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１．研究計画の概要 
生体に見られる諸現象を反応拡散系とし

てモデル化した研究は数多い。ところが、細
胞内環境を反応拡散系としてとらえた場合、 
・存在量・速度の大きく異なる多種多様な成

分・反応が関与しており、時に少数個の分
子しか存在しない成分も含まれる。 

・生体高分子は構造の異なる複数の状態を取
りえ、反応が状態に左右される場合がある。 

・膜や細胞骨格・能動輸送の存在や、分子が
混み合った（充填率の高い）環境のために、
分子の移動が必ずしも通常の拡散に従わ
ない。 

といった特徴がある。それゆえ、細胞内の過
程には、一般的な反応拡散方程式（偏微分方
程式）を用いたモデリングが有効とは限らな
い。これまでの手法で表現されない重要な現
象が存在する可能性がある。 
本研究では、反応拡散系に上のような特徴

が加わった場合に、通常の反応拡散系とはど
のような違いが生ずるか、反応速度の異常や
特異な時空間パターンが見られないか、明ら
かにすることを目的とする。これにより、細
胞内での情報伝達やパターン形成過程をモ
デル化しそのメカニズムを解明することに
寄与すると期待される。 
 
２．研究の進捗状況 
(1) 細胞内部や膜が高分子で混雑しているこ
との影響に注目し、分子機械をその状態（位
相）に依存して大きさの変化する粒子として
表現することにより、分子間の力学的な相互
作用が反応に及ぼす影響を表現する簡単な
モデルを構成、シミュレートした。粒径の変
化による分子の再配置を伴う、特徴的な進行

波パターンが現れた。系の密度、粒子の移動
度、状態変数のゆらぎの大きさを変化させた
場合に、状態の時空間パターンや反応速度が
相転移的に変化するのが観察された。 
(2) 粒子間の反応を陽に導入してモデルを拡
張した。酵素反応を想定し、状態に依存した
基質結合と生成物解離、並びに、制御物質の
結合による活性の変化を導入した。分子機械
の動作が、分子間に隙間を生じさせ基質・生
成物の流れを引き起こすことにより、不活性
な分子機械のクラスタと、活性化された分子
機械を含む流路との分離が生ずる場合があ
ることを示した。現在、パターンの時空間ス
ケールなど詳細な検討を進めている。 
(3) 実際の細胞内には多様な分子が存在する
ことから、低分子を含め複数種の分子が混在
する場合にモデルを拡張した。項目(1), (2)で
展開した議論が、分子機械の密度が低く、間
に溶媒・脂質等の低分子が存在する、より現
実的な状況においても概ね成立することを
示した。 
(4) 反応容器の形態（例えば細胞の形状）と
内部の反応の様相とが相互に関係する系を、
情報の流れと処理の観点からモデル化する
ことを試みている。 
(5) 項目(2)に関連して、以前の研究の成果で
ある、酵素反応を含む反応拡散系におけるゆ
らぎの影響について再考し、新たな解析を加
えて明確化を図った。 
(6) シミュレーションの高速化のため、GPU
計算に適したアルゴリズムの検討と実装を
行った。現時点では、系が単純でデータ当た
りの計算量が小さいため効果が乏しいが、よ
り複雑な反応ネットワークでは研究の効率
化が期待できる。 
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３．現在までの達成度 
②おおむね順調に進展している。 
（理由） 
情報伝達経路の自発的形成を示唆する現

象など、当初計画での想定を超えて研究が発
展した部分がある。一方で、定量的な解析と
論文執筆が当初計画よりやや遅れているこ
とから、全体として、ほぼ当初計画程度の進
展と考えられる。 
 
４．今後の研究の推進方策 
平成２２年度までの研究で、定量的な議論

を課題として残しつつ、結果の大枠が固まっ
たことから、最終年度は追加のシミュレーシ
ョンを行い定量的な解析を進める。並行して、
現時点までの成果を投稿論文としてまとめ
公表する。 
 
５. 代表的な研究成果 
（研究代表者、研究分担者及び連携研究者に
は下線） 
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