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１． 本課題の研究の背景、目的、関係する課題との関係 

 高分子の“ねじれ”を考える際には, 一本鎖の高分子 (ポ

リエチレン, タンパク質など)と二本鎖の高分子 (DNA など)

とで考えるべき構造が異なる. 高分子一本鎖の場合は, 

Frenet-Serret frame における torsion によって, “ねじれ”構

造は特徴づけられる. 一方で, DNA のような二本鎖の場合

は, 鎖の中心軸まわりの“ねじれ”である twist と鎖の中心軸

自体の“ねじれ”である writhe とで“ねじれ”が記述される.  

DNA のような二本鎖の twist や writhe を考える際には, 

twist の巻き数 Tw, writhe の巻き数 Wr の和であるリンキン

グナンバー Lk が必須である. Lk は, トポロジカル不変量

として働くためである. トポロジーの保存/非保存で DNA ダ

イナミクスの様相が異なることが, 昨年度までの利用者の分

子動力学シミュレーションから示唆されてきた. 

一方で, タンパク質一本鎖のような“ねじれ”構造の例と

して, タンパク質結晶構造の𝛼ヘリックスが挙げられる. 無

秩序な天然変性領域を含むタンパク質において, 𝛼ヘリッ

クス構造は, 無秩序領域に比べ, 硬く, 棒状成分としての

役割を果たす.棒状成分は, 細胞内相分離の様相に影響

を及ぼすことが期待される. 細胞内相分離は, タンパク質

の天然変性領域が凝集し, 液滴を形成する現象である. 

 2. 具体的な利用内容、計算方法 

 (1) 粗視化分子動力学シミュレーションを用いて, 二本鎖

の “ねじれ”のトポロジーが保存されている系のエネルギー

伝搬の様相を明らかにした. 二本鎖 polymer のねじれの効

果を取り入れたモデルとして, 従来の曲げ弾性ありのバネ-

ビーズモデルの各ビーズに排除体積を持たないダミー粒

子を生やし, ダミー粒子間に twist elasticity の効果を導入

したモデルを採用した. このような鎖の端点を空間上のある

点に固定し, twist 変形を課しながらループ押し出しのシミュ

レーションを行った. ループ押し出しは, 染色体形成時の

有力な仮説の一つであり, コンデンシンというタンパク質複

合体が DNA の二つのセグメントに付着し, そのセグメントを

押し出すことでループを形成するものである. 今回採用し

たモデルでは, “ねじれ”の効果を取り入れたループ構造を

二つ形成し, そのループやループの間にどのような構造が

現れるかを明らかにした. 

(2)細胞内相分離において, 𝛼ヘリックスのような構造を棒状

分子と見なし, ネマチック相互作用を含む理論モデルを構

築した. 従来の細胞内相分離を説明するモデルである

Flory-Huggins 理論に, 液晶の等方-nematic 相転移を記

述できる Maier-Saupe 理論を取り入れることで, 棒状成分を

含む相分離のモデルを構築した. ここでは, 球状 (I)成分, 

棒状(A)成分, 溶媒 (s)の三成分系を考え, 球状成分の体

積分率と棒状分子の体積分率とを変数として, 相分離が起

こる前後での自由エネルギー差を計算した. さらに, 各相

においてケミカルポテンシャルが等しいという条件を

Newton 法によって計算することで, 相共存線を描いた. 

3.結果 

(1) 曲げと twist 変形とを同時に課したループを二つ作った

とき, ループの位置を超えて writhe が伝搬することで, “ね

じれ”無しに比べて, 二つのループの空間的な距離が近づ

き, より凝縮した構造が得られた. 

(2) 相互作用パラメータを固定して, 三成分系の相図を描

いたとき, I-rich/I-poor 相共存線は, 𝛼ヘリックスが多い領

域と少ない領域とに同時に現れうることが明らかとなった. 

さらに, これらの相分離の臨界点は相互作用パラメータを

大きくしていくと近づいていき, ある値でマージすることも示

された. さらに, マージした臨界点の値は, 二次相転移を

示す面における鞍点と一致することが明らかとなった.  

4. まとめ 

 今年度は, 二本鎖の“ねじれ”によるエネルギー伝搬の様

相を粗視化分子動力学シミュレーションを用いて明らかに

した. また, 一本鎖の“ねじれ”の効果を系の異方性と捉え, 

新たな相と特徴的な臨界点の振る舞いを明らかにした. 

２． 今後の計画・展望 

 “ねじれ”の自由度を取り入れた二本鎖については, 今後

はエネルギーの緩和モードを求めることで, より定量的に

空間スケール毎の緩和時間などを導出する予定である.   

また, 三成分系の相分離において, 密度場の時間発展

方程式を数値的に解くことで,一本鎖の“ねじれ”が相分離

構造の時間発展に及ぼす影響を明らかにする予定である. 
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