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研究成果の概要（和文）：本研究課題では、原子分子集合体や生体高分子などの高度な秩序構造と機能を有する階層的
分子システムの集団運動のメカニズムを、統計力学、非線形力学、幾何学の手法に基づき明らかにする研究を進めた。
特に、オブレート-プロレート遷移や解離反応など、質量分布を大きく変える原子分子集合体の集団運動の駆動機構や
、DNAを始めとする生体高分子の非対称な弾性特性と高次構造の形成機構の一端を明らかにした。さらに、分子系と天
体系の力学的類似性に注目し、小惑星の遷移ダイナミクスに関する研究を推進した。

研究成果の概要（英文）：In this project, we have investigated the mechanisms for collective motions, 
reactions, and functions of complex molecular systems on the basis of statistical mechanics, nonlinear 
dynamics, and geometry. We have clarified the driving mechanisms for oblate-prolate structural 
transitions and dissociations of atomic clusters. We have also clarified asymmetric elasticity of 
biomolecules such as DNA and its significance in the formation of higher-order structures. Moreover, we 
have studied the mechanisms for the transport of asteroids between local equilibria based on the 
dynamical analogy between molecular systems and planetary systems.

研究分野： 統計力学、非線形力学、幾何学、化学物理、生物物理

キーワード： 統計力学　非線形力学　幾何学　DNA　クラスター　タンパク質　分子モーター　小惑星
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様	 式	 Ｃ‐１９、Ｆ‐１９、Ｚ‐１９（共通）	 

１．研究開始当初の背景 
 
	 原子分子集合体や、生体高分子および分子
モーターなど、高度な秩序構造と機能を有す
る複雑分子システムの集団運動と機能発現
の仕組みを解明することは、現代の化学物理、
生物物理、数理物理の最重要課題の一つであ
る。その中でも、本研究では、特に次の（１）
-（４）のような背景に基づいて、研究を開
始した。	 
	 
（１）新たな分子反応速度論の必要性	 
	 平衡統計力学に立脚した従来の反応速度
論では、分子反応は完全に統計的に（確率的
に）発生すると仮定しているが、近年の実験
技術の進歩により、この仮定は、いくつかの
反応において必ずしも成立していないこと
が明らかになってきた。そこで、より正確な
反応速度論を構築するためには、分子内の振
動および回転自由度間の動的結合およびエ
ネルギー移動のメカニズムを非線形力学的
観点から明らかにすることが重要である。こ
の目的のために、筆者等はこれまでに「超球
モード解析」と呼ぶ手法を開発することによ
って、特定の分子系におけるエネルギーの流
れを調べ、反応を支配する「反応モード」と、
反応モードを活性化する役割を果たす「駆動
モード」とを特定してきた。	 
	 
（２）DNA の構造と機能の探求	 
	 DNA の折り畳み構造と機能発現のメカニズ
ムを明らかにすることは、生物物理学や分子
生物学、医学における極めて重要度の高い課
題である。足し合わせた全長がメートルのオ
ーダーにもなる真核生物の DNA は、クロマチ
ンと呼ばれる高度に秩序化された階層的折
り畳み構造をとることによって、マイクロメ
ートルサイズの微小な細胞核の中にコンパ
クトに収められている。このクロマチンの構
造と機能を力学的・統計力学的観点から明ら
かにすることは、DNA の複製や転写などの機
能発現の仕組みを理解する上でも極めて重
要である。本研究では DNA が有するらせん構
造の左右非対称性（カイラリティ）に由来す
るユニークな弾性特性に注目し、DNA の折り
畳み構造の謎にせまる。	 
	 
（３）生体分子モーターの運動原理の探求	 
	 生体分子モーターの運動原理を明らかに
することは、細胞の機能を理解する上で重要
であるばかりでなく、新たなマイクロ機械の
設計という工学的応用の観点から非常に興
味深い。特に、細胞内のミクロな世界では、
熱ゆらぎの影響が非常に大きいにもかかわ
らず、生体分子モーターは正確に機能を発現
し、生命活動を支えている。このような生体
分子モーターの運動原理を理解するために
は、統計力学と幾何学の手法を融合する本研
究のアプローチが有効であると期待できる。	 
	 

（４）分子科学と天体力学の相乗効果	 
	 分子系と天体系のダイナミクスは、多体問
題という観点から見ると、非常に多くの力学
的類似性を有している。この力学的類似性に
注目することで、分子科学と天体力学の双方
に、新たな視点を提供できる可能性がある。
特に、多次元ポテンシャルエネルギー曲面の
解析手法や、鞍点型平衡点に付随するチュー
ブ型不変多様体の相空間構造に関する数学
的理解は、近年急速に進んできている。これ
らの手法を多角的に応用することで、分子科
学と天体力学の双方において、真に革新的な
成果が期待できる。	 
	 
２．研究の目的	 
	 
	 本研究の目的は、上述の背景をふまえ、原
子分子集合体や、生体高分子、分子モーター
など、高度な秩序構造を有する複雑分子シス
テムの集団運動と機能発現の仕組みを、非線
形力学と統計力学および幾何学の手法を駆
使して解明することである。特に、異なるテ
ーマ間の相互連関に着目し、次の（１）̶（４）
の達成目標に重点的に取り組んだ。	 
	 
（１）複雑分子系の集団運動の解明	 
	 上述の超球モード解析を、クラスターの異
性化反応や解離反応などの多様な複雑分子
系の集団運動に応用し、その動的機構を明ら
かにする。特に、系の集団運動を実質的に支
配する少数の反応モード（集団変数）を特定
し、系全体のダイナミクスを集団変数のみの
低次元の相空間に縮約する。さらに、この低
次元の相空間に対して非線形力学の手法を
適用し、集団変数の相空間構造を明らかにす
る。また、反応モードにエネルギーを注入す
る役割を果たす「駆動モード」を明らかにし、
反応開始の制御機構を明らかにするととも
に、非統計的な反応速度過程を説明づける。	 
	 
（２）DNA の非対称な弾性特性の解明と応用	 
	 DNA の高度に秩序化された階層的折り畳み
構造（クロマチン）の形成機構と制御機構の
一端を探求する。特に本研究では、DNA の２
重らせん構造がもつ右回りの「らせんカイラ
リティ」が、DNA の階層的折り畳み構造をデ
ザインする上で、主要な役割を果たしている
可能性について深く追求する。筆者等のこれ
までの研究によれば、「右回り」のらせんカ
イラリティをもつ DNA は、非対称な曲げ-よ
じれ弾性をもつために、自発的に「左回り」
の超らせん（高次らせん）構造を好む傾向が
あることが分かっている。さらに、DNA のよ
うにらせんカイラリティをもつ高分子の間
には、幾何学的な相互作用が実効的に発生す
ることが考えられる。この幾何学的相互作用
の実体を理論と数値実験により明らかにし、
DNA の非対称な弾性特性に関する知見と総合
することで、クロマチン構造の運動と制御の
機構の一端を明らかにする。	 



（３）分子モーターの力学的モデル構築	 
	 本研究では、分子モーターの機能発現のメ
カニズム解明に向けた第一歩として、筋収縮
に関与するアクチンフィラメントの弾性特
性の解析と、ATP 合成酵素（FoF1-ATPase）な
どの回転型の分子モーターの運動機構のモ
デル化に焦点を合わせる。特に、アクチンフ
ィラメントは、DNA と同様に右回りの２重ら
せん構造をしていると見なせるため、DNA と
同様の非対称な弾性特性が見られるかどう
かを検討する。また、ATP 合成酵素の回転軸
の弾性特性についても検討する。	 
	 
（４）小惑星の遷移機構の解明	 
	 分子系の状態遷移との力学的アナロジー
を用いて、本研究では、小惑星の状態遷移機
構を明らかにする。特に、近年、太陽-木星
系および太陽-地球系において、トロヤ群小
惑星が安定なラグランジュ点 L4 および L5 の
近傍間を遷移する現象が数値計算によって
発見された。しかし、この遷移を司る力学的
機構は完全には解明されておらず、簡単化さ
れたモデルによる解析が期待されている。本
研究では制限三体問題および制限四体問題
の枠組みに基づき、ラグランジュ点に付随す
る不変多様体の観点から、上記の遷移現象の
力学的機構を明らかにする。さらに本機構を
応用して、L4 および L5 への宇宙ミッション
の軌道設計を検討する。	 
 
 
３．研究の方法 
 
	 本研究では、上記の目標達成のために、次
の４つの理論的枠組み（１）-（４）を、複
合的に用いた。	 
	 
（１）「ネコの宙返り」のゲージ理論	 
	 分子を始めとする多体系の運動を根本か
ら理解するためには、まず系の変形と回転お
よびこれらのカップリングを正確に記述す
る手法が不可欠である。そこで本研究では、
1970 年代以降に発展した幾何学的な力学系
理論（ゲージ理論）の枠組みを本研究の基本
的手法として用いた。このゲージ理論の枠組
みは、全角運動量ゼロの条件下で落下するネ
コが、体の変形運動のみによって宙返りする
という「ネコの宙返り」効果の仕組みを数学
的に正しく記述するものである。この「ネコ
の宙返り」効果は、物体の変形と回転のカッ
プリングの普遍性を示すものであるが、従来
の分子振動論や反応速度論において十分に
考慮されていない。筆者はこれまでに、この
ゲージ理論の手法を応用して、分子の変形と
回転のカップリングが分子の集団運動に新
奇な効果を及ぼしていることを明らかにし
てきた。	 
	 
（２）超球座標に基づく変形・回転解析	 
	 筆者等は、上記の（１）のゲージ理論を基

礎にし、さらに 1930 年代の Eckart やその後
の Smith、Kuppermann、Chapuisat、Aquilanti
等によって発展させられてきた「超球座標」
の枠組みを応用することで、「超球モード解
析」と呼ぶ新たな振動回転解析法を開発して
きた。この手法によれば、任意の N原子分子
の（3N‐6）個の変形（振動）モードは、３
つの「回転半径」モード、３つの「ひねり」
モード、（3N‐12）個の「ずり」モードの 3
種類に分けられる。この手法により、分子内
の各モード間のエネルギー移動やモード同
士の動的結合を詳細に解析することが可能
となり、集団運動に関与する少数の反応モー
ド（反応座標）や、反応モードにエネルギー
を注入する「駆動モード」を特定できるよう
になる。	 
	 
（３）らせん状高分子のモデル化	 
	 らせんは生体高分子の最も普遍的かつ基
本的な構造であり、DNA の２重らせん、タン
パク質の α ヘリックス、アクチンフィラメ
ント、微小管など、らせん構造を有する生体
高分子は多数存在する。そこで筆者は、様々
な生体高分子の運動と機能を解析するため
の基本的な数値モデルとして、展開型宇宙構
造物の設計手法を応用して、らせん構造を有
する生体高分子の弾性体モデルを構築した。
このモデルを用いた解析により、DNA をはじ
めとする生体高分子は、一般に、らせんの向	 
き(カイラリティ)に応じて、非対称によじれ、
非対称に巻付く傾向を有することが分かっ
てきた。	 
	 
（４）多体問題の非線形ダイナミクス	 
	 分子系を始めとする多体系の状態遷移現
象を理解するためには、系の運動を支配する
相空間の構造を理解する必要がある。本研究
では、Caltech や NASA ジェット推進研究所の
グループが制限 3体問題の枠組みにおいて発
展させた低エネルギー型宇宙ミッションの
軌道設計法を分子系や天体系の運動に応用
する研究を進めた。この手法は、鞍点型の平
衡点(ラグランジュ点)の近傍から伸びる「チ
ューブ」と呼ばれる円筒型の相空間構造物
（不変多様体）を利用するものであり、多体
系の非平衡・非統計的な状態遷移現象を理解
する上で強力な手段となる。さらに、近年	 
Haller 等が開発したラグランジュ協同構造	 
(LCS)を応用する研究を進めた。LCS は流体に
おけるカオス的輸送の機構を可視化する手
法として、近年特に注目を集める手法である。
本研究では、この LCS を高次元相空間の流れ
の解析に応用し、複雑分子系の反応速度過程
や天体系における輸送メカニズムの解明を
進めた。	 
	 
	 
	 
	 
	 



４．研究成果	 
	 	 
	 本研究では、上述の１背景、２目標、３手
法に基づき、主として以下の（１）̶（４）
の成果を得た。	 
	 
（１）オブレート-プロレート遷移の機構	 
	 原子分子集合体の集団運動の機構解明と
制御に向けた研究を推進した。特に、これま
でに発展させてきた「超球モード解析」と呼
ぶ手法を用いて、原子クラスターがオブレー
トとプロレートという異なる質量分布を有
する構造間を遷移する集団運動の仕組みを、
系の回転半径と慣性主軸の運動の観点から
説明づける理論を提案した。その一例を図１、
図２に示す。	 

	 

図１：７原子の Lennard-Jones クラスターの４つの局所

平衡構造。PBP と IST はオブレート、COCT と SKEW はプ

ロレートの質量分布を有する。内部エネルギーが高いと
き、クラスターは集団運動によってこれらの４つの局所

平衡構造の間を遷移する。	 

	 

	 

図２：図１の７原子の Lennard-Jones クラスターの PBP

構造と COCT 構造の間の遷移における３本の慣性主軸の

動き。クラスターは各構造において、質量分布に応じた
特徴的な慣性主軸の運動形態を示す。さらに構造を遷移

する際には、慣性主軸の運動形態も大きく変化する。	 

	 

（２）DNA の弾性特性とカイラル選択性	 
	 生体高分子が普遍的に有するらせん形状
の物理的・生物学的意義を解明する研究を進
めた。DNA（B 型 DNA）の２重らせん構造は一
般に「右回り」のカイラリティを有している
が、このような DNA が細胞核中でタンパク質
のコアに巻き付く際には、一様に「左回り」
を選択している。そこで本研究では、DNA が
このような高次構造を形成する際のカイラ
リティの選択機構を理解するために、モンテ
カルロ法を用いて以前よりもより現実に近
い DNA の数値モデルを構築し、熱ゆらぎの環
境中での DNA の弾性特性を調べた。その結果、
「右回り」の２重らせん構造を有する DNA は、
潜在的に「左回り」によじれ、絡み合い、巻
き付きやすい傾向を有することが明らかに
なった。その一例を図３に示す。この結果は、
上述の DNA の巻き付き方向の選択性を説明す
るだけでなく、生体高分子一般の運動と機能
においてらせん構造が普遍的に重要な役割
を果たしていることを示す一例と考えられ
る。	 

	 
図３：DNA がタンパク質のコアに巻き付く様子のモンテ

カルロ計算。ここでは、DNA は２つのコアに、どちらも

左回りに巻き付いている。	 

	 
（３）分子モーターの粗視化モデルの構築	 
	 分子モーターの機能発現のメカニズム解
明に向けた第一歩として、本研究ではまず、
筋収縮に関与するアクチンフィラメントの
弾 性 特 性 の 解 析 と 、 ATP 合 成 酵 素
（FoF1-ATPase）の回転軸の運動機構のモデ
ル化を行った。その結果、アクチンフィラメ
ントの弾性特性に関しては、DNA と同様の非
対称性を有することを裏付ける予備的結果
を得た。これらのモデルの妥当性および実験
事実との対応付けは、今後の重要な課題であ
る。	 
	 
（４）小惑星の遷移機構解明への応用	 
	 分子系と天体系の力学的類似性に注目す
ることで、小惑星のダイナミクスに関する研
究を進めた。特に、本研究では、トロヤ群小
惑星が安定なラグランジュ点 L4 および L5 の
近傍間を遷移する現象	 (jumping	 Trojan 現
象)の力学的機構を lobe ダイナミクスに基づ
いて明らかにした。より具体的には、まず隣
接する軌道ループ間の離散的な遷移を極座
標平面に射影する手法である loop	 map を導
入し、太陽-木星系においてラグランジュ点



L3 に付随する馬蹄形状を示す不変多様体を
極座標平面に射影した結果、安定多様体と不
安定多様体で囲まれる lobe 構造の存在を図
４のように示した。さらに、lobe ダイナミク
スに基づき、二つの lobe の交差領域から軌
道を数値積分することで、太陽-木星系にお
ける jumping	 Trojan 現象の軌道を得ること
ができた。	 

	 

	 
図４：(a)太陽-木星系におけるラグランジュ点 L3 に付

随する不変多様体。(b)不変多様体を極座標平面に射影

した結果得られた、安定多様体および不安定多様体に囲
まれた lobe 領域。	 
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