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研究成果の概要（和文）： 

 本研究においては，DNA タイルを用いた分子計算の高精度化に向けて，いくつかの側面から研究

開発に取り組んだ．まず，DNA タイルのセルフアセンブリによる分子計算プロセスの詳細なシミュレー

ションモデルを開発し，実験結果を精度よく説明することに成功した．また，T-motif と呼ばれる丁字型

の DNA ナノ構造体用のモチーフが，基板上で平面拘束をうけながら品質の高い大規模平面に成長

する現象を見出した．これをもとに基板上でのみ成長する新しいモチーフをいくつか設計し，同様の大

規模成長が可能であることを実験により確認した．さらに 2 種の T-motif タイルによるアルゴリズミックセ

ルフアセンブリを基盤上で行って周期構造体を作製し，タンパク質分子を高精度配列させることに成

功した．分子計算のための人工核酸の開発にも取り組み，汎用性の高いクロスリンカーとしてカルバゾ

ールヌクレオシド(CNVK)を含む核酸の合成に成功し，各種の核酸構造物へ適用できることを見出した．

作製時の環境制御技術として，マイクロ流体デバイス中に固定化した DNA を核として，段階的にセル

フアセンブリを行う手法を開発し，蛍光測定による DNA 構造体のバルク評価を行った． 
 
研究成果の概要（英文）： 
 In this project, aiming at realization of high-precision molecular computing, we have investigated 
several aspects of molecular computing system based on algorithmic self-assembly of DNA tile. 1) A 
simulation model capable to explain details of self-assembly process of DNA tile has been developed. 2) 
We found a new phenomenon called substrate-assisted self-assembly, which enables us to make a large 
2D crystal on substrate surface with less error compared with conventional assembly method in free 
solution. We have succeeded in algorithmic self-assembly using two types of T-motif tile and applied it 
to fabrication of protein array. Artificial base called CNVK is developed, and its usefulness to stabilize 
DNA nanostructures and to extend the varieties of DNA nanostructure is verified. Stepwise DNA 
self-assembly by using micro-fluidic device is also developed, and feasibility of bulk evaluation of DNA 
tile nanostructure with fluorescent measurement has been shown by the method. 
 
交付決定額 

                                                          （金額単位：円） 
 直接経費 間接経費 合 計 

2007 年度 12,700,000 3,810,000 16,510,000 
2008 年度 14,000,000 4,200,000 18,200,000 
2009 年度 9,800,000 2,940,000 12,740,000 

総 計 36,500,000 10,950,000 47,450,000 
 
研究分野： 総合領域 
科研費の分科・細目：情報学・生命生体情報学 
キーワード：DNA コンピュータ 

研究種目：基盤研究（A） 

研究期間：2007～2009   

課題番号：19200023 

 

研究課題名（和文） 

 分子計算の高精度化メカニズムとその評価系の構築 

研究課題名（英文）  

 Mechanism of High-Precision Molecular Computing and its Evaluation 

研究代表者  

村田 智（MURATA SATOSHI） 

東京工業大学・大学院総合理工学研究科・准教授 

研究者番号：10334533 



１． 研究開始当初の背景 

 DNA タイルは，各タイル間の結合関係を DNA

分子の塩基配列設計によりプログラムすることが

可能な分子計算素子であり，そのセルフアセン

ブリ（自己集合）過程がセルオートマトンによるさ

まざまな計算の過程に対応する．DNA タイルに

は粘着末端と呼ばれるほかのタイルと結合する

部位が 4 つずつあり，タイル同士が一定のルー

ルで結合（ハイブリダイズ）することにより望みの

二次元パターンを作り出すことができる．すでに，

単純な DNA タイルの集合体としては数百万タイ

ル規模のものが得られており，その上の計算プ

ロセスとしては，排他的論理和の繰り返し計算

（シェルピンスキパターン）や二進加算計算（バ

イナリカウンタ）などのベンチマーク問題が，数

百タイルから数千タイル規模で実装されている． 
 

２． 研究の目的 

 これまでに行われた研究により，DNA タイルに

よる分子計算のいくつかの本質的な問題が明ら

かになってきている．すなわち（１）相補塩基対

の結合は熱揺らぎに支配される統計熱力学的

なプロセスであるため，欠陥のない結晶を得るこ

とが難しい．（２）結晶化により多くの DNA 結晶

断片が得られるが，ほとんどは意味のないランダ

ム結晶片であり，正しい計算が行われている大

きな結晶体の収率がきわめて低い（３）計算結果

の読み出しは，原子間力顕微鏡（AFM）による

直接走査像以外になく，手間がかかる上，再現

性に乏しいことなどである． 

 本研究の目的は，これらの問題について，（１）

DNA タイルの高精度計算メカニズム（２）マイクロ

流体デバイスによる結晶化環境の精密制御（３）

AFM を用いないバルク結晶欠陥評価技術を確

立することである． 
 
３．研究の方法 

 DNA タイルのセルフアセンブリの高精度予測

シミュレータの開発，エラーの少ない DNA タイ

ルモチーフの設計，エラーが少なく，大規模な

DNA タイル結晶体を得るための環境制御技術，

作製した DNA タイルのバルク評価技術の開発

などの側面から，高精度の分子計算メカニズム

の確立を目指す． 
 
４．研究成果 

本研究における主な研究成果は以下のとおりで

ある． 

・DNA タイルのセルフアセンブリによる分子計算

プロセスにおいて，各タイル種の濃度，温度など

のパラメータを含む詳細なシミュレーションモデ

ルにより，実際の DNA タイルによる実験結果（エ

ラー率，成長速度，生成温度，分解温度等）を

精度よく説明することができた． 

・T-motif と呼ばれる T 字型の DNA ナノ構造体

用のモチーフが，基板上で平面拘束をうけなが

ら品質の高い大規模平面に成長する現象を見

出した．これはこれまでに知られていない現象で

あり，DNA ナノ構造をデバイス等に応用する上

で重要な知見である．さらに，この結果からの類

推により，基板上でのみ成長する新しいモチー

フをいくつか新規に設計し，同様の大規模成長

が可能であることを実験により確認した．これに

より，基板上成長に適した DNA モチーフの一般

的設計条件が明らかになった． 

・2 種の T-motif タイルをもちいたアルゴリズミック

セルフアセンブリにより得られた周期構造体にビ

オチン化 DNA をもちいてストレプトアビジンを高

精度配列させることに成功した． 

・分子計算のための DNA モチーフ構築に向け

て，汎用性の高いクロスリンカーとしてカルバゾ

ールヌクレオシド(CNVK)を含む核酸の合成に成

功した．さらにそれを発展させて，（１）ヘアピン

構造の安定化への応用が可能であること，（２）

RNA への操作へと拡張できることを見出した．こ

れを，T-motif 構造体によるに適用し，光連結に

よる安定化実験により耐熱性の向上が確認でき

た． 

 



・マイクロ流体デバイス中に固定化した DNA を                                            

核として，DNA タイル成長のための種結晶を形

成し，その周りに別の DNA タイルを含む溶液に

置換することで段階的にセルフアセンブリを行う 

「ステップワイズ・セルフアセンブリ」の開発に取り

組んだ．作製した DNA 構造体のバルク評価とし 

て，温度変化を加えた場合の結晶分解プロセス

を蛍光量により間接的に測定することに成功し

た． 

・ステップワイズ・セルフアセンブリの応用として，

DNA を固定化したコロイド粒子(直径 1μm)およ

び金ナノ粒子(直径 10nm)と微細加工(1μm 凹凸

形状)を施したテンプレート基板を用い，基板上

で階層的にコロイド結晶を成長させる製作技術

を考案し，実際に 2 層のコロイド結晶の製作に成

功した． 
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