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研究成果の概要（和文）： 
 二原子分子や脂質ミセルの振動モデル分子を構築し、溶媒中のモデル分子のシミュレーショ
ンを実施した。低密度溶媒中の分子間では引き込み現象は観測できなかったが、高密度溶媒中
の二分子間では引き込み現象が誘発されることが分かった。 
 以上の結果から分子振動の引き込み現象は高密度の溶媒中で誘起される可能性が高いことが
示すことができた。今後の課題として溶媒の粘性や物性と分子の引き込み現象に関する研究が
挙げられる。 
 
研究成果の概要（英文）： 
 We have discussed the dynamics of molecular systems by using some molecular models in 
relation to the frequency entrainment. We have found that the frequency entrainment in 
molecules is not observed in the solvent with lower density. On the other hand, in the 
case of higher density of the solvent, we have observed the frequency entrainment between 
molecules explicitly. 
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１．研究開始当初の背景 
 蛍の同時発光現象や心臓細胞の律動等の
引き込み現象は、蔵本理論により論じること
ができる。引き込み現象の発見は 17 世紀に
ホイヘンスが梁に並べて吊るした振動数の
異なる時計の振り子が時間の経過とともに
同周期で運動することを観測したのが初め
である。分子動力学シミュレーションのアル
ゴリズムの中に暗に非線形項を導入してい
ることに気がついた。たとえばシミュレーシ
ョンの温度を一定に保つ為に速度に比例す
る項を導入している。この項は分子間にある
引き込み現象を引き起こす可能性があるこ
とに気がついた。マクロな世界で現れる引き

込み現象が分子等のミクロな世界にも現れ
る可能性がある。連携研究者(数学者)と議論
の後、本研究が挑戦的萌芽研究にふさわしい
と判断し計画するに至った。 
 
２．研究の目的 
 本研究では分子レベルのミクロな世界で
引き込み現象が現れるかどうかを観測・解
析・検証することを目的とする。ある温度に
設定した熱浴と相互作用する、ある二原子分
子の振動周期は、初期値に関係なく時間の経
過とともに同じ振動周期に達する可能性が
ある。その分子動力学シミュレーションの実
施と系の運動方程式の位相縮約により、分子
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の引き込み現象の出現を示す。また数個の脂
質が作る溶媒中のミセル同士の引き込み現
象を分子動力学シミュレーションにより観
測・解析することを試みる。二個の脂質ミセ
ルの振動周期が同じになることを観測でき
る可能性がある。 
 
３．研究の方法 
 本研究目的である分子レベルのミクロな
世界で引き込み現象が現れるかどうかを観
測・解析・検証するため、(1)二原子分子の
引き込み現象の研究と(2)脂質ミセルの引き
込み現象の研究の研究項目を設定する。水素
分子等の二原子分子及び数個の脂質が作る
溶媒中の二個の脂質ミセルの分子動力学シ
ミュレーションを実施する。分子振動や準安
定状態間振動が同振動数になるかを観測す
る。引き込み現象出現の温度依存性、圧力依
存性、相互作用依存性を探査し、引き込み現
象出現の臨界条件等を見つけることを目指
す。シミュレーション結果を詳細に検討する
ことにより、多分子で起こる集団引き込み現
象の数理モデルの構築を計画し、多分子系の
連立方程式の位相縮約を試みる。本研究は連
携研究者と大学院生研究協力者で実施する。 
 
４．研究成果 
 本研究において、二原子分子や脂質ミセル
のモデル分子を構築し、様々な条件下での引
き込み現象の分子動力学シミュレーション
による研究を実施した。 
 分子密度が均一な高温状態では二原子分
子振動の引き込み現象の観測は困難であっ
た。一方、低温状態では二原子分子がクラス
ター化して、一部の少数分子クラスター内で
は分子振動に引き込み現象が観測された。 
 溶媒のない状態（真空中）かつ低温状態で
のシミュレーション結果からは、粒子数、体
積、温度が一定の条件下で振動の引き込み現
象が観測できた。一方、粒子数、体積、エネ
ルギーが一定の条件下では観測できなかっ
た。そこで熱浴を含む粒子の運動方程式はフ
ァンデルポール方程式に帰属できることを
示し、シミュレーション中の熱浴による相互
作用が引き込み現象の原因であることを示
した。 
 次に溶媒中のモデル分子のシミュレーシ
ョンを実施した。低密度溶媒中の分子間では
引き込み現象は観測できなかったが、高密度
溶媒中の二分子間では引き込み現象が誘発
されることが分かった。 
 以上の結果から分子振動の引き込み現象
は高密度の溶媒中で誘起される可能性が高
いことが示すことができた。 
 本研究で得られた結果は国際学会で報告
し、論文に報告した。今後の課題として溶媒
の粘性や物性と分子の引き込み現象に関す

る研究が挙げられる。引き続き研究を実施す
る予定である。 
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