
　　今日の高度な情報通信の基礎であるシリコン・テクノロジーにおいては、デバイスサイズが日々微細化されており、ごく近い将来に微細化の限界が来ると予想されています。その限界を越え、さら高集積・高性能の革新的なデバイスを開発すべく各国で様々な試みがなされており、新しい回路素子の発見とそれを実現する微細加工技術が精力的に研究されています。このような状況の中で、DNAはnmサイズの直径とcmサイズの長さを持つ合成可能なナノ細線として注目され、乾燥したDNA試料に対する電気抵抗が多くの研究機関により測られています。しかし長さmのDNAが示す抵抗値は、実験により10―4から106(cmという1010も異なる値を示しており、DNAが金属か絶縁体かも分からないという混沌とした状況にありました。一方、生体環境中ではDNAが絶縁体であることは理論的にも実験的にも確立されていました。本来絶縁体であるDNAが低い電気抵抗値を示すためには、半導体のように伝導を担う電子や正孔を導入することが必要です。

　　DNAは塩基、糖およびリン酸から構成され、塩基対で結合した２本の鎖からなる梯子状の構造をしています。生体分子中ではDNAは負に帯電し、DNAの周囲には正の電荷をもつ金属などの正イオンが存在します。実験では、DNAを水中から乾燥させ試料にして電気伝導を測定します。そのことを考慮して、DNAとその周りの金属イオンを含めた環境を計算機上で量子論的にシミュレーションしました。金属イオンの環境としては、水分子が周囲に存在する金属イオンと、乾燥の度合いが進んで水が周囲に無い金属イオンの２種類を考慮して、金属イオンの周囲にある水分子（水和水）がDNAの電子状態に与える効果を調べました。































































































































