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《論文特集》 論 23−5

電子衝突に よる DNA らせ ん崩壊の 量子力学的ア プ ロ
ー チ †

川 野 聡 恭
＊ ・丸 山 洋 平

＊ ＊

　ABSTRACT 　In　the　present　paper，　a　simp 】e　model 　for　electro11 −DNAscattering 　based　on 　quantum 　theory 　is

pfoposed，　A　mathematical 　formula　for　governing　equutiens 　ofe −DNAcollisions　lsderived　by　use 　of 　the　present　mode1 ．

Anumerical 　code 　for　so ［ving 　the　differential　equ 飢ions　isdeveloped．　Furthcrmore，　a　simple 　prediction　mcthod 　based
on 　thc　calculated 　total　cross　section　is　propo 〜ed 　for　DNA 　double　strand 　breaks．Thc 　comparison 　be1ween 　the　predic−

tions 　and 　the　previous　experiments 　ismade 　in　detail　for　DNA 　double　strand 　breaks，　They 　are 　Llコ quulitative　agreemenI

and 　the　validity 　c〕f山 e　prcscnI　mQdel 　is　confirmed ．

（ ＼

1．　 緒 　 言

　近年 の 技術革新 は 原 子 お よ び 分 子の ナ ノ ス ケール 制

御を可能 に し，バ イオ ・ナ ノ デ バ イス な ど様々 な 分野

で の 応用が 期待 され て い る．特 に ，バ イ オ お よ び 医療

分 野 で は Dcoxyribonucleic　acid 〔DNA ）を用 い た 電子 デ

バ イ ス の 開発や 遣伝子治療 な ど革命的 な新技術が多 い ．

　 DNA を 用い た ナ ノ デ バ イ ス と L て 注 目 さ れ て い る も

の に，DNA ナ ノ ワ イア がある．近年 DNA 内部 は導電

性 を有す る こ とがわか っ た 匚：．またバ イオ テ ク ノ ロ ジ

の 発 展 に よ り様 々 な DNA 分 子 加 工 技 術 を用 い て ，

DNA 分 子を自由に伸張収縮 させ ，目的の 位置 で 切断す

る事も可 能 に な りつ つ あ る
2／・．こ れ らの 技術 を 有

’
効 に

利 用 して ，DNA 分子 を電子回路の 線材 と して 用 い ，高

配向性 グ ラ フ ァ イ ト等の 基板 E．に 配線 した バ イオナ ノ

デ バ イス と し て 応用す る 試 み が な さ れ て い る
3・斗1／　t 現

在 ， 最先端の 半導体 チ ッ プ で は ，回路 の 線幅は 100nm

釈度で あ る が，加 工 技術 が 進歩 して もフ ォ ト 11
ソ グ ラ

フ ィ
ー

を用 い る 従 来 の 方 法 で は，数 10nm 程 度 の 線 幅

が 限界 だ と い わ れ て い る SI．それ に比べ ，　 DNA 分
．
∫
．ら

せ ん の 直径 は 211m程度で あ り，DNA を 用 い た 配 線が 確

立 で きれ ば，回路 の 集 積 化 とい う点 か ら見 た と き の メ

リ ッ トは 非常に大きい ，さ ら に，DNA の 外部 の 絶縁性
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に よ り3次元交差配線に も対応で きる．DNA ナ ノ ワ イ

ア の 他 に も，DNA を 用い て 半導体，トラ ン ジ ス タ など

の 電子回路素了
．を創製す る 試 み があ る

5：1．

　DNA 分子 は ア デ ニ ン （AL チ ミ ン （T ），グ ア ニ ン （G ）

お よ び シ トシ ン 〔C ）の 4 種類 の 塩基 か らな っ て お り，A

は T と
， また G は C とが水素結合す る こ とに よ り，そ

の 二 重 らせ ん構造を保持し て い る．自然界 で 見 られ る

DNA 分 子 は 上 述 の ，4 種 類 の 塩 基 か らな る が，　 A −T や

G −C の み か ら な る DNA を 人．L的 に 作 り出す こ とが 可

能で あ る．G と C だ けを使 っ た DNA は p型半導体 に 似

た性質 を持 つ こ とが 知 られ て い る ．ま た A とT だ けの

DNA は，逆 に n 型半導体 と似 た 性質を持 つ ．さ らに，

シ リ コ ン 基板 上 に 作 っ た 電 極をDNA で 接続 し，トラ ン

ジ ス タ と して の 機能をもた せ る こ とに 成功 して い る こ

とも知 られ て い る ti1・．

　以 上 の よ うに，DNA は ナ ノ デバ イ ス と して 様 々 な応

用 が 期 待され て い る．しか しな が ら，DNA は，そ の 損

傷に よ り らせ ん 崩壊が 生 ず る とい う欠 点 を持 つ ．DNA

の 損傷 は，そ の 構成 分子 に 光子 や 電子が 衝突す る こ と

に よ り発 生 し得 る 7 ：1．我 々 は 目常 ， 電離性電磁波 に曝

され た 環境 で 生 活 し て い る ．そ れ 故，DNA ナ ノ デ バ イ

ス の 開発 や 使 用 に 関 して ，将来 こ れ らが 重 大 な 問題 と

な る 可 能性 が高い ．

　また，DNA は 牛 物 の 遺伝情 報 を担 っ て お り，生 物 に

と っ て 根本 的 に 必 要 不 可 欠 な物 質 で もあ る ．DNA 分 子

の 損傷 は発癌や 老化，突然変異 な ど生 物 に 様 々 な 影響

を及 ぼ す ．こ の DNA 損傷 は，複製 の 誤 りや DNA 分
．
r．

の 自発 的 な 生 化学 的 変化，紫外線 お よ び宇宙線 な ど に

よ っ て 引 き起 こ され る こ とが 知 られ て い る 71．特 に ，紫

外線 お よ び宇宙線 に よ る DNA 損傷 は，将来，人 間 が 掌

（
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（

宙に長 期滞在す る 場合の 宇宙線被曝を考える と興味深

い ，紫外線などに よる DNA 損傷 は，光子 が 細胞内分子

に 衝突 し，そ の 衝 突 に よ り飛び 出 した 電子 とDNA 分子

の 直接 的 な 相 互 作 用 （衝突現象）に よ っ て 起 こ る こ とが

知 られ て い る S；1，

　こ の よ うに，DNA と電 子の 衝突 は，　 DNA を用 い た

ナ ノ デ バ イ ス 開 発 お よ び DNA 損傷 な ど様 々 な 分 野 と

関 連 して お り，そ の 理 論 的 解明は 非常 に 重要で あ る．

現 在 こ の よ うな 分野で は，実験的手法 に よ る 研究 が 主

で あ り，理 論解析 に よ る研究 は，著 者 の 知 る 限 り少 な

い ，こ の よ うな DNA 損傷 の 基礎 に は，先 に 述 べ た よ っ

な竃 r一あ る い は 光 子 とDNA の 衝突，お よび，そ れ に よ

る構成原子 の 励起現象が あ る ，こ れ らの 現象 は，古典

力学 に 基 づ く理 論 で は 解析が困難で あ り，量子力学理

論 に基 づ く解析が 必 要 で ある，

　本論 文で は，まず，DNA らせ ん 崩壊 の 主 な 原因 とな

る 系 に着 目し，電子
一DNA 衝 突現象の 量子力学的理論

モ デ ル の 構築過程 を説明す る，次 に，そ の 理 論 モ デ ル

に基づ き電子
一．DNA 衝突 の 基礎方程式の 定式化を 行

う．そ の 後，導出 した基礎方程式 の 数値解法につ い て

述べ ，最後 に，DNA 崩壊頻度 の 実験 デ
ータ と本理 論 モ

デ ル に よ る推定値を比 較 し，理論の 妥当性 を検討す る．

が っ て，DNA 構成分了
・
内の 水素原子を含む部分が電子

衝突 に よ る DNA 崩壊 と密接 に 関連 して い る と考えら

れ る ，そ こ で 本研 究 で は ，図 2 に 示す よ うに，タ ーゲ ッ

トと して DNA 構成分 予の
一一・

つ で あ る T 内の水素 お よ

び窒素原子 の 系を選 び，そ の 系 と電子の 衝 突 現象の 解

析を試み る 9 ”L」 1’。

3．　 基 礎方 程式お よ び数値解法

　水素，窒 素 原子 お よ び 人射 電 子 が 満 た す べ き

Schr〔｝dinger方程式 は，電子 の 運動エ ネル ギ を表す オ ペ

レ
ータ r ，ポ テ ン シ ャ ル V お よび 初期状 態 に お け る 系

の 全エ ネ ル ギ E に よ り

臨 楢淫1
い 都

・ VR −E］1・ 〔r ・・… ’・・
… ）〉・ ・

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　 （1）

とな る，r
］
，r2 ，…，r

，
は 窒 素 原 子内竃 子 の 位置 ベ ク ト

ル ，rs は水素原 子内電 子 の 位置ベ ク トル ！r
，
は 入射電

了
・
の 位置 ベ ク トル を表す．こ こ で ，

T，・一去▽乳
　 　 　 1v．；

『 ・广 rj

v
… 「 r

，  i
レ

・r 。畿 1
 

（

2． 電 子 一 DNA 衝 突 モ デル

　景子衝突 に よ るDNA 崩壊に は，直接作用 に よ る もの

と 間 接作用 に よ る もの が あ る，直接作用 と は，紫外線

な どの 光
一fが細胞内分子 に 衝突 し，そ の 衝 突 に よ り飛

び出 し た電了
・
（2次霞子）が直接DNA 構成分予 に 衝突す

る 場合 で あ る．　
．
方，間接作用 と は，2 次電一

∫
・
が 直接

DNA 分子 に作 用 す る の で は な く，
DNA 分子 の 周 りに

あ る 水分子 に 衝突 し，そ の 水分子が解離 した と きに 生

じ る OH ＊ が DNA 分子 に 作用 す る場合で あ る ．本論文

で は，DNA 分 rの 周 りに あ る水分子につ い て は考慮 せ

ず，図 1 に 示す よ うに，電
．
子が 直接 DNA 分子 に衝突す

る 直接作用 に つ い て 考 え る，

　竃 了
・
の 直接作用 に よ る DNA 崩壊 は，以 下 の よ うな過

程 で起 こ る とす る．まず電 子が DNA に 衝突する こ とに

よ りDNA 構成分子 に 励起 が 生 じる，

　　　 e
−

＋ RH ．・e
−
＋ （RH ）

＊

こ こ で DNA 構成 分 子 とは 塩 基 A ，　 T，　 G お よ び C で あ

り，RH は ，こ れ らの 塩 基 の うち任 意 の も の を表す ．次

に，電子衝突 に よ り生 じた 励起エ ネ ル ギ に よ り，DNA

構成分子内の 水素基 が 解離 す る．

　　　 （RH ＞
＊ → R ＋ H

一

こ れ らの結果 と して，DNA らせ ん 崩壊が起 こ る．した

じ
　

船

＿T
　−
一一丁

一一TT
−一

　…
一．T

　 −C
　 −．C
−．T

槭 麓
／　　0

域揮

Exc【a【1011c
−
十 kH →〔RH ｝

＊

　　旦
Bond　dl∬ oq ‘山 ∈，n

（RH ）
‡→R 十 H

』

　　旦
DNAsLnglcat 】ddeub］cstrandbreaks

図 1Schema1ic 　Qf 　DNA 　doub【e　strandbreaks ．

図 2Thcoretical　modet 　of 　eleen
．
011−DNA 　collisions 、
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は そ れ ぞ れ ，電子 の 運動 エ ネ ル ギ を 表す オペ レ
ー

タ
，

電子 と原 r一核 の 相互作用ポ テ ン シ ャ ル （a ＝1 ：水素原

F．，a ＝2 ：窒素原チ），電子 問相互 作用ポ テ ン シ ャ ル ，
お よび 原子核 問 相互 作用 ポ テ ン シ ャ ル を表す．ア　 ・

　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　
ぬH7 りs’

は それぞれ水素原 了
一
核お よ び窒素

．
原子核電荷を表す定

数 で あ り，脂
＝ 1，Z，v ＝7 と なる ．また，　RH は 水 素原 子

の 位 置ベ ク トル ，瓦 は 窒素環子の位置ベ ク トル を表

す，入 射電子 の エ ネル ギ巷轄，水素原 子 の 基底状態エ

ネル ギ Eu．　H ，窒素原 子 の 基 底 状 態 エ ネ ル ギ E
。．N ， 電子

衝突後 の 水素原子 の エ ネル ギ E．H ，窒素原 ∫の エ ネル

ギ Ell．，，・散臑 子の 工 初 畳   とす る と

　　　E ＝罫君＋ E
・．H ＋ E

・，・ ＝圭協 ＋ E
，、 H ＋ E

卵

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　 （3）

とな る．本論文 で は，Vi，、，V，t
に つ い て，

V
…
＝
1嵩 1

・
・就

一
1．ヤ

Ω …

v广 IR篝 ． 1
→ A 〔c・n ・・an ・） （s）

と い う近似 を行 う．式 （4）は ， 電子と原 チ核の 相互 作用

ポ テ ン シ ャ ル に つ い て ，球面平均値を用 い 16〕，式（5〕は

水素
一
窒素原 子 問距 離が 固 定 され て い る と い う物理的

意味を持 つ ．式 （4）の 積分 は解析的 に 計算す る こ とがで

き，以 下 の よ うに な る，

　　　一一義

　　　
＝
一
褫 　　　　　　　（6）

こ こ で 9
，．ti は 球面平均 を取 っ た ポ テ ン シ ャ ル とす る．

ri お よ び R。の 内，大 きい 方 を r
＞
で 表す．

　ターゲ ッ トの 系 を構成す る 原子の 内部座標 r
、
，r

，
，…，

rx は 24個 の 座標 とな り，式〔1＞は 人射電子座標   も加

え，27次元 空 間 で の 連 立 微 分 方 程 式 に な る た め
， 解析

的 な取 り扱 い は 困難 で あ る 、そ の 困 難 を避 け る た め ，

内部座標 r
ド

厂
2 ．
…

，rs の 関数 の 集まりで 完全系を作る

もの ，す な わ ち，こ こ で は 水素 お よ び窒 素原 子 の 固有

関 数 を用 い て ，波動関数 Ψ （r1 ，r2 ，…，r
。）を

  ＝一
鞍。 1，，壬凡 1

・Ω

　　焦鵜 卸 凪 即 Ω

1Ψ 〔r ］，rb 　
’・・，rg ｝〉＝ ΣIFσ〔rg ）ili，H 〔r8 ｝φi．N （ri，r2，…，r7 ）＞

　 　 　 　 　 　 　 　
1・ノ

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　 （7）

と展開す る ．そ の 結果 ，展 開 の 係 数 を入射電 子
．
の 位 置

ベ ク トル r
リ
だ けの 関数 と して 記述す る こ とが で きる．

こ こ で φ，．、’ り ，吃tV（rl ，r 、 ，
’”，r7）は，それ ぞれ水素

原 了
・
，窒 素原子 の 固 有

．
関 数 で あ り以 卜

．
の 固 有方程式を

満 たす．

［T、
＋ Ts，。

−E 訓 φ、、。 〔・、）〉・o （s＞

L‡］
　T、

＋

，
重IV 映 写、

y
嗣

一
馴隔 （r 、．・

、，…，・
，｝〉・・

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　 c9）
式（1）に 式（7）代入し， 式（8）お よび式（9）を用 い て オペ

レータ Ts　，　Vs．　H な ど を消去 した後，水素原子お よ び窒

素原子 の 固 有 関 数 く“ba．Ji　l，〈転＾
，1へ 射影す る と，

［ア，
一〔五 一E

酬

一
伽 川Fdi〔・，）＞　　 tO

　＋　鳥　（iPa．　H　転 N　I　Vg．H　＋　Vg，N
　

＋

、苓メ％
一
  N）＋ V

・1q）・．H 　¢・．　，・〉臨 〔r・｝〉；O （10）

を得 る．オ ペ レ
ー

タ Ty の 具体的 な形 （式 （2）参 照 ）を代

入 し，式（10）を整理す る と

　　［▽1＋ 碚β］1　F’afi〔rg ）〉＝Σ Cpq、αfi〔rg）君承r
り）〉（11）

　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 iコ・tl

と なる ，ただ し，

　　c
、
，
，，。P〔・，｝

・2〈φ媚 伽 「v、，、、＋ v
、．・rv

　　　
・

，乙〔v・
一
細 ・v

・ 隔 殤・〉　 〔12）

と して い る．こ こ で ，α ，βお よ び p ，q は 主 量 子数 η，

方位 量 子数 1，磁気量子数 m をまと め て 書 い た もの と

し，エ ネル ギの 低 い 順 に そ の番号を付けて い る もの と

す る ．例 えば α ＝ 0 は n ＝ O，t＝O，〃m ＝e
，

α ＝1は n ＝1，

1＝0，m ＝0で あ る．球面調和関数 ｝1朋の の 完全性 に よ

り，Faff（rg ）は 以下 の よ うに展 開で きる．

　 　 　 　 　 m　 m ＝＋t
馬 ・〔・・）・

，Σ、。⊇沸 rレ；
1
　・ffi〔・

・）姻 ・副

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　 （13）

た だ し，”
1 を 水素原子 の 動径方向波動関数 と して，

　 　 　 　 　 　 　 　 w

　　　il・，・H 〔・・ト 蓁
’
α

・
’凸 （へ）　 　 （14）

また，u は 波動関数の 動径 に 依存す る 部分 で あ る．式

〔10）に 部分波分解 した 波動 関 数 を代 入 し，（  偽 M に

射影す る．以 上 よ り，最終的な基礎方程式が 得 られ，以

下 の よ うに な る．

こ こ で ，

銑
一’〔’

毒
り

・ 傷 轟 ・｝〉

・
混c

・、
、ψ 〔・のδ

，
・δ

、β1・rg（・・〕〉 （15）

、（ 丶

（ 丶
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（

C
ρe．αβ三2v

り、H δ
αρ

δ
βク

＋ Vy，　N δai，δfu＋ VR　fiαP δ
β，，

（

・黛 窪：，痒1
〔2’・

＋ °｛2
毎

牌 ＋ り

・齢 酬 帆 ・〔脚 〔
t
β　
1
，

’

000 ）〔敏 躯
・

，鑑瓢 ，芹、〉
魑 ＋ ’〕〔Zl’b　lfi　

i｝〔2’＋ 1）

・儲 Wn 。幽 幽 ・ 侮3の〔聯 〕幅
　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　 （16）

で あ る．また，δ
ij
は ク ロ ネ ッ カの デ ル タで あ る．散乱

電子の 波数 k
。fi

は 以下 の よ うに な る．

字・与・ 〔E 。．H
−E

。．。 ）・ 〔E 。，・。　
一一
　E

、，．・。〕
一
〔VR

一
嘲

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　 （17＞

式（17）の 右辺 第 4項 は電子衝突 に よ る 原子問距離 の 変

化 をエ ネ ル ギ 保存 の 式 に 取 り込 ん だ 結果生 じた項 で あ

・・〔踟 は ウ ・ グ ナ
ー

・j言己号 ・ あ ・．屯 萌

小 さい 方 を r
、 〉 ，大 きい 方を r、く

で 表して い る．また

計算の 過程 で V に対 し，次 の 展開を行っ て い る．
　 　 　 　 　 　 ‘i

宀 1
・蕩二Σ：羨・卸 ・Fi・Ylm〔i・｝ ・18・

式 （15）の δは
， p ＝α か つ q ＝βの Cpg．、，fi

が他 の 値に 比

べ 十分大 きい
，

とい うこ と を考慮 し加えた．こ れ に つ

い て は後述 の 図 3 で 検討す る ．

　式（3）か らわ か る よ うに，α お よび βの 値に よ り，”fβ
は

， 以下 の ような系の 状態を記述する，

（α，β）＝〔0，0） ⇒ 弾性散 乱

（α，β）； （1，0） ⇒ 　水素原子の み 励起（ls→ 2s）

5

0

ユ

2

・
δ

　（α，β）＝（0，1） ⇒ 　窒素原子 の み 励起 （1．v → 2s）

　（α，β）＝（1，D　⇒ 　水素 お よ び窒素原 子励起

　　　　　　　　　　（ls→ 2s）

　境界条件は，無限 遠方に お い て 波動が クーロ ン 波 に

一
致す る こ とで ある が，こ こ で は，位相差 を 許容す る．

ま た，解 は規格化 さ れ て い る 必要 が あ る．式〔16）中の

積分 は，精度 を 重視 して Gauss−Legendre求積法 を 用い

た．また
， 微分衝突断面積 dσ ，v

は
，　dΩ ＝sin θdθdψ と

して，次 の ように求められる．

醤・無1葱・・’・ 1晒 叫 脚 ・12（19・
岬 を精度良 く求 め

， 位相差 Aut を得 る こ とが 解析 の 目

的 とな る．本論文 に おける 数値解析 ス キ
ー

ム は，既報

で 開発 され た 手法
’e．11 ｝を 用 い た ，また ，こ こ で は ，

Mathematica等 の 数式処理 ソ フ トは 用 い て い な い ．

4．　 結果 お よ び考察

　図 3 よ り，式（16）で 定義され る 関数％、［。 （p，　q
＝O，　1）

は ト分遠 方で は，p，　q の 値 に よ らず 0 に 収束す る こ と

が わ か る ．ま た
，

r＝O．1近傍 を 除い て ，　Clu
」。

の 値が支

配的で あ る ．こ の 傾向 は ，他の Cpq．afi に お い て も変わ

らない こ とを確認 して あ る．つ まり，p ＝ α か つ q ＝ β

の 時の 値が支配的で ある と考え られ る の で ，式 （15）に

お い て導入 した δの妥当性が 示 さ れ た，図 4 は 式（15）

で α ＝ 1．β＝ O，k
。

＝2．0 と した場合の s 波 の 数値解析結

果 で あ る，平面波 と して 入射 した 電子 は，原点付近 で

ター
ゲ ッ ト分子 と相互作用 し，その 結果 ク

ー
ロ ン 波 と

の 位相差が 生 じる ．原点近傍 で ターゲ ッ ト分 子 に よ り

生 じた位相差 は，十分遠方まで保持 さ れ，遠方 で の 波

形 は ク
ー

ロ ン 波 と
一
致して い る事が わ か る．ま た 解 は

規格化 され て い る こ とが 確認で きる ，図 5 は数値解析

Is

］o

5

〆

c3）

　 ／
　 ．〆
／

2310

一1

　 −！
／

0・0

（3）　 〔1｝
　 　 tX ．‘
：・K

’T’『1−

！ ＼
｛4）

 

05 　　r 　 l．0

1）　．　　．＝：『三 　　；．r・一∴一．−rr・一一・−i・一一區‘‘−r　　　−一一一’骭」一一一一

一5

・Iu
　 OO

雁 二II
（　 　 II

（　 　 tll／
〔　 　 ．’

且．2

o．9

o．4

0．O

一〇．4

．0、S

一1、2
　 0

0．5101 −S2 ，0

図3　Values　of （  ．min 　Eq ・〔且6）・

厂 z．5

／
の

〔2 ，

2 4 6 8
厂

10

図 4Cemparison 　betwecn［the　wave 　functions　for　the 　eoulomb

　　 w ・ v ・ （1）・nd　f・・th・・s　wav ・ （2）・t　k
。

− 2．0．
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に よ り得 られ た ls → 2s励 起 お よび 弾 性 散 乱 衝 突 断 面

積 を示す．図 5 よ り，全 て の 状態にお い て peakが 見 ら

れ る が，弾性散乱 お よ び 窒 素原 子 の み が励 起 す る 場合

の 衝突断面積 は
， 他 の 状 態の 衝突断面 積 の 値 と比 較 し

て 非常 に 小 さい こ とが 分 か る．

　DNA 構成分 子内 の 水素基を含む部分が DNA らせ ん

崩壊と密接に関連 し て い る こ と を前述 した．本論文で

考慮 して い る系で 窒素原 ∫
・
の み が励起（（α ，β）＝（0，の）

す る 場合 の 衝突 断面 積 σ
。 1

は，水素原 子の み が 励 起 す

る 場合 や 水素原子お よ び 窒素原子 が 励起す る場合の 衝

突断面積 σ
］o
，σ

］1
に比べ 小 さい ．また．弾性散乱 の 衝

突断面積は ，我 々 の 理論 モ デ ル で は
，
DNA らせ ん 崩壊

に は 関与し な い と考え ら れ る．そ こ で
， 本論文 で は

DNA らせ ん 崩壊頻度 1Vと衝突断面積 σ を以下 の 式で

結 び つ ける こ とに す る．

N （X ）＝ a ［P ω σ 1。国 ＋ 〔且
一P 剛 σ II 剛 （20）

こ こ で ，P 〔x ）は 入 射電子 エ ネル ギ x ［eV ］の 関数で あ

り，衝突断面積 に重み 付け を行 う関数で あ る．P （．t）に

つ い て ，本 論 文 で は 図 6 に示 す よ うな 最も簡単な入 射

電子エ ネル ギ x に対す る線形関数を用い る．また，a は

衝突 断面積 と DNA らせ ん崩壊頻度 との 換算係数 で あ

り
，

そ の 値 は数値解析 に よ る 結果 を実 験 fi’tiilと比 較 す

る こ と に よ り決定 さ れ る，

　図 7 は ，式〔20）に よ る DNA 崩壊頻度 の 予測値 と実

験デ ータ H〕の 比較で あ る ．実験 デ
ー

タ が 示す主 な 特徴

は，入射電 r・エ ネ ル ギ 10eV 付近 lst　Peakを と り，DNA

崩壊 が顕著 に 見 られ る こ と，14eV程 度 で 崩 壊 が 見 ら れ

なくな る が，15。V 以 上 で 再 び 増加 に転ずる こ と で あ

る．数値解析 に よる DNA らせ ん 崩壊 の 予測値を見る

と，DNA 崩 壊 頻 度 は 入 射 電 子 エ ネル ギ が 約 5eV イ・亅近 ま

で o とな り，約 7eV で 最大 を持 ち，約 13eV付近で 冉 び

0 とな る こ とか ら，実験値 と定性的に 良 く
一一
致 して い

る とい え る．さ らに ，数値解析 に よ る予 測 で は DNA 崩

壊頻度 は 13eV 付近 で 0 と な っ た 後，20cv 付近 に か け

て 増加 して い る ．高 エ ネル ギ に おける デ
ー

タ が 不足 し

て い る た め ，詳細 な議論は で きな い が，傾向と して 1st

Peak よ り右方の 実験 データ と良く
一

致 して い る．した

が っ て ，本 理 論 モ デ ル に よ り，DNA
．
重 らせ ん 崩 壊 頻

度 の 1st　Peak 付近 に お い て は 水素原チ の み の ls− 2s

励起衝突が 崩壊 の 主要因で あ り，よ り大きな 電予衝突

P（x）

1

0684

σ

コV依9621

＝．’．
β「

．

臨

へ

O＝
．．’

β鵬

（

0
x ［eV1
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（

．（

エ ネル ギ 範囲で は，水素
一窒素分子の ls → 2s励起 が

主要因 とな っ て い る
．
口∫能性 が 強 く示唆され る．

　な お，本論文 で は
， 研究 の 第

一
段階 と して ，DNA 内

の 水素原子 を含む部分 の 励起が その 崩壊 と関連 して い

る と考えた．今後，実験結果 と の 定量 的 な
一
致を得る

た め に は ，よ り複雑 か つ 多様 な 衝突形態 （例 え ば，解離

性付着 ：RH ＋ e
−→ R ＋ H

−
）をモ デ ル 化する必要があ

る と考え ら れ る，また，本来異方性分子 で あ る DNA 塩

基 に つ い て球面平均 的ポ テ ン シ ャ ル を仮定 して い る 点

も改良 の 余地 が あ る．

5．　 結　 言

　本論文 で は，電子衝突 に よる DNA らせ ん 崩壊 の量 子

力学 的理 論 モ デ ル を構築 し，数値解析 に よ っ て 得 られ

る衝突断 面積デ
ー

タか ら DNA 崩壊頻度を予測す る 簡

易式を提案 した，得られ た知見 を要約す る と以下 の よ

うに な る．

1．電
．
r − DNA 衝突 にお ける簡易モ デ ル の構築お よ び

　 基礎方程式 の 定式化 を行 い ，電子衝突の 量 子力学

　　的振 る 舞 い を常微分方程式 に 帰着 させ る こ とが で

　　きた，

2．DNA 二 重 らせ ん 崩壊頻度 の 1st　Peak付
’
近 で は 水素

　 原 子 の み の ls ・ 2．s 励起衝突 が，よ り大きな電子

　 衝突エ ネル ギ範囲 で は，水素
一
窒素分子 の ls→ 2s

　 励起 が 崩壊 の 主 要 因 と な っ て い る可 能 性 が 示 唆 さ

　 　れ た．

3，数値解析 に よ るDNA らせ ん 崩壊頻度 の 予測値 と実

　 験値 は 定性的 に 良 い 致 を 示 し
， 本 理 論 モ デ ル の

　　妥当性が示 され た．

付 　録

　電 チ と原 子
・
の 衝突 問 題 にお い て は，標的原 子 の 問有

関数 に つ い て 波動関 数を展 開 し，問 題 を展開 係数 に 対

す る無限個 の 連立 微分方程式 に帰着 させ る方法が
．
般

的で あ る．

（▽
2
＋郁 ・ レ｝・釜嚇 鵬 （・）

ロ
ユ　 つ

讐・・一・
。

（21）

（22）

　　　賦 調 暢 幽 … ）・・〔・）d・ 〔・・）

こ こ で μ は 入射粒子と標的粒子 の 換算質量 ，V 〔〆，r ）

は 両粒子問の 相互作用 とす る．実際 に は ，無限個 の 式

を考慮す る こ とは で きな い ，そ こ で 1960年以降様 々 な

近似計算法 が 開発 され て きた．Born 近似で は，相互 作

用 Udi が す べ て 小 さ い と して，近 似 計算を行うド
ー・
方，

歪曲波近似 で は，対角項 U．、お よ び Ue
。
は考慮し，

［▽
！
＋ k9− u

、x、〔・〕1烈 7）＝o （24）

　　　［▽  たひ σ
α α 〔・）］F 。 〔・）一 び

。 。〔・〕FD〔・｝ （25）

とい う方程式を 考える．Close　coup ］ing法 171：で は，数値

計算が 可能な 範囲で で きる だ け多くの U
。μ

を取り入 れ，

連 立 微分方程式 を近 似 な しに 解 く，

　著者 らが用 い た 近似法 は，こ の close 　coupling 法 を 窒

素
一
水素の 系 に 対 し適用 した もの で あ る．入射電 子 と

原子核問の ポ テ ン シ ャ ル に 球面平均値 を 用い る こ と に

よ っ て 問 題 を連立微分方程式 に帰着 させ る こ とが で き

た．
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