSt・helix　and 　nine 　po血tcharges

　　　　 on 　the　second 　one
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Fig，4　The　side　views 　of　the　helical　distribotions　of 　the　po血t

　　　　 charges 　of 　Fig、3，」血 which 　fbr　the　general　case ，　the

　　　　 h・ri・・ nta1　plane・f　1he　tW ・　Cylinder　are　not 　c・incide［l

　　　　 but　displaced　by　the　constant 　distance　c　and 　xn 　denotes

　　　　 血ep ・int　charge 　p・ shi・ns　that膿 圃 eα磁 ・ n 　the　cr・ ss

　　　　 s  丘om1 　Pla」1e　ofthe 　qylinder
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 -X4

Fig. SSpatial  pesitiens of  two  point charges  on  one  helical
turn; this sh{rws  the gecrrnenic efprejected  point charges
on  the secend  cylinder  having radius  b and  the division

angle  eb

 'X2

x5

Fig. 7Relation  ofmultiple  irrteractions fu  one  point cliaTge  on

the fust cylinder  to point charges on one  helieal turn  on

the second  cy)inder; this shows  distances from y2 peint
on  the fust cy1inder to  xS  to x6  points on  the second
cylindeg  and  y2 and  x2  are  the points that are  prqiected
on  the cross  sectional  plane ef  the cy1inders

Fig, 6[[:he  distance between  twe  peint charges  on  the helical
turn an  two  cylindrica1  polypeptides; this shovvs the dis-
tance between two  representative  point charges  on  two

helixes(x5,y6)
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（a） （a）

（b） （b）

茜．o

Fig，8　Computed　factor　1〃
6
　when 　L αand 　the　radlus 　of 　the

　　　 丘rst　cyinder　a，　were 　changed

Fjg．9　 computed　facter　l／r6　when 　La　and 　the　ra｛lius　of 　the

　　　 seco 血d　cyinder　b，　were 　c   ged
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