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遺伝子のDNA塩基配列を正確かつ迅速に検出するための装置として、電流検出型DNAチッ

プに期待が集まっている。しかしDNA中の電荷移動機構は未解明であり、より高精度なDNA

チップの開発におけるボトルネックとなっている。本研究では、DNA二重鎖にミスマッチが

存在した場合に、DNAの電子状態がどのように変化するかを半経験的分子軌道法により解析

し、ミスマッチによる電荷移動量の変化を調べた。 

Kelleyらの実験[1]では、15塩基対のDNA二重鎖に様々な塩基ミスマッチを導入し、DNA鎖

に流れる電荷量の変化を解析している。例えば、A-T→A-C ミスマッチにより、流れる電荷

量Qcは約 1/3 に減少するが、G-C→G-A ミスマッチではQcは僅かに減少するのみでほとんど

変化しない。この原因を明らかにするため、A-CおよびG-Aミスマッチの塩基配列について電

子状態を計算し、ミスマッチなしDNAと比較検証した。 

DNA二重鎖構造は、汎用分子力学・動力学計算プログラムTINKERのAMBER力場を用いて

最適化し、それらに対して半経験的分子軌道法で電子状態を解析した。しかし、計算結果と

して得られたHOMOとLUMOのエネルギーレベルからでは、電荷移動量の変化を完全に説明

できるまでには至らなかった[2]。そこで、Landauer公式を用いてDNAの電気伝導性を解析す

るプログラムを作成して、電流電圧特性と透過係数を計算した。それによって、ミスマッチ

がない場合と比較して、ミスマッチのあるDNAは電気伝導性が低いという結果を得ることが

できた。 
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